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Resumo

A polui¢ao atmosférica é um fator critico que prejudica a biodiversidade, os ecossistemas,
e a saiide humana. O aumento das concentragoes de poluentes devido ao crescimento das
areas urbanas e industriais levou ao aumento das discussoes cientificas sobre este topico,
e a modelagem computacional ¢ um importante instrumento de gestao para a tomada de
decisoes. Neste sentido, o principal objetivo deste trabalho é avaliar o desempenho do
modelo de qualidade do ar WRF-Chem (Weather Research and Forecasting with Chemis-
try) para determinar o campo de concentragao dos poluentes O3 (ozonio), NOx (6xidos
de nitrogénio) e MP (material particulado) na regido metropolitana de Salvador (RMS),
particularmente analisando a influéncia da brisa maritima na dispersao destes poluen-
tes. No entanto, para tal fim, é importante um inventario de fontes consistente, sendo
realizadas primeiramente simulagoes usando os sistemas de modelos WRF-Chem e WRF-
CMAQ para avaliar a dispersao de MP na regiao metropolitana de Vitoria (RMV), onde
existe um inventario bem documentado. Adicionalmente, na RMS foi feita uma avalia-
¢ao da evolucao dos poluentes medidos ao longo do tempo e a sua relacao com quatro
variaveis climéaticas (irradiagao solar, temperatura do ar, umidade relativa e velocidade
do vento) utilizando as técnicas de DFA (Detrended Fluctuation Analysis) e ppcca (De-
trended Cross-Correlation Coefficient Analysis). Os resultados mostram que o modelo
WRF-Chem simula de forma mais satisfatoria o campo de concentracao de MP na RMV,
onde o sistema WRF-CMAQ tende a subestimar a concentragao. Na RMS, quando a
entrada de brisa, percebe-se o transporte dos poluentes por grandes distancias, apesar da
maior concentragdo permanecer em regioes proximas das principais fontes. As concen-
tragoes na RMS, quando comparadas com os dados medidos locais, apresentam valores
subestimados, o que sugere que o inventario das fontes ainda ¢é incipiente. A utilizacao das
técnicas DFA e ppcca indicam que os poluentes na RMS tendem a aumentar ao longo
do tempo, prejudicando a qualidade do ar e afetando a satide humana. Os resultados
mostram uma correlacao cruzada entre a poluicao atmosférica e as varidveis climéaticas
que persistiu por um determinado periodo, com maior correlacao entre concentracao de
O3 e vento, principalmente temperatura, e correlagao negativa com umidade para todas
as estagoes de monitoramento. Além disso, ao contrario de O3 e MP10, as concentragoes
de NOx sempre tiveram um comportamento persistente na regiao de estudo durante todo

o periodo analisado.

Palavras-chave: WRF-Chem; dispersao de poluentes; brisa maritima; DFA;

PDCcCA



Abstract

Air pollution is a critical factor that harms biodiversity, ecosystems, and human health.
The increase in pollutant concentrations due to the growth of urban and industrial areas
has led to increased scientific discussions on this topic, and computational modeling is
an important management tool for decision-making. In this sense, the main objective of
this work is to evaluate the performance of the air quality model WRF-Chem (Weather
Research and Forecasting with Chemistry) to determine the concentration field of the
pollutants O3 (ozone), NOx (nitrogen oxides) and PM (particulate matter) in the metro-
politan region of Salvador (RMS), particularly analyzing the influence of the sea breeze
on the dispersion of these pollutants. However, for this purpose, a consistent source in-
ventory is important, and simulations were first performed using the WRF-Chem and
WRF-CMAQ model systems to assess PM dispersion in the Vitoria metropolitan region
(RMV), where a well-documented inventory exists. Additionally, in the RMS, an evalua-
tion of the evolution of the measured pollutants over time and their relationship with four
climatic variables (solar irradiance, air temperature, relative humidity and wind speed)
was performed using the DFA (Detrended Fluctuation Analysis) and ppcca (Detrended
Cross-Correlation Coefficient Analysis). The results show that the WRF-Chem model
simulates more satisfactorily the PM concentration field in the RMV, where the WRF-
CMAQ system tends to underestimate the concentration. In the RMS, when the breeze
enters, the pollutants are transported over large distances, although the highest concen-
tration remains in regions close to the main sources. The concentrations in the RMS,
when compared with the local measured data, present underestimated values, which sug-
gests that the inventory of sources is still incipient. The use of DFA and ppcca techniques
indicate that pollutants in the MSR tend to increase over time, impairing air quality and
affecting human health. The results show a cross-correlation between air pollution and
climate variables that persisted for a certain period, with higher correlation between O3
concentration and wind, especially temperature, and negative correlation with humidity
for all monitoring stations. In addition, unlike O3 and PM10, NOx concentrations always

had a persistent behavior in the study region throughout the analyzed period.

Keywords:WRF-Chem; pollutant dispersion; sea breeze; DFA; ppcca
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. ________________________________________| Capitulo TUTI1 s ——

Introducao

A Organizacao Mundial de Satude (OMS) identifica a polui¢ao atmosférica como o maior
risco ambiental para a satide nos dias de hoje. Contudo, o monitoramento da qualidade do
ar nao é um requisito legal em pelo menos 40 % dos paises, mas mesmo quando existem leis
as normas variam e estao muitas vezes em desacordo com as diretrizes WHO (2021). Dessa
forma, os instrumentos de simulagao que podem ajudar a estimar o campo de concentra¢ao
superficial dos poluentes sao de grande importancia para a formulacao de politicas publicas
para proteger a satde da populacao em geral. Neste contexto, os modelos de qualidade do
ar (MQAr) promovem estudos e uma avaliagao completa da qualidade do ar numa regiao,
correlacionando a informacao sobre a emissao de poluentes com fatores de dispersao e
processos quimicos, determinando a variacao temporal e espacial dos poluentes. Assim,
a modelagem da poluicao atmosférica pode ser definida como uma ferramenta numeérica
que descreve uma relagao causal entre emissoes, meteorologia, concentragoes, deposicao
e outros fatores que afetam a dindmica de dispersao e concentragao de poluentes num
determinado espago geogréafico, onde um dos poluentes mais importantes é o material
particulado (MP), o qual tem impactos adversos na saide humana (OSTRO et al., 2006;
GONG et al., 2022; KITAGAWA et al., 2022).

Os MQAr dividem-se em duas grandes categorias: modelos nao acoplados (modelos of-
fline), em que a meteorologia é calculada separadamente do modelo quimico, e modelos
em que a meteorologia e a quimica estao acopladas (modelos online) Zhang (2008). Assim,
estes modelos sao importantes e permitem ajudar o sistema de gestao da qualidade do ar
desde a formulacao até sua avaliacao e adequacao. Entre os MQAr de escala regional, os
mais proeminentes no cenario mundial sdo os sistemas de modelos numéricos WRF /Chem
(Weather Research and Forecasting with Chemistry) e WRF/CMAQ (Community Multi-
scale Air Quality Model), onde o modelo meterologico WRF é considerado o estado da
arte em modelos de previsao numérica do tempo (SKAMAROCK; KLEMP, 2008).

O sistema de modelagem WRF /Chem é uma integragdo online do WRF padrao com
o objetivo de fornecer uma ferramenta numérica melhorada para as necessidades de in-
vestigagao e avaliagdo da qualidade do ar Peckham (2012). O sistema de modelagem
WRF/CMAQ também tem sido amplamente utilizado e recomendado pela Agéncia de
Prote¢ao Ambiental dos EUA (USEPA) e é também capaz de modelar multiplos contami-
nantes atmosféricos Binkowski & Roselle (2003). Atualmente, existe uma vasta literatura
que utiliza estes modelos na determinagao da qualidade do ar em algumas regices (HEM-
BECK et al., 2022; LI et al., 2022; WANG et al., 2022; SPYROU et al., 2022; SHUKLA
et al., 2022; AZMI; SHARMA; NAGAR, 2022).



Capitulo Um

Contudo, as obras que comparam o desempenho de ambos os modelos nao sao abun-
dantes na literatura. No rabalho de Wilczak et al. (2009) foi avaliada a capacidade do
sistema NMM/CMAQ (Mesoscale Model-Community Multi-scale Air Quality Model) e
WRF /Chem para simular a meteorologia observada e o ozono de superficie. Os modelos
tém um viés negativo para valores muito elevados de ozonio que ocorrem principalmente
em Houston e Dallas (EUA), o que sugere que as emissoes urbanas e/ou a quimica estao

mal representadas nos modelos.

Em Lee, Lee & Kim (2019) mostraram multiplas simulagoes da qualidade do ar utili-
zando os modelos WRF/Chem e WRF/CMAQ na regiao da Coreia do Sul, com ambos

os modelos subestimando a concentragao de NOx.

Em Chang et al. (2020), usando os modelos WRF/Chem e WRF/CMAQ, mostraram
que os fluxos de deposicao seca de componentes de azoto ativo tipicos sobre a China
oriental mostraram incertezas entre os resultados de azoto oxidado dos modelos e a rede

de observacao, enquanto os resultados da simulacao de azoto reduzido sao subestimados.

No entanto, como acima referido, a literatura ainda carece de comparagoes entre modelos
levando em conta as particulas em suspensao. Por exemplo, Matsui et al. (2009) avaliaram
as variagoes espaciais e temporais de MP2.5 em torno de Pequim utilizando os modelos
WRF/Chem e WRF/CMAQ. Neste estudo, embora o modelo WRF /Chem tenha mos-
trado um desempenho semelhante ao do WRF /CMAQ), foram previstas sistematicamente
maiores concentragoes de espécies primarias na superficie, sugerindo algumas inconsis-
téncias entre os modelos no calculo dos processos de mistura dentro da camada limite
planetaria (PBL).

Em Zhang et al. (2016) compararam os desempenhos do modelo WRF /Chem e do mo-
delo MM5/CMAQ para a Asia Oriental. O modelo MM5/CMAQ superou o modelo
WRF /Chem na simulagao de variaveis meteorolégicas na Coreia do Sul e Japao, enquanto

ambos os modelos subestimaram a concentracao de MP2.5 em Taiwan.

Em Choi et al. (2019), ao comparar os modelos, mostraram que o WRF /Chem na previsao
média diaria de MP2.5 superou o modelo WRF/CMAQ), onde também foram identificadas
discrepancias de ambos os modelos na composicao quimica de MP2.5, bem como na con-
centragao total. O modelo WRF /Chem mostrou um acoplamento mais consistente entre
a meteorologia simulada e as concentragdes de MP2.5 do que o modelo WRF/CMAQ),
que foi identificado pela maior correlagao entre as variaveis meteorologicas simuladas e

MP2.5, bem como nas medicoes de superficie.

O nivel de concentragao de poluentes atmosféricos (gases e particulas) esta correlacionado

com a combinagao de varidveis meteorologicas de uma dada regiao. Por conseguinte, a
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concentracao de poluentes atmosféricos e os dados meteorologicos devem ser avaliados
estatisticamente para verificar as suas correlagoes, sendo um topico importante nos pro-
blemas de dispersao atmosférica. Neste sentido, a dindmica dos fendmenos naturais é
caracterizada por correlagoes de longo alcance, onde a funcao de autocorrelagao varia de

acordo com uma lei de poténcia.

Em Tsonis, Roebber & Elsner (1999), Glahn et al. (2009). Assim, a aplicabilidade da mo-
delagem matemaética na descricao e interpretacao destas dindmicas constitui uma ferra-
menta valiosa para a resolucao de problemas reais e para as tomadas de decisoes Penereiro
& Ferreira (2012).

Especificamente, determinar uma correlagdo de longo prazo entre emissdes poluentes (as
concentragoes de poluentes sdo as consequéncias das emissoes) e mudangas ambientais
exige a compreensao de processos nao estacionarios, tais como padroes de circulagao

global e tendéncias de aquecimento Kurnaz (2004).

Desta forma, o método DFA (Detrended Fluctuation Analysis) foi desenvolvido para ex-
trair correlagao de longo alcance em séries temporais nao estacionarias Peng et al. (1994),
tornando-se uma ferramenta importante para a compreensao de processos complexos. Foi
aplicado em estudos centrados em varios topicos, incluindo o comportamento da tempera-
tura ambiental Koscielny-Bunde et al. (1998), velocidade do vento Kavasseri & Nagarajan
(2004), Kogak (2009), Santos, Stosic & Stosic (2012), Anjos et al. (2015), precipitacao
Matsoukas, Islam & Rodriguez-Iturbe (2000), humidade relativa (CHEN; LIN; FU, 2007)
e o Indice de Oscilagio do Atlantico Caldeira, Fernandez & Pacheco (2007).

Por outro lado, o modelo estatistico ppcca (Detrended Cross-Correlation Coefficient
Analysis), por sua vez, foi desenvolvido para avaliar as correlagbes cruzadas entre pa-
res de séries temporais nao estacionarias Zebende & Guedes (2022). Se comparado, por
exemplo, com o coeficiente de Pearson, é um modelo robusto Kristoufek (2014).

Alguns trabalhos, tais como Kwapien, Oswiecimka & Drozdz (2015) aplicaram o ppoca
em dados empiricos altamente complexos dos mercados financeiros. Em Zebende & Fi-
lho (2018), Ferreira & Pereira (2019), Ferreira et al. (2019), analisa-se como as variaveis
meteoroldgicas externas estao relacionadas, como é proposto neste trabalho com o ppccoa
multiplos coeficientes de correlagdo cruzada. Em Brito, Aratjo & Zebende (2019), sdo
analisadas as correlagoes cruzadas entre trés variaveis meteorolégicas ao mesmo tempo;
em Marinho, Sousa & Andrade (2013) é investigada a correlagdo cruzada ppcca para
identificar e caracterizar dados correlacionados obtidos de pogos de petréleo perfurados.
Wang et al. (2014) é adoptado o método do coeficiente de correlacao cruzada DCCA para
quantificar as correlagoes cruzadas entre os mercados energéticos e as emissoes. Os varios
estudos mostram que a analise dos dados ao longo do tempo permite orientar as agoes de
controle. Desta forma, a persisténcia é avaliada, uma vez que as séries persistentes tendem

a aumentar ao longo do tempo, de modo que, se as concentragoes de poluentes mostrarem
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uma tendéncia crescente, os riscos da qualidade do ar aumentarao o que pode, portanto,
afetar a saide humana. Neste sentido, a literatura é ainda incipiente para correlacionar
a concentragao de poluentes atmosféricos e variaveis meteoroldgicas, tal como proposto
neste trabalho. Portanto, a compreensao dos padroes e tendéncias da poluicao atmos-
férica é primordial para prever, avaliar e mitigar os seus impactos nos sistemas sociais,
econdmicos e ambientais.

Com base no exposto anteriormente, tem-se a seguinte estrutura logica a ser seguida para
este trabalho: i) Comparagao entre o sistema WREF /Chem e o WRF /CMAQ para analisar
a dispersao de MP na regiao metropolitana de Vitéria (RMV), onde existe um inventario
de fontes consolidado, resultado de um esforgo do IEMA (Instituto Estadual do Meio Am-
biente) (https : //iema.es.gov.br /qualidadedoar /inventariode fontes). Esta comparagao
é importante para verificar se o modelo proposto neste trabalho podera reproduzir de
forma satisfatoria a dispersao de poluentes na regiao metropolitana de Salvador (RMS),
analisando o inventario local proposto por Silva et al. (2021). ii) Investigagao da evolugao
dos poluentes medidos ao longo do tempo (um ano) e a sua relagdo com quatro variaveis
climéticas (irradiagao solar, temperatura do ar, humidade relativa e velocidade do vento)
utilizando as técnicas de DFA e ppcca na RMS, no Porto de Aratu, onde existem dados
consistentes para o ano de 2019. iii) Avaliagao do modelo WRF /Chem na RMS analisando
os dados do inventario local, com particular atencao aos casos de entrada de brisa, dos
poluentes O3, NOx e MP.

1.1 Hipodteses da pesquisa

e O modelo WRF /Chem consegue simular adequadamente os processos fisicos e qui-

micos na RMS de forma servir como ferramenta auxiliar para a gestao ambiental.

1.2 Objetivo geral

e Avaliar o desempenho do modelo de qualidade do ar WRF /Chem para a determina-
¢ao do campo de concentragao dos poluentes O3, NOx e MP na RMS.

1.2.1 Objetivos especificos

e Tratar os dados das variaveis meteorologicas e de poluentes das estagoes de coleta;

e Realizar simulagoes de MP com os modelos WRF /Chem ¢ WRF/CMAQ na RMV;
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e Comparar o modelo WRF com os dados meteorologicos das estagoes na RMV e

RMS;

e Comparar os resultados do modelo WRF /Chem com dados medidos de concentracao
na RMS;

e Aplicar as técnicas DFA e ppcca nos dados medidos nas estagoes de qualidade do
ar na RMS .
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Este documento apresenta 6 capitulos e esta estruturado da seguinte forma:

e Capitulo 1 - Introdugao: Fornece a motivagao e os objetivos do trabalho.

e Capitulo 2 - Revisao bibliografica: Apresenta uma revisao bibliogréafica do tra-
balho realizado na area do tema abordado.

e Capitulo 3 - Camada Limite Planetaria (CLP): Expoe uma breve revisao da
estrutura da camada limite planetaria (CLP).

e Capitulo 4 - Metodologia: Tlustra a utilizagdo de WRF /Chem modelo de quali-

dade do ar usando inventarios local e global em duas regioes costeiras.

e Capitulo 5 - Resultados niimericos: Comparam-se os dados medidos e simulados
com os modelos de qualidade do ar, apresentando as devidas discussoes.

e Capitulo 6 - Conclusoes : Apresenta as conclusoes das simulagoes da concentra-
¢ao de poluentes na RMV e RMS, além da influéncia de longo prazo e correlagao

entre as concentragoes de poluentes e varidveis meteorologicas na RMS.
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Revisao Bibliografica

Este capitulo apresenta uma revisao bibliografica sucinta sobre os modelos de qualidade
do ar empregados na tese, bem como alguns trabalhos importantes sobre o efeito da brisa
maritima na dispersao de poluentes atmosféricos, além dos métodos de persisténcia e
correlagao cruzada usados na avaliacao dos dados na RMS.

2.1 Modelos de qualidade do ar (MQAr)

Os modelos de qualidade do Ar (MQAr) promovem estudos minuciosos e uma avaliagdo
completa da qualidade do ar em uma regiao. Os MQAr correlacionam informagoes sobre
a emissao de poluentes com fatores de dispersao e processos quimicos, determinando a
variacao temporal e espacial dos poluentes. Neste sentido, a modelagem pode ser definida
como uma ferramenta numeérica que descreve uma relagao causal entre emissoes, meteo-
rologia, concentragoes atmosféricas, deposicao e outros fatores que afetam a dinamica de
dispersao e concentracao de poluentes em determinado espaco geografico Pedruzzi et al.
(2019), Ma et al. (2019), Dafka et al. (2021), Sokhi et al. (2021), Biswal et al. (2021),
Azmi, Sharma & Nagar (2022), Hembeck et al. (2022), Adhikari & Mejia (2022), Jorquera
& Villalobos (2022), Jin et al. (2022).

Neste contexto, o modelo WRF é um modelo meteorolégico Euleriano tridimensional
que resolve um conjunto de equagoes de conservagao prognésticas para massa, momento,
energia e umidade e processos fisicos atmosféricos associados, como transferéncia radia-
tiva de ondas curtas e longas, mistura turbulenta da camada limite planetaria, interacoes
superficie-atmosfera e precipitagdo Skamarock et al. (2008).

O modelo WRF /Chem Peckham (2012) ¢ um modelo Euleriano tridimensional online de
qualidade do ar que calcula processos de emissoes antropogénicas e biogénicas, processos
de transporte e transformacao quimica, deposicoes secas e imidas de espécies gasosas e
aerossois em modo interativo com o modelo WRF. O modelo WRF /Chem ¢é capaz de
simular a interagao fotoquimica com processos de meteorologia, radiacao, e feedback at-
mostérico Fast et al. (2006), Chapman et al. (2009). O WRF/Chem tem sido utilizado
com sucesso em todo o mundo para estudar as emissoes locais e interagao do aerossol
Andredo, Albuquerque & Kumar (2018), Andreao et al. (2020), Andreao & Albuquerque
(2021), Ibarra-Espinosa et al. (2022), Zhao et al. (2022).

Os MQAr se dividem em duas grandes categorias: modelos nao acoplados offline como
WRF/CMAQ na simula¢do de MP2.5 e MP10 ou O3 usando um inventério local de-
senvolvido pela agéncia ambiental IEMA Pedruzzi et al. (2019), Kitagawa et al. (2021),



Capitulo Dois 2.2. Os métodos DFA e ,DCCA

Kitagawa et al. (2022), Qi et al. (2023) na regido metropolitana de Vitoria (MRV), Brasil,
nos quais a meteorologia ¢ calculada separadamente do modelo quimico, e modelos online,
na qual a meteorologia e a quimica sd@o acopladas Zhang (2008), Georgiou et al. (2022),
Vélez-Pereira, Linares & Belmonte (2022), Fang et al. (2022).

Assim, esses modelos s@o importantes e permitem auxiliar o sistema de gestao de qua-
lidade do ar desde sua formulacao até sua avaliacao e adequacao. Dentre os modelos
meteorologicos o que mais vem se destacando no cenario mundial é o modelo WRF ( We-
ather Research and Forecasting model). O WRF é considerado o estado da arte em
modelos numéricos Skamarock et al. (2008), Ye et al. (2021), Kitagawa et al. (2022), Li et
al. (2022), Sanchez-Ccoyllo et al. (2022), Seaton et al. (2022), Chate, Beig et al. (2022).
O WRF/Chem (Weather Research and Forecasting Model with Chemistry), objeto deste
trabalho, é uma integracao online do WRF padrao com o objetivo de fornecer uma ferra-
menta numérica aprimorada para pesquisas e necessidades de avaliacao da qualidade do

ar.

2.2 Os métodos DFA e ,DCCA

O método DFA (Detrended Fluctuation Analysis) foi desenvolvido para extrair correla-
¢ao de longo alcance em séries temporais nao estacionarias Peng et al. (1994), Santos
et al. (2022), tornando-se um instrumento importante para a compreensao de processos
tao complexos. Esta metodologia foi aplicada em estudos centrados em véarios topicos,
incluindo o comportamento da temperatura ambiental Koscielny-Bunde et al. (1998), ve-
locidade do vento Kavasseri & Nagarajan (2004), Kogak (2009), Santos, Stosic & Stosic
(2012), Anjos et al. (2015), precipitagdo Matsoukas, Islam & Rodriguez-Iturbe (2000),
humidade relativa Chen, Lin & Fu (2007) e o Indice de Oscilagdo do Atlantico Norte
Caldeira, Fernandez & Pacheco (2007).

Por outro lado, o modelo estatistico pgeca (Detrended Cross-Correlation Coefficient Analy-
sis), foi desenvolvido para avaliar as correlagoes cruzadas entre pares de séries temporais
nao estacionérias Zebende (2011), Zebende et al. (2021), Zebende & Guedes (2022) . Se
comparado, por exemplo, com o coeficiente de Pearson, ele é robusto Kristoufek (2014).
Alguns trabalhos, tais como Kwapieni, Oswiecimka & Drozdz (2015), aplicaram o pgecq @
dados empiricos altamente complexos dos mercados financeiros;Zebende & Filho (2018),
Ferreira & Pereira (2019), Ferreira et al. (2019), analisa-se como as variaveis meteorologi-
cas externas estao relacionadas, como é proposto neste trabalho com o ppcca miltiplos
coeficientes de correlagao cruzada; Brito, Aratjo & Zebende (2019), sao analisadas as cor-
relagbes cruzadas entre trés variaveis meteorologicas ao mesmo tempo; Marinho, Sousa &
Andrade (2013), ppcca € aplicado para identificar e caracterizar dados correlacionados
obtidos de pogos de petroleo perfurados; Wang et al. (2014), o método ppcca dos coefici-
entes de correlacao cruzada é adoptado para quantificar as correlagoes cruzadas entre os

mercados energéticos e as emissoes, conforme Zhao, Shang & Huang (2017) estabeleceu
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uma relagdo bem definida entre « DF' A (o expoente de correlagdo automatica de longo
alcance) e v DCCA (o expoente de correlagao cruzada de longo alcance), descrita pelos
métodos DFA e DCCA, respectivamente, conforme Podobnik & Stanley (2008) estuda-
ram teoricamente varias propriedades fundamentais do coeficiente de correlagao cruzada
DCCA, o que contribui para adquirir mais caracteristicas estatisticas desta medida. Vas-
soler & Zebende (2012) investigagoes sobre as correlagoes cruzadas entre diferentes séries
temporais registadas simultaneamente na presenca de nao estacionaria, segundo Zebende
& Filho (2018), Toledo et al. (2022) analisou e quantificou a correlagdo cruzada entre os
dados climatologicos, adoptando os coeficientes de correlagao cruzada DCCA e ppcoca-
Em Silva et al. (2014), a correlagdo cruzada entre a temperatura do ar e a humidade
relativa é estudada utilizando o coeficiente de correlagao cruzada DCCA. Além disso, Ze-
bende & Filho (2018) propds o estabelecimento de um coeficiente de correlacao cruzada
multipla alargado, e Brito, Aratjo & Zebende (2019) analisou as correlagoes cruzadas em
séries temporais nao estacionérias.

Vérios estudos mostram que a analise dos dados ao longo do tempo permite orientar as
acoes de controle. Desta forma, a persisténcia é avaliada, uma vez que as séries persisten-
tes tendem a aumentar ao longo do tempo, de modo que se as concentragoes de poluentes
mostrarem uma tendéncia crescente, os riscos da qualidade do ar aumentarao, o que pode,
portanto, afetar a satiide humana.

Neste sentido, a literatura é ainda incipiente para correlacionar a concentragao de po-
luentes atmosféricos e variaveis meteorologicas, tal como proposto neste trabalho. A
compreensao dos padroes e tendéncias da polui¢ao atmosférica é primordial para prever,
avaliar e mitigar os seus impactos nos sistemas sociais, econémicos e ambientais Palmeira
et al. (2022).

2.3 Brisa Maritima

Ao longo das regioes costeiras, a camada limite planetéaria tem um comportamento interno
diferente, devido ao diferencial térmico entre o mar e a terra, variagoes diarias que podem
alterar significativamente a circulagao local. Assim, a dindmica da camada limite térmica
interna (CLI), que é formada pela brisa do mar, tem sido estudada por diversos pesqui-
sadores, incluindo Muppa et al. (2012), Salvador et al. (2016b), Salvador et al. (2016a),
Torres-Freyermuth et al. (2017), Anjos & Lopes (2019), Reddy et al. (2020), Anjos et al.
(2020), He, Ding & Prasad (2020), Ferdiansyah, Inagaki & Kanda (2020), Shen, Zhao &
Yang (2021), Zhao et al. (2022), Williams et al. (2022), Liu et al. (2022), Aravind et al.
(2022), Souza, Nascimento & Moreira (2023).

Nestes estudos, além da visualizagao especifica do fendémeno, em que a influéncia da brisa
do mar na circulacao local mostra afetar a dispersao dos poluentes, sao avaliados modelos
matemaéticos para fazer previsoes sobre essas circulagoes, principalmente estudos sobre a

influéncia dos poluentes. Os poluentes sao transportados por longas distancias por um
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campo de vento de grande escala, e sua dispersao ¢ o resultado de um conjunto de vor-
tices de miltiplas dimensoes gerados por desequilibrios em grandes escalas por diversos
fatores, como diferenciais térmicos, terreno, tipos e uso de solos etc. Stull (1988). Tais
fatores geram turbuléncias e movimentos em menor escala, que tém papel importante
na dispersao dos poluentes atmosféricos. No entanto, outros fatores, como a brisa do
mar, podem ocasionalmente contribuir para o aumento das concentracoes de poluentes,
causando incémodos e danos a saude para os individuos que vivem perto das fontes de
emissdo Borrego et al. (2010).

Neste trabalho, apresenta-se somente um estudo de caso de entrada de brisa maritima. Im-
portante ressaltar a inexisténcia de dados observados obtidos com diferentes equipamentos
de medicao (LIDAR e/ou SODAR, por exemplo). Ressalta-se que a literatura também
apresenta muitos artigos que usam apenas um dia de analise para estudos da brisa do mar
Chiba (1997), Gilliam, Raman & Niyogi (2004), Talbot et al. (2007), Dandou, Tombrou
& Soulakellis (2009), Challa et al. (2009), Kala et al. (2010), Tomasi, Miglietta & Perrone
(2011), Chemel & Sokhi (2012), Ryu, Baik & Han (2013), Azorin-Molina et al. (2015),
Varquez, Nakayoshi & Kanda (2015), Augustin et al. (2020), Arrillaga et al. (2020), Yoon,
Lim & Park (2021), He et al. (2022). Portanto, este estudo de caso é um exercicio de

avaliacao em uma regiao costeira.
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Capitulo Trés
Camada Limite Planetaria (CLP)

3.1 Estrutura da atmosfera

A atmosfera do nosso planeta é formada por uma camada de ar envolvida por gases,
vapor d’agua e particulados. Essa atmosfera é composta por: Troposfera, estratosfera,
mesosfera e termosfera. No ambito desta pesquisa, os estudos se concentram focando a
troposfera. Logo, por Troposfera, entende-se a camada com menor distancia da superficie
da terra, com dimensao variando entre 9 a 16 km onde se observa os fenémenos de interesse
meteorologico. No entanto, a dispersao de poluentes se da dentro da CLP, regiao mais
proxima da superficie da Terra.

3.2 Camada limite planetaria

A concentracao de poluentes em uma determinada regiao se deve em grande parte as
condicoes meteorologicas locais. Por isso, para a avaliagao da dispersao de poluentes
é imprescindivel o conhecimento dos fenémenos que regem a atmosfera. A troposfera
pode ser dividida em duas partes: uma camada adjacente & superficie terrestre, chamada
Camada Limite Planetaria (CLP), e a camada acima desta, chamada Atmosfera Livre,
como pode ser visto na Figura 3.1 .

—-____,.-—- tropopausa
atmosfera livre troposfera
camada limite planetaria ;
Tema h "4

Figura 3.1: Divisao da troposfera.
Fonte: ?77)

A parte da atmosfera que é influenciada diretamente pela superficie da terra e que res-

11
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ponde a forcantes superficiais, tais como os fluxos de calor e umidade, forcas de atrito,
evaporacao e transpiragao, emissao de poluentes e modificacao de fluxo induzida pelo
terreno, em uma escala de tempo de uma hora ou menos é denominada Camada Limite
Planetaria (CLP).

A espessura da CLP varia de 100 m a 3000 m de altura a partir da superficie e € uma fun-
¢ao direta dos for¢antes térmicos e mecénicos (producao de turbuléncia pode ocorrer por
empuxo e/ou cisalhamento do vento). A varia¢do diurna de temperatura na CLP é uma
de suas principais caracteristicas, sendo assim esta variagao é provocada pelo aquecimento
e resfriamento da superficie da terra. A radiacdo de onda longa, proveniente do solo que
absorve cerca de 90 % da radiacdo nos dias ensolarados, faz com que a variacao diurna
seja bastante acentuada proximo ao solo e nao ocorre a grandes altitudes. As massas
de ar quente que se elevam a partir da superficie (gradiente de transporte positivo) sao
chamadas termas, turbilhoes ou vortices.

Nessa camada, os ventos médios sao responsaveis pelo transporte horizontal rapido (ad-
vecgao) das espécies como umidade, calor, momentum e os poluentes. Estes ventos variam
normalmente entre 2 a 10 m/s. Ja o transporte vertical é dominado pela turbuléncia que
¢ constituida de varios turbilhdes que se sobrepoem e cujos tamanhos sdo variaveis (da
ordem de 1 mm a 3000 m de didmetro), a seguir a figura 3.2 ilustra a evolugao temporal
da CLP.

Figura 3.2: Evolugao temporal da CLP.

2000 — camada de nuvens zona de atmosfera livre
entranhamento

zona de inversio

zona de entranhamento

camada de mistura

1000 — camada residual

ALTURA (m)

camada superficial

meio dia anoitecer meia noite amanhecer meio dia

A soma das contribuicoes de todos estes turbilhoes constitui o espectro de energia tur-
bulenta. Sobre a superficie do solo em regioes de alta pressao a camada limite tem uma
estrutura bem definida que envolve um ciclo diurno de acordo com os processos fisicos

que nela ocorrem na Figura 3.2.
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3.3 C(Camada Limite Convectiva

A Camada Limite Convectiva (CLC) ou condi¢ao instavel, é gerada pelo aquecimento
diurno da superficie, alcanga altura de 100-2000m a partir do solo.

Esta camada se constitui apds a alvorada, tem inicio no momento em que o chao aquece,
o qual por conducao aquece o ar em contato com ele. Este ar aquecido é mais leve que
o ar adjunto (mais frio) e, se inclina a subir; enquanto o ar mais frio se inclina a descer
(fluxo de calor positivo) procedendo a convecgao térmica.

Além disso, a pluralidade das fontes poluidoras esta vizinha do solo, deste modo os con-
taminantes concentrados podem ampliar consideravelmente na CLC, pois estes poluentes
estao sendo transportados por turbilhoes e pelas termas (massa de ar quente que se eleva
a partir do solo). Durante o decorrer do dia, as termas vao alcan¢ando niveis ainda mai-
ores.

A CLP é definida como a regiao da atmosfera que se inicia do solo z = 0 até onde o
fluxo de calor se torna negativo z = h. Nesta regiao, a taxa de variacao da temperatura
potencial é negativa, ou seja, a temperatura potencial diminui com a altura. Nesta regiao
a turbuléncia é intensificada. Quando z = h a temperatura potencial comegar a aumentar.
Pode-se determinar a CLP desmembrada em quatro camadas: camada superficial, camada

de conveccao livre, camada de mistura e camada interfacial de estranhamento.

3.3.1 Camada Superficial (CS)

A Camada Superficial demonstra uma grande taxa de variagdo de temperatura e velo-
cidade e o fluxo turbulento é sensivelmente constante, no qual a turbuléncia mecéanica
(cisalhamento do vento) é marcante. E reservada a alturas menores do que Z < [L], onde
L é o comprimento de Monin-Obukhov, determinado por:

(3.1)

Onde 0 é a temperatura pontencial média, (@)0 ¢ o fluxo de calor turbulento na superficie,
uy € a velocidade de friccao na superficie, k é a constante de Von Karman e g é a aceleracao
da gravidade.

Segundo Panofsky & Dutton (1984), uma CLC é considerada bem desenvolvida quando
[L] apresenta valores tipicos entre 10 e 100m, de modo que h/[L] > 10. Desta forma,
essa razao pode ser considerada um parametro de estabilidade, pois retrata o papel da
turbuléncia de cisalhamento do vento.

13
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e Convecgao fraca: h/[L] < 5;
e Convecgao moderada: 5 < h/[L] < 10;

e Convecgao alta: h/[L] > 10;

3.3.2 Camada de Convecgao Livre (CCL)

Nesta camada ocorre a transformacgao compreendida entre a Camada Superficial e a Ca-
mada de Mistura. A CLC esta entre [L] < z < 0.1h, nesta camada a velocidade, nao
¢ importante, mas a escala z ainda é. Efetivamente u* nunca chega & zero na pratica,
mas a condicao de conveccao livre local determina a escala da estrutura da turbuléncia
Williams & Hacker (1993).

3.3.3 (Camada Interfacial de Entranhamento ou Zona de Entranhamento
(ZE)

Camada compreendida na crista da CLP, junto da atmosfera livre e a CM. A Zona de
Entranhamento é a regiao de ar estaticamente estédvel na crista da camada de mistura,
onde hé& entranhamento de ar da atmosfera livre abaixo e penetragao convectiva das
plumas térmicas para cima. Esta zona é caracterizada pela transformagao térmica e por

restringir os movimentos da Camada de Mistura (CM).

3.4 Camada Residual (CR)

O processo de declinio dos elevados turbilhoes tem inicio na CR, constituindo a CLC. Este
fendmeno tem ocorréncia entre 20 min e 60 min anterior ao poér-do-sol. A turbuléncia nesta
seccao ¢ gerada por conveccao ao longo do dia, e a energia ¢ aproximadamente analoga

em suas diregoes, ocasionando deste modo plumas dentro da CR.

3.5 Camada Limite Estavel (CLE)

A Camada Limite Estavel (CLE) ou camada noturna aparece antes do pér-do-Sol. Constitui-
se pelo resfriamento noturno da superficie terrestre. Neste resfriamento se provoca um

fluxo de calor menor que zero, e remove a energia cinética dos elevados turbilhoes. Logo,
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as plumas emissoras na CLE se dispersam suavemente na vertical e mais acelerado na ho-
rizontal e tem uma turbuléncia enfraquecida. Nesta camada atinge-se altura de 100-300m

e é composta por pequenos turbilhoes.

3.6 A Camada Limite Interna e a brisa maritima

A brisa maritima é um fendémeno local originada devido a um aquecimento/resfriamento
mais rapido do solo em relagdo ao mar Aravind et al. (2022), He et al. (2022), Souza,
Nascimento & Moreira (2023). As nomenclaturas para estes ventos locais estdo sempre
associadas as suas respectivas regioes de origem. Por exemplo, na brisa maritima os
ventos tém origem no mar e na brisa de montanha os ventos originam-se no topo das
montanhas Stull (2012). A Figura 3.3 mostra o comportamento fisico para ocorréncia da

brisa maritima.

Figura 3.3: Brisa maritima
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Em razao do maior calor especifico e ao constante movimento da superficie do mar, quando
exposta a uma mesma intensidade de radiacao solar, a superficie da terra aquece mais
rapidamente do que a superficie da dgua, promovendo um aquecimento diferenciado do ar
sobre o continente, deixando-o relativamente mais quente e leve que o ar sobre o oceano,
fazendo com que o ar sobre o continente se desloque para altitudes mais elevadas criando,
consequentemente, uma regiao de baixa pressao que, em determinadas condi¢oes, pode
ser ocupada pelo ar mais frio proveniente da superficie do mar, formando uma grande
célula de circulacao na direcao mar-terra, na baixa troposfera e em sentido inverso, na
parte superior. Esse fenomeno é conhecido como brisa maritima. No periodo da noite,
a circulacao é invertida, pois o oceano se resfria mais lentamente que a superficie conti-
nental, e o gradiente mar-terra provoca o deslocamento da massa de ar continental para
o oceano, caracterizando a brisa terrestre Salvador et al. (2016b).

Ao considerar o regime de brisas maritimas em uma regiao onde a area continental é

delimitada por uma linha de costa com o oceano, uma camada limite pode ser formada
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em fungao da mudanca das caracteristicas da regiao costeira, da diferenga de temperatura
terra/mar e da intensidade dos ventos durante a brisa He et al. (2022). Esta camada
¢ conhecida como Camada Limite Interna (CLI) e pode surgir ao longo do dia, acima
da camada superficial, devido ao aquecimento da massa de ar fria vinda do oceano em
direc¢@o a superficie Salvador et al. (2016a).

Em condic¢oes convectivas, a formacao da CLI devido a diferenca de temperatura entre
superficies de terra e dgua surge como resultado da advecgdo de uma massa de ar (esté-
vel) vinda do mar que ndo se mistura imediatamente com os elementos da massa de ar
(instavel) sobre a porgao continental.

A dinadmica atmosférica nao contempla, entre outras singularidades, os efeitos de brisas
que ocorrem em regioes proximas a grandes volumes de dgua, que podem alterar, subs-
tancialmente, o comportamento do perfil da atmosfera, criando outra camada de menor
temperatura, acima da camada superficial. O esquema mostrado na Figura 3.4 ilustra o
processo de fumigacao e a dinamica da brisa maritima, fendémeno responsavel pelo aumento

da concentracao préximo ao solo dos poluentes atmosféricos lancados pelas chaminés.

Figura 3.4: Esquema da brisa maritima e a fumigagao
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Essa camada fria (devido a brisa maritima), que pode surgir ao longo do dia, consegue
adentrar por varios quilometros sobre areas proximas da costa, aprisionando os poluentes
emitidos na camada superficial ou reintroduzindo os lancados acima desta camada, po-
rém proximos da interface, sendo conhecido como processo de fumigacao Salvador et al.
(2016a), Salvador et al. (2016b). Este fenomeno tem sido estudado em vérias regioes ao
redor do mundo a exemplo Anjos & Lopes (2019), Reddy et al. (2020), He, Ding & Prasad
(2020), Ferdiansyah, Inagaki & Kanda (2020), Shen, Zhao & Yang (2021), Williams et
al. (2022), Aravind et al. (2022) com objetivo de avaliar o impacto do efeito de Brisa

maritima na concentracao de poluentes.
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| Capitulo Quatro |

Metodologia

4.1 Metodologia empregada

4.1.1 Descricao dos dados de pesquisa

A pesquisa propoe a avaliagdo de uma modelagem matematica do modelo WRF /Chem
com o intuito de determinar a concentragao dos poluentes O3, NOx e MP na RMS. Ini-
cialmente foram realizadas simula¢coes na RMV e RMS analisando-se somente o material
particulado. Optou-se pelo modelo WRF /Chem por esse ser um modelo acoplado, pos-
suindo caracteristicas de captar maior interacao da quimica, além disso é um modelo de
ampla utiliza¢ao na literatura. Convém mencionar que foi utilizado o modelo WRF /Chem
no estudo das particulas em suspensao (MP2.5 e MP10), com particular aten¢ao a uma
regiao costeira tropical, utilizando um inventario local desenvolvido pelo Instituto Esta-
dual de Meio Ambiente e Recursos Hidricos (IEMA) Pedruzzi et al. (2019), Kitagawa et
al. (2021), Kitagawa et al. (2022) na RMV, e outro feito na RMS Silva et al. (2021). Além
disso, é de notar que as emissoes antropogénicas foram preparadas no sistema SMOKE
(Sparse Matriz Operator Kernel Emissions). Outro aspecto importante a ser analisado é
uma avaliacao da influéncia da brisa maritima na regiao de estudo Salvador et al. (2016b),
Salvador et al. (2016a). Além disto, foi feita uma andlise de correlagao e persisténcia entre

variaveis meteorologicas e concentracao medidas e simuladas pelos modelos.

4.1.2 C(Coleta de Dados

A coleta de dados para essa pesquisa pautou-se numa revisao de literatura sobre as carac-
teristicas topograficas das regioes e configuragao das ferramentas de avaliacao da qualidade
do ar conforme recomendacao do desenvolvedor da ferramenta aplicado em regioes com
caracteristica similares. A coleta de dados foi baseada em planilhas disponibilizadas pela
CODEBA e CETREL. O periodo coletado e analisado dessas planilhas equivale a um
periodo de cinco anos sendo de 2015 a janeiro de 2020.

Salienta-se que de inicio foi realizado um levantamento de dados observatorios nos bole-
tins publicados com responsabilidades ambientais do estado da Bahia, tanto na CODEBA,
quanto no CETREL. Essas entidades foram selecionadas por apresentarem riqueza e dis-
ponibilidades de dados medidos. Convém destacar que a CETREL é a empresa de maior
relevancia na regiao metropolitana de Salvador e a CODEBA ¢é uma autoridade portuaria
que tem por obrigacao realizar esse tipo de avaliacao por questoes econdmicas, bem como
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sociais.

Foram analisados os dados de qualidade do ar da CODEBA em Aratu, referentes ao pe-
riodo de 2016 a 2019, com énfase no periodo de 2019 nas regioes Botelho, Gamboa e
Malemba, devido & consisténcia dos dados. Da CETREL, em Salvador, foram analisadas
as informacoes de qualidade do ar em 2015, totalizando o periodo de 2015 a 2019.
Referente ao IEMA em Vitoria foi analisado emissoes anuais total de poluentes atmosfé-
ricos por setor IEMA (2019).

4.2 Areas de estudo

A area de estudo concentra-se inicialmente na Regido Metropolitana de Salvador (RMS),
situada no estado da Bahia, nas latitudes 12°20’S a 13°10’S e longitudes 37°50'W a
38°50’W. Composta por 13 cidades, a RMS abriga aproximadamente 3,6 milhoes de habi-
tantes em uma area total de 4.375 km?2. A regiao caracteriza-se como urbano-industrial,
com configuragao peninsular, e inclui uma baia situada a sudoeste da area e a leste do
Oceano Atlantico. A Baia de Todos os Santos (BTS), parte integrante da costa brasileira,
penetra no continente através de um estreitamento entre Salvador, capital do estado da
Bahia, e a ilha de Itaparica. Essa presenca maritima aumenta a umidade local devido a
evaporacao, estabelecendo um clima tropical tmido na regiao. O periodo de abril a julho
representa a época de maior precipitacao, enquanto setembro a dezembro é o periodo mais
seco. A média anual de temperatura e umidade em Salvador é, respectivamente, 26°C e
80 %, com velocidades de vento mais elevadas a tarde e mais baixas durante a madrugada
e inicio da manha, e seu monitoramento da qualidade do ar e meteorologia na RMS é

feito pela CETREL, porém na possui inventario de qualidade do ar consolidado.

Figura 4.1: Estagbes de monitoramento aéreo nas regioes de Botelho, Malemba e Gamboa na
Bafa de Todos os Santos, Bahia.
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A Figura 4.1 detalha as trés estagoes de qualidade do ar (Malembéa, Gamboa e Botelho),
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além de algumas fontes fixas (complexo industrial) na regido de estudo. Os dados mete-
orologicos e de poluicao atmosférica, objeto deste estudo, sao coletados hora a hora de

janeiro a dezembro de 2019, periodo com os dados mais completos disponiveis.

A estagao Malemba situa-se numa praga publica de Candeias, regiao rural com muitas
residéncias. Mais afastada do porto, mas influenciada por fontes moveis, representa uma
regiao mais urbanizada. A estagdo Gamboa, por sua vez, localiza-se em uma regiao de
Mata Atlantica, pouco habitada e em terreno elevado, a 600 m da costa. A estacao de
Botelho esta situada na praia de Botelho (ilha de Maré), a 2 km via maritima do Porto

de Aratu, com grande fluxo de caminhoes devido & movimentagao de carga.

Além da RMS, a Regiao Metropolitana de Vitoria (RMV), situada no estado do Espirito
Santo, representa outra area significativa de estudo. Composta por sete municipios, a
RMYV possui uma complexa configuracao geogréfica, incluindo uma mistura de zonas

urbanas, industriais e costeiras, conforme a Figura 4.2

Figura 4.2: Localizacao das sete estacbes meteorologicas, as principais fontes pontuais e o setor
naval na RMV.
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A Figura 4.2 mostra RMV, regiao é banhada pelo Oceano Atlantico e retine uma po-
pulacao diversificada, abrigando importantes centros comerciais, portos e industrias. As
condicoes climaticas na RMV sao influenciadas tanto por fatores geogréficos quanto pela
presenca de atividades industriais. A média anual de temperatura varia entre 22°C e
28°C, com umidade relativa do ar em torno de 70 %. As estacoes meteorologicas na RMV
estao localizadas em Laranjeiras (ST01), Jardim Camburi (ST02), Enseada (ST03), Cen-
tro Vitoria (ST04), Ibes (ST05), Cidade Continental (ST06), e Cariacica (ST07). Esses
pontos de monitoramento fornecem dados cruciais para a analise das condi¢oes ambien-
tais e meteorolégicas na regiao, incluindo aspectos relacionados a poluicao do ar e as
alteracoes climaticas. Essa rede de estagoes contribui para a tomada de decisoes em areas
como saude publica, urbanizagao e controle ambiental e seu inventario de qualidade do
ar desenvolvido pela Agéncia de Prote¢ao Ambiental local (IEMA) é bem consolidado e

19



Capitulo Quatro 4.2.1 Modelos de qualidade do ar

vasta utilizac@o na literatura Kitagawa et al. (2021).

Essas duas regioes, RMS e RMV, fornecem um panorama diversificado no nordeste e su-

deste do Brasil, representando areas significativas para estudos meteorologicos e poluigao.

4.2.1 Modelos de qualidade do ar

O modelo WRF é um modelo meteorolégico Euleriano tridimensional que resolve um
conjunto de equacgoes preditivas de conservacao de massa, dinamica, energia e humidade
e processos fisicos atmosféricos associados, tais como transferéncia radiativa de ondas
curtas e longas, mistura turbulenta da camada limite atmosférica, interacoes superficie-
atmosfera, e precipitacao Skamarock & Klemp (2008).

O modelo WRF /Chem é um modelo tridimensional online de qualidade do ar Euleriano
que calcula os processos de emissao antropogénicos e biogénicos, o transporte quimico e
os processos de transformagao, a deposicao seca e humida de espécies gasosas e aerossois
em modo interativo com o modelo WRF mesoescala. Como o modelo integra simultanea-
mente processos meteorolégicos e quimicos na etapa temporal da integracao do modelo, é
capaz de representar realisticamente as complexas interagoes fisicas e quimicas que ocor-
rem na atmosfera.

Entretanto, o modelo CMAQ é outro modelo tridimensional Euleriano de qualidade do
ar que foi desenvolvido principalmente para a previsao regional da qualidade do ar pela
USEPA. O modelo calcula os processos quimicos para a evolugao atmosférica das espécies
gasosas e aerossois. No entanto, os campos meteoroldgicos sao primeiro preparados in-
dependentemente pelo modelo WREF e depois alimentados para o modelo CMAQ através
do pacote MCIP (Meteorology-Chemistry Interface Processor) para calcular os processos
quimicos para o sistema WRF/CMAQ. Ao contrario do sistema WRF /Chem, o sistema
WRF/CMAQ é um modelo de qualidade do ar offiine, que calcula os campos meteorolo-
gicos e quimicos sequencialmente Herwehe et al. (2011).

4.2.2  Configuragao dos modelos

Os sistemas de modelagem WRF/Chem e WRF/CMAQ foram exclusivamente configu-
rados para simular MP10 (particulas com didmetro aerodinamico até 10 p m) e MP2.5
(particulas com didmetro aerodindmico até 2.5 ;4 m) na RMV e examinar as caracteris-
ticas em termos de consisténcia da previsao do modelo. A este respeito, tanto as opgoes
meteoroldgicas como as emissoes antropogénicas e biogénicas foram atribuidas de forma
idéntica, enquanto os processos quimicos (quimica de gés e aerossol, deposi¢ao seca e

himida) foram utilizados nas suas proprias opgoes. Estas configuragoes idénticas podem
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reduzir a diversidade do desempenho do modelo para efeitos meteorologicos diretos (trans-
porte, mistura turbulenta), bem como processos de emissao.

As influéncias meteorologicas nas simulagbes dos componentes quimicos das MP10 e
MP2.5 podem em grande parte ser atribuidas ao modo de integracao fisica, ou seja, online
e offine. Os dominios espaciais dos modelos WRF /Chem (versao 3.9.1.1) e WRF/CMAQ
(versao 3.9.1.1/versao 5.0.2) cobrem a RMV de forma idéntica. Portanto, para simular os
campos meteorologicos com uma melhor compreensao da dindmica atmosférica, fisica e
fenomenos atmosféricos, o modelo WRF foi configurado da seguinte forma: trés dominios
aninhados com resolugbes de grade de 9, 3, e 1 km, respectivamente (Figura 4.3).

O dominio de interesse tem uma resolucao horizontal de 1 km e 43 niveis verticais, com
o modelo de topo fixado em 50 hPa. O sistema WRF /Chem simulou os campos meteo-
rologicos e os campos de concentragao quimica nos mesmos 43 niveis verticais, enquanto
o modelo CMAQ calculou os campos de concentragao quimica a 23 niveis sigma reduzi-
dos, para os quais o MCIP produziu os campos meteorologicos compativeis com a grade
CMAQ a partir dos campos meteorologicos previstos no WREF a 43 niveis.

A utilizagao de resolucao vertical reduzida da grade no sistema WRF/CMAQ é frequen-
temente selecionada para melhor eficiéncia computacional Otte & Pleim (2010). A Figura
4.3 mostra a localiza¢gdo da WRF no Brasil (superior esquerda) com os dominios aninha-
dos com resolugoes de grade de 9 km (D01 - 73 x 73 células de grade), 3 km (D02 - 121
x 121 células de grade) e 1 km (D03 - 159 x 159 células de grade) (inferior esquerda), e a

sua localiza¢ao na grade menor (a direita).

Figura 4.3: Localizacdo da RMV no Brasil. Dominios aninhados com resolugoes de grade de 9
km (DO01), 3 km (D02) e 1 km (D03) e a sua localizagao na grade menor (direita).
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tudo Pedruzzi et al. (2019), Kitagawa et al. (2021), Kitagawa et al. (2022). As simulagoes
foram estabelecidas para funcionar para o més de agosto de 2015, um més de baixa plu-
viosidade com um dia de simulagao. Os esquemas de parametrizagao fisica adoptados
foram RRTMG (Rapid Radiative Transfer Model) para radiagao de ondas curtas e longas;
esquema Thompson como opcao microfisica; Noah-MP como modelo de superficie terres-
tre; Grell-Freitas como esquema de ciimulo; exceto para o esquema PBL, similaridade Eta
como camada de superficie e Bougeault e Lacarrere (BouLac) para PBL.

O processador de emissoes SMOKE (versao 4.7, em https://zenodo.org/record,/4088945)
foi executado utilizando dados de inventéario de emissoes locais fornecidos pela agéncia
ambiental local (IEMA, 2019). Este inventéario de emissoes é descrito em mais porme-
nor na secgao seguinte. Os perfis temporais foram retirados do trabalho de Pedruzzi
et al. (2019). A especiagao quimica foi feita para o mecanismo quimico CB06 (Carbon
Bond 06) com o médulo aerosol AERO 07 usando SPECIATE (versao 5.0, disponivel em
https:/ /www.epa.gov/air-emissions-modeling/) para ambos os modelos de qualidade do
ar.

No modelo CMAQ as emissoes biogénicas foram geradas pelo modelo MEGAN (Model
of Nature’s Gas and Aerosol Emissions, versio 2.10) Guenther et al. (2012). O MCIP
introduz a saida do modelo WRF para preparar os ficheiros meteorologicos exigidos pelo
CMAQ, SMOKE, e modelo MEGAN. O modelo WRF /Chem utilizou MOZCART (Model
for Ozone and Associated Chemical Tracers) Emmons et al. (2010) e GOCART (Global
Ozone Chemistry Aerosol Radiation and Transport) Chin et al. (2000) para quimica ga-
sosa e aerossol.

As condigoes contorno para o sistema WREF /Chem utilizaram a ferramenta de pré pro-
cessador MOZBC, modelo com simulag¢oes quimicas (CAM-Chem) Buchholz, Emmons &
Tilmes (2019) e, com o modelo CMAQ), condi¢des limite ICON inicial e BCON. E impor-
tante notar que os dados de arranque antropogénicos para o modelo WRF /Chem foram
gerados utilizando o pré-processador de emissoes quimicas EPA ANTHRO EMIS. Esta
ferramenta permite aos utilizadores criar ficheiros de entrada de emissoes antropogénicas
horarias compativeis com WREF /Chem a partir da saida netCDF do SMOKE. A Figura
4.4 e 4.5, abaixo, mostra o fluxograma basico tanto para os sistemas de modelagao como

o Tabela 4.4 mostra um resumo das defini¢oes utilizadas nos modelos.
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Figura 4.4: Fluxograma de sistemas de modelagem: a) WRF/CMAQ. O sistema utiliza SMOKE
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Tabela 4.1: O resumo das Configuragoes dos modelos

Configuracoes dos modelos

WRF-Chem CMAQ
Versao 3.9.1.1 5.02
Meteorologia WRFv3.9.1.1 WRFv3.9.1.1
Resolucgao espacial horizontal 1 km 1 km
Resolugao temporal Horaria Horaria
Condigao de contorno quimica MOZBC Model default
Orgao ambiental local Orgao ambiental local

Emissoes antropogénicas
(ano base 2015) / SMOKE | (ano base 2015) / SMOKE

Emissoes biogénicas Megan Megan

Mecanismo quimico MOZART CBO06
(fase gas) (Emmons et al., 2010) (Choi et al., 2019)

Aerosol module GOCART AERO7

As emissoes processadas pelo modelo SMOKE incluiam dados fornecidos pela agéncia
ambiental local (agosto, ano base 2015) da RMV IEMA (2019). O inventério oficial de
emissoes foi desenvolvido com base em fatores de emissao da literatura, tais como a ame-
ricana (USEPA) e agéncias ambientais europeias (EMEP/EEA). Além disso, o método
do inventério de emissoes seguiu o DARS (Data Attribute Rating), que foi um método
proposto pela USEPA (1996).

Através desta metodologia, o inventario de emissoes foi desenvolvido de acordo com os cri-
térios do EIIP (Emissions Inventory Improvement Program) para o Nivel II relativamente
a garantia de qualidade e requisitos de controle de qualidade, que incluem as seguintes
etapas: verificacao da realidade, revisao, célculos de amostras, analise sensivel, e audito-
rias independentes. Finalmente, este inventario de emissoes incluiu dados de cinco dos
sete municipios da RMV (Serra, Cariacica, Viana, Vila Velha, e Vitoria). O Tabela 4.2
resume as emissoes anuais totais de particulas MP10 e MP2.5 para mais de 3.000 fontes

dentro da regiao do estudo.
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Tabela 4.2: Emissao anual total de poluentes atmosféricos por setores

Setores MP (kg/h) | MP10 (kg/h) | MP2.5 (kg/h)
Aterro sanitario 22.6 6.3 1.8
Construcao civil 96.1 31.2 3.4
Distribuicao de combustiveis n. a n. a n. a
Indtstria alimentar 16.3 11.2 10.3
Industria de produtos minerais 143.8 84.7 43.8
Industria de produtos quimicos 8.3 6.2 3.8
Industria mineira do ago 887.0 566.9 368.9
Transporte maritimo 72.4 52.9 44.2
Outros do setor industrial 59.7 46.0 39.4
Residencial e comercial setors 1.0 1.0 1.0
Emissoes veiculares 55.9 43.1 32.5
Ressuspensao de poeira das estradas 6744.7 1294.6 313.2
Total 8107.8 2144.1 862.3
n.a.: nao aplicavel.

O Tabela 4.2 mostra que as MP10 e MP2.5 estao entre as que apresentam as emissoes
anuais mais elevadas relacionadas com a industria mineira do ago e a ressuspensao das
estradas. E importante notar que existem outras fontes nesta area. No entanto, apenas as
fontes industriais que apresentavam a maior quantidade anual de MP10 e MP2.5 (top 10)
sao mostradas. Cinco das seis principais fontes pontuais (pilhas) estao localizadas na éarea
do complexo mineiro e siderturgico, que representa uma central termoeléctrica, central
eléctrica, forno de peletizacao, instalacao de sinterizacao, forno basico de produgao de
aco a oxigénio, e baterias de fornos de coque. O setor maritimo é caracterizado pelos
terminais portuarios na Figura 4.3, mas ha também trafego maritimo préoximo da linha
de costa. Todos os produtos quimicos utilizados nesta modelagao foram obtidos a partir
de perfis de literatura, especificamente, a base de dados EPA SPECIATE 5.0, uma vez

que nao existe nenhum perfil quimico observado para as fontes na regiao.

Para analisar a performance do modelo, compara-se os dados simulados com os dados
modelados.

4.3 Avaliacao estatistica com o DFA e pDCCA

4.3.1 Breve descricao dos métodos DFA e pDCC' A

Neste estudo, foram implementadas duas metodologias distintas: (DFA) e o (ppcca), com

o objetivo de analisar a propriedade das distintas séries temporais.
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O (DFA) é um método estatistico usado para estudar a correlagdo em séries temporais.
E util para identificar tendéncias ou padrdes que podem ser mascarados por ruido ou
volatilidade. Essa analise pode revelar propriedades de autocorrelagao em um processo
estocastico e é frequentemente usada para investigar a presenca de comportamento fractal
ou de escala em séries temporais. O (ppcca) € uma extensao da DFA que pode ser aplicada
a duas séries temporais. Ele mede o grau de correlagao entre as séries, levando em conta
possiveis tendéncias e outros fatores que podem distorcer a relacdo entre as séries. A
ideia é explorar as correlagoes de longo alcance entre as séries, sem ser afetado por nao-
estacionariedades.

O valor de (ppcca) pode variar entre -1 e 1, onde:

(ppcca)=1 indica uma correlagao positiva perfeita entre as séries;
(ppcca)==—1 indica uma correlagdo negativa perfeita entre as séries;

(ppcca)=0 indica nenhuma correlagao.

A anélise DFA e DCCA pode ser usada em vérios campos, incluindo fisica, economia, e
ciéncias naturais, para investigar a dinamica interna e as relagoes entre séries temporais.
A DFA foi empregada para explorar a progressao das concentragdes poluentes, o que
nos permite avaliar sua persisténcia a longo prazo. J& o ppoca foi usado para sondar
a correlagao de longa distancia entre as concentracoes de poluentes e quatro variaveis
climaticas separadas. A metodologia DFA é executada através de varias etapas. Primeiro,
baseando-se em uma série temporal de comprimento N, o perfil cumulativo é calculado,
usando a média observada (x) como referéncia para a série original. Esse perfil é entao
subdividido em diferentes intervalos temporais de comprimento n. Para cada intervalo,
uma tendéncia local é obtida via minimos quadrados ordinarios. A DFA é entao adquirida
pela regressao log-log, resultando numa lei de poténcia cujo expoente, conhecido como
expoente de Hurst, fornece informagoes sobre a natureza da série temporal. Enquanto
a DFA ¢é aplicada a séries temporais individuais, a DCCA examina a correlagao cruzada
entre pares de séries temporais. A ldgica dessa metodologia é andloga a DFA, considerando
duas séries temporais X; e Y;, ambas de igual duracao. A partir dos respectivos perfis
cumulativos e da covariancia dos residuos, calculamos a covariancia desviada, fornecendo
assim a correlagao cruzada entre as séries. Por fim, o coeficiente de correlagao DCCA,
sugerido por Zebende (2011), combina os resultados da DFA e DCCA. Isso nos permite
analisar a correlacao cruzada entre séries temporais nao estacionarias. A determinacao
do coeficiente passa por cinco etapas, que comecam pela integracao das séries temporais,
seguida pela subdivisao das séries em caixas sobrepostas de igual comprimento, calculo
da tendéncia local e da covariancia dos residuos em cada caixa. Posteriormente, a funcao

de covaridncia é obtida e, finalmente, o coeficiente de correlagao cruzada é determinado.

Ambas as metodologias tém sido aplicadas em diversas areas de investigagao, incluindo

a climatologia e a analise da emissao de gases. Neste trabalho, empregamos essas técni-
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cas para estudar a inter-relagao entre as concentragoes de poluentes e diversas varidveis

climaticas em areas metropolitanas selecionadas.

4.4 Indices estatisticos

Os indices estao descritos a seguir: o e p indicam as quantidades observadas e preditas,
respectivamente C' é a concentracao do poluente e § é o desvio.

Erro quadratico Médio Normalizado Nmse, definido como:

Co— Cy)*
Nmse:Z% (4.1)

Informa sobre todos os desvios entre concentragoes simuladas nos modelos C), e concen-
tragoes observadas C,. E uma estatistica adimensional, quanto mais proximo de zero,

maior é a confiabilidade do modelo.

Desvio Fracional (Fb):

Co—Cp
0,5(Co — Cp)
Este coeficiente informa a tendéncia do modelo de superestimar ou subestimar as concen-
tragoes observadas. Quanto mais préximo de zero, maior é a confiabilidade do modelo.

Desvio Padrao Fracional (Fs):

0o — Op

Fs=2 (4.3)

0o+ 0p

onde a, e o, representam, respectivamente, os desvios padroes das concentracoes obser-
vadas e simuladas. Este indice compara variabilidades dos dados observados e modelados.
Quanto mais proximo de zero, maior é a confiabilidade do modelo. Fator de 2 (FAT2)
representa a fracdo de dados que estdo entre 0.5 < (C,/C,) < 2. O valor deve ser o mais

proximo possivel da unidade (1), pois é o critério para maior confiabilidade do modelo.

Coeficiente de Correlagao (Cor) definido como:

28



Capitulo Quatro 4.4. Indices estatisticos

Cor = (Oo - éo)(cp — ép) (44)

000p

O valor de (Cor) varia de 0 a 1, onde 1 indica que o modelo explica toda a variabilidade
nos dados observados, e 0 indica que o modelo nao explica nada. Portanto, um valor
proximo de 1 significa que as previsoes estao muito proximas das observagoes, o que
¢ uma indicacao de um modelo altamente confiavel.. O indice estatistico F'b reflete se
as quantidades esperadas subestimam ou superestimam os valores observados. O indice
estatistico Nmse representa a dispersao da saida do modelo em relagao & dispersao de
dados os melhores resultados fornecam valores proximos de zero para os indices Nmse,
Fb e Fs, e proximos de 1 para os indices Cor e FAT2. Os desempenhos do modelo
foram comparados com dados modelados e observados de hora a hora com as variaveis
meteorologicas de temperatura de superficie a 2 m (T2), velocidade do vento a 10 m
(WS10), e dire¢ao do vento a 10 m (WD10). A avaliacdo do desempenho do modelo foi
realizada considerando cinco estagoes meteorologicas e sete estagoes de qualidade do ar
(ST) para MP10 e MP2.5. Vale a pena notar que existem sete estagoes que recolhem
concentragoes de MP10, mas apenas duas destas estagoes (ST04 e ST06) para as MP2.5.
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Resultados Numeéricos

5.1 Comparagao dos modelos WRF/Chem e WRF/CMAQ na
RMV

A principio, utilizou-se dados referentes a dispersao de poluentes atmosféricos para iden-
tificar os efeitos da ocorréncia do fenomeno da brisa maritima nas simulagoes. Entao,
posteriormente, realizou-se o tratamentos dos dados utilizando os modelos WRF /Chem e
WRF/CMAQ para analisar comparativamente a performance dos modelos.

5.1.1 Avaliagao meteorologica com WRF

Inicialmente, a distribuicao espacial das condigoes meteorologicas locais que afetam a mu-
danca temporal da concentracao de poluentes é diretamente relacionadas aos resultados
da simulagao. E, essa distribuicao é apresentada na Figura 5.1 ilustrando o comporta-
mento médio diario (por simplicidade, o tempo médio da estagao durante o meés de Agosto
de 2015).

Figura 5.1: Evolugao temporal da média diaria WS10, WD10 e T2 dos dados medidos da
RAMQAr e simulados com o modelo WRF - agosto/2015
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A Figura (5.1) apresenta a velocidade, diregdo do vento e temperatura simuladas pelo
modelo WRF e dados medidos pela Rede de Monitoramento da qualidade do ar da Grande
Vitoria (RAMQATr) utilizando duas parametrizagoes. Ainda na Figura 5.1 é apresentada
a média diaria de WS10, WDI10 e T2 (média da estagdo meteorologica) de 1 a 31 de
agosto de 2015. O T2 diario observado variou de 20°C a 25,2°C. Os ventos vento variam
predominantemente setores nordeste e leste, com velocidade cerca 1,5 m/s na regiao. A
Tabela 5.1 apresenta os resultados estatisticos obtidos ao comparar os dados simulados e

observados.

Tabela 5.1: Indices estatisticos comparando dados observados e modelados de variaveis meteo-
rologicas RMV (Os dados sao a média entre as estagoes, exceto para a dire¢ao do vento que foi
considerada a média)

NMSE | FB | COR | FS | FAT2
WS10 0.13 0.11 | 0.27 | 0.53 | 0.90
WD10 0.18 0.18 | 0.71 | 0.27 | 0.90

T2 0.00 0.00 | 0.98 | 0.04 | 1.00
RMV - média diaria (Shing-Hong)
NMSE | FB | COR | FS | FAT2
WS10 | 0.18 0.21 | 0.44 0.47 | 0.87
WDI10 | 0.24 0.28 | 0.68 0.39 | 0.87

T2 0.01 0.10 | 0.80 0.70 | 1.00
RMYV - média diaria (ACM2)

Através dos dados na Tabela 5.1 pode-se perceber que o valor médio observado e o valor
médio modelado ao longo do periodo foi muito bom para T2 e WS10, apresentando o
desvio maior para WD10. Além disso, todos os indices de concordancia (COR, FAT2 —
valor 6timo é 1) foram maiores que 0,80 para T2 e para WS10 e WD10 foram menores
que 0,72 (exceto WS10 onde FAT2 > 0,80). O indice NMSE (ideal 0) foi menor igual que
0.01 para (T2), 0.18 (WS10) e 0.24 (WD10). O modelo WRF subestimou as variaveis
WS10 (FB = 0,11 (Shing-Hong) 0.21 (ACM2)) e WD10 (FB = 0,18 (Shing-Hong) 0.28
(ACM2)), mas superestimou T2 0,00 (Shing-Hong) 0.01 (ACM2)). Os resultados sao
geralmente aceitéveis em funcao da complexidade da orografia da cidade e o fato de ser

uma area urbana costeira, sempre sujeita a fendmenos de brisa maritima Salvador et al.
(2016a), Salvador et al. (2016b).
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5.1.2 Analise de concentragao MP10 e MP2.5 Média diaria

5.1.2 Anaélise de concentracao MP10 e MP2.5 Média diaria

Na Figura 5.2 mostra os valores médios diarios de MP10 para agosto de 2015 com base

em dados simulados e observados de todas as estagoes.

Figura 5.2: Concentragao média diaria de MP10 para todas as estagdes (ST01 a STO07).
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A Figura 5.2 mostra o desempenho dos modelos de qualidade do ar e a ocorréncia de va-
riacao entre os dados das estagoes. No entanto, o modelo mais eficiente foi o WRF /Chem
em praticamente todas as estacoes, sendo que o sistema WRF/CMAQ subestimou mais
as concentragoes nas estagoes ST06 e ST07 Figura 5.3. A Figura 5.4 mostra o desempe-
nho dos modelos de concentracao MP2.5 através das médias diarias das estagoes ST04 e
ST06. Curiosamente, esses foram os tnicos dois locais onde os dados de MP2.5 estavam

disponiveis na regiao de estudo Kitagawa et al. (2021).

Figura 5.3: Comparagao das médias diarias para MP2.5 entre os dados observados (linha preta)
e WRF/Chem (linha azul) e WRF/CMAQ (linha vermelha) modelados para cada estagao de
qualidade do ar (ST04 e ST06).
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A Figura 5.3 ilustra a ocorréncia de melhor desempenho do modelo WRF /Chem através
dos dados das estagoes ST04 e STO06, esse desempenho pode ser justificado pelo modulo
online do WRF/Chem. A seguir avalia-se o ciclo diurno de concentra¢do média nas
Figuras 6.9 para (MP10) ¢ 6.10 (MP2.5)
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Figura 5.4: Ciclo diurno de concentragao média de MP10 para todas as estagoes (ST01 a STOT7).
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A Figura 5.4 mostra que as estagdes ST01, ST02 e ST04 do sistema WRF /Chem exibe
melhor performance na modelagem de concentracoes de MP10. No entanto, nas estagoes
ST03, ST05 a STO7 os resultados observados dos modelos sao similares na maior parte
do tempo (horas de observacao). Isso pode indicar que o WRF /Chem ¢ particularmente
eficaz sob certas condi¢oes ou em localizagoes especificas. A seguir na Figura 5.5 avalia-se
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o ciclo diurno de concentragao média de MP2.5.

Figura 5.5: Ciclo diurno de concentragao média de MP2.5 para todas as estagoes (ST04 e ST06).
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A Figura 5.5 evidencia que, na esta¢ao ST04, o sistema WRF /Chem demonstra o melhor
desempenho na modelagem das concentragoes de MP2.5. Contrastando com isso, o sis-
tema superestimou a concentra¢ao de MP2.5 na estagao ST06. O sistema WRF/CMAQ),
por sua vez, mostrou uma tendéncia de subestimacao na avaliacao na estacao ST04, mas
obteve melhores resultados na estacao ST06.

A analise prossegue com a avaliacao do desempenho estatistico, utilizando os indices
FAT2, Cor, Fb, Fs e Nmse, conforme definido por Hanna & Paine (1989). Estes indices
sao apresentados nas Tabelas 5.2 e 5.3 e sao usados para estimar as concentracoes dos
modelos. A avaliacao inclui tanto a concentragao média diaria de MP10 e MP2.5 quanto o
ciclo diurno. Essa abordagem estatistica proporciona uma maneira rigorosa de comparar
a precisao e a confiabilidade dos dois sistemas de modelagem em diferentes locais e sob

diferentes condicoes.
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Tabela 5.2: Indices estatisticos comparando as concentracoes de MP10 observadas e modeladas
para as estagoes ST01 a STO7.

Média diaria MP10 (Shing-Hong)
FB FB COR COR FS FS FAT?2 FAT2

RMV | NMSE CHEM | NMSE CMAQ
CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ

STO1 0.01 0.14 010 | 031 | 1.00 | 076 | 0.10 | 0.00 | 1.00 | 0.76
ST02 0.01 0.64 010 | 063 | 1.00 | 045 | 0.0 | 0.14 | 1.00 | 051
ST03 0.03 0.31 010 | 043 | 099 | 078 | 012 | 042 | 097 | 074
ST04 0.02 0.18 010 | 032 | 1.00 | 041 | 010 | 041 | 1.00 | 093
STO5 0.01 0.02 010 | 0.09 | 1.00 | 087 | 0.10 | 003 | 1.00 | 1.00
ST06 0.01 0.53 010 | 054 | 1.00 | 017 | 010 | 043 | 1.00 | 0.61
STO7 0.01 0.58 010 | 053 | 1.00 | 054 | 010 | 071 | 1.00 | 054

Média diaria MP10 (ACM2)

FB FB | COR | COR | FS FS | FAT2 | FAT2

RMV | NMSE CHEM | NMSE CMAQ
CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ

STO1 0.10 0.22 0.22 -0.10 0.86 0.70 -0.08 | -043 0.96 0.93
ST02 0.12 0.53 -0.07 0.55 0.29 0.45 0.17 0.06 0.96 0.58
ST03 0.23 0.26 0.36 -0.32 0.78 0.55 0.34 -0.26 0.75 0.75
ST04 0.09 0.12 -0.11 0.24 0.46 0.41 -0.26 0.33 1.00 0.93
ST05 0.01 0.09 0.01 0.18 0.87 0.51 -0.05 -0.13 1.00 0.96
ST06 0.10 0.64 -0.15 0.61 0.75 0.17 -0.31 0.51 0.96 0.58
STO7 0.30 0.71 -0.03 0.60 0.42 0.39 0.01 0.78 0.71 0.48

Na Tabela 5.2, o indice NMSE (ideal ¢ igual a 0) foi menor igual que 0.03 para WRF /Chem
em todas as estagoes considerando a parametrizac¢ao (Shing-Hong) porém foi menor igual
que 0.30 para WRF /Chem em todas as estagoes considerando a parametrizagao (ACM2)
e melhor na ST05 com NMSE 0.01. O NMSE foi menor igual que 0.64 para WRF/CMAQ
em todas as estagoes considerando a parametrizagao (Shing-Hong) e obteve melhor resul-
tado na ST05 com NMSE igual 0.02, porém foi menor igual que 0.71 para WRF/CMAQ
em todas as estagoes considerando a parametrizacdo (ACM2) e melhor na ST05 com
NMSE 0.09. Ao avaliar os resultados com indice FB, usando a parametrizagao proposta
por (Shing-Hong) no WRF /Chem obtivemos valores aproximados igual 0.01 em todas as
estagoes. Mas, ao utilizar a parametrizagdo (ACM2) os resultados do FB variam de —
0,15 (ST06) a 0.36 (ST03).

Ao avaliar com o CMAQ o modelo apresentou um melhor resultado na ST05 para ambas
as parametrizagoes. Além disso, o FAT2 para ambos os sistemas foi > 0,70 para as es-
tagoes ST01, ST03, ST04 e ST05, exceto para o CMAQ na estacao ST02, ST06 e STO7
onde o FAT?2 variou 0.48 a 0.61. Ressalta-se que para todas as estagoes o FAT2 foi melhor
para WRF /Chem, com todas > 0,71.

No geral, destaca-se que os melhores resultados foram para o modelo WRF /Chem, com
resultados particulares para a estacao ST04, com COR = 1.00, NMSE = 0,01 e FAT2 =
1.00. Os resultados sao geralmente aceitaveis dada a complexidade da orografia da cidade
e o facto de ser uma area urbana costeira, sempre sujeita a fendomenos de brisa maritima
Salvador et al. (2016a), Salvador et al. (2016b).
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Tabela 5.3: Indices estatisticos comparando as concentracoes de MP2.5 observadas e modeladas
para as estagoes ST04 e STO06.

Média didria MP2.5 (Shing-Hong)

RMV NMSE | NMSE FB FB COR COR FS FS FAT2 FAT2

CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ@ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ
ST04 0.09 0.62 0.06 0.58 0.62 0.25 0.21 0.61 0.96 0.54
ST06 0.29 0.16 -0.46 -0.22 0.60 0.47 -0.12 -0.11 0.77 0.90
Média diaria MP2.5 (ACM2)
RMV NMSE | NMSE FB FB COR COR FS FS FAT2 FAT?2

CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ
ST04 0.13 0.74 0.17 0.64 0.62 0.07 0.30 0.81 0.90 0.54
ST06 0.20 0.13 -0.36 -0.14 0.60 0.47 -0.02 -0.03 0.93 0.90

Na Tabela 5.3, o indice NMSE (ideal é igual a 0) foi igual 0.09 (ST04) e 0.29 (ST06)
usando WRF /Chem considerando a parametriza¢ao (Shing-Hong) porém foi menor igual
que 0.20 para WRF /Chem em todas as estag¢oes considerando a parametrizacao (ACM?2)
e melhor na ST04 com NMSE 0.13.

O NMSE foi igual 0.62 (ST04) e 0.16 (ST06) WRF/CMAQ considerando a parametriza-
¢ao (Shing-Hong) e obteve melhor resultado na ST06 com NMSE igual 0.16, porém foi
igual 0.74 (ST04) e 0.13 (ST06) WRF/CMAQ em todas as estagoes considerando a para-
metrizagdo (ACM2) e melhor na ST06. Ao avaliar os resultados com indice FB, usando a
parametrizac¢ao proposta por (Shing-Hong) no WRF /Chem obtivemos valores aproxima-
dos 0.06 (ST04) e - 0.46 (ST06). Mas, ao utilizar a parametriza¢ao (ACM2) os resultados
do FB valores aproximados 0.17 (ST04) e - 0.36 (ST06).

A avaliagdo realizada com o CMAQ o modelo apresentou um melhor resultado na ST04
para ambas as parametrizagoes. Além disso, o FAT2 para ambos os sistemas foi > 0,77
para todas as estagoes, exceto para o CMAQ na estagao ST04 onde o FAT2 variou 0.54.
Ressalta-se que para todas as estagoes o FAT2 foi melhor para WRF /Chem, com todas >
0,77. No geral, destaca-se que os melhores resultados foram para o modelo WRF /Chem,
com resultados particulares para a estacao ST04, com COR = 0.62, NMSE = 0,09 e FAT2
= 0.96. A seguir, as Tabelas 5.4 e 5.5 mostram os indices estatisticos para as concentragoes

de MP10 e MP2.5 com médias cronogramas no ciclo de 24 horas.
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Tabela 5.4: Indices estatisticos para concentracoes de MP10 com médias horarias no ciclo de 24
h para todas as estagoes.

Média das 24horas MP10 (Shing-Hong)

FB COR COR FS FS FAT2 FAT2
RMV | NMSE CHEM | NMSE CMAQ FB CMAQ
CHEM CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ
STO1 0.19 0.64 0.28 0.71 0.36 0.87 0.35 0.54 0.87 0.33
ST02 0.16 0.21 0.67 0.13 0.87 0.26 -0.27 0.06 0.83 0.95
ST03 0.81 1.31 0.10 0.84 -0.47 0.33 -0.18 0.86 0.44 0.36
ST04 0.15 0.83 0.06 0.71 0.34 0.43 0.33 0.50 0.96 0.48
ST05 0.05 0.05 0.12 0.13 0.82 0.85 0.09 0.20 1.00 0.96
ST06 0.26 0.29 0.25 0.29 0.33 0.36 0.10 0.06 0.76 0.64
ST07 0.48 0.99 0.37 0.82 0.21 0.67 -0.10 0.56 0.52 0.36
Média das 24horas MP10 (ACM?2)
FB FB COR | COR FS FS FAT2 | FAT2

RMV | NMSE CHEM | NMSE CMAQ
CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ

STO1 0.14 0.50 0.18 0.64 0.36 0.87 0.25 0.46 0.95 0.54
ST02 0.11 0.24 -0.17 0.21 0.67 0.26 -0.11 0.21 0.95 0.84
ST03 0.84 1.50 0.21 0.89 -0.47 0.26 -0.07 0.98 0.36 0.20
ST04 0.18 0.98 0.17 0.77 0.34 0.37 0.43 0.63 0.88 0.36
ST05 0.09 0.08 0.23 0.20 0.82 0.84 0.18 0.39 0.96 0.96
ST06 0.33 0.35 0.36 0.37 0.34 0.33 0.20 0.17 0.68 0.60
STO7 0.57 1.17 0.47 0.88 0.22 0.64 0.00 0.68 0.48 0.24

Na Tabela 5.4, o indice NMSE (ideal ¢ igual a 0) porém todas estagbes variam positi-
vamente para WRF /Chem em todas as estagoes considerando a parametrizagao (Shing-
Hong) com melhor resultado na ST05, porém foi menor igual que 0.84 para WRF /Chem
em todas as estagbes considerando a parametrizacdo (ACM2) e melhor na ST05 com
NMSE 0.09.

O NMSE foi menor ou igual que 1.31 para WRF/CMAQ em todas as estagoes consi-
derando a parametrizagao (Shing-Hong) e obteve melhor resultado na ST05 com NMSE
igual 0.05, porém foi menor igual que 1.50 para WRF/CMAQ em todas as estagoes con-
siderando a parametrizagdo (ACM2) e melhor na ST05 com NMSE 0.08. Ao avaliar
os resultados com indice FB, usando a parametriza¢do proposta por (Shing-Hong) no
WRF/Chem os resultados do FB variam de 0.01 (ST03) a 0.67 (ST02) em todas as esta-
¢oes. Mas, ao utilizar a parametrizagdo (ACM2) os resultados do FB variam de — - 0,17
(ST02) a 0.47 (STO7).

Ao avaliar o CMAQ o modelo apresentou uma melhor resultado na ST02 para ambas as
parametrizacoes. Além disso, o FAT2 para ambos os sistemas foi > 0,83 para as estagoes
ST02 e ST05, nas estagdes e STO1, ST04 e ST06 o FAT2 foi melhor para WRF /Chem
com valores maiores 0.68 para ambas as parametrizagoes. Os piores resultados obti-
dos utilizando ambas as parametrizacoes, considerando FAT2, foram as estacoes ST03 e
STO7. No geral, pode-se destacar que os melhores resultados foram obtidos pelo modelo
WREF /Chem. No entanto, ambos os modelos obtiveram bons resultados na ST05.
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Tabela 5.5: Indices estatisticos para concentracoes de MP2.5 com médias horarias no ciclo de 24
h para as estagdes ST04 e ST06. Média das 24horas MP2.5 (Shing-Hong)

Média das 24horas MP2.5 (Shing-Hong)

NMSE | NMSE | FB FB COR COR FS FS FAT2 | FAT2
RMV

CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ
ST04 | 0.04 0.48 -0.15 0.58 0.86 0.55 -0.08 0.00 1.00 0.44
STO06 | 0.15 0.32 -0.34 -0.23 0.88 0.46 -0.27 -0.67 1.00 0.80

Média das 24horas MP2.5 (ACM2)

NMSE | NMSE | FB FB COR COR FS FS FAT2 | FAT2
RMV

CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ | CHEM | CMAQ
ST04 | 0.02 0.59 -0.04 0.63 0.87 0.34 0.00 0.17 0.96 0.32
STO06 | 0.08 0.27 -0.24 -0.17 0.88 0.38 -0.18 -0.77 0.96 0.96

Na Tabela 5.5, o indice NMSE (ideal é igual a zero) foi igual 0.04 (ST04) e 0.15 (ST06)
usando WRF /Chem considerando a parametriza¢ao (Shing-Hong) porém foi menor igual
que 0.08 para WRF /Chem em todas as estagoes considerando a parametrizagao (ACM2)
e melhor na ST04 com NMSE 0.04.

O NMSE foi igual 0.48 (ST04) e 0.32 (ST06) WRF/CMAQ considerando a parametri-
zagao (Shing-Hong) e obteve melhor resultado na ST06 com NMSE igual 0.32, porém
foi igual 0.59 (ST04) e 0.27 (ST06) WRF/CMAQ em todas as estagdes considerando a
parametrizacdo (ACM2) e melhor na ST06. Ao avaliar os resulta- dos com indice FB,
usando a parametrizagdo proposta por (Shing-Hong) no WRF /Chem obtivemos valores
aproximados - 0.15 (ST04) e - 0.34 (ST06). Mas, ao utilizar a parametrizacao (ACM?2)
os resultados do FB valores aproximados - 0.04 (ST04) e - 0.24 (ST06).

Ao avaliar o CMAQ o modelo apresentou um melhor resultado na ST06 para a parametri-
zagao posposta por (Shing-Hong). Além disso, o FAT2 para ambos os sistemas foi > 0,80
para todas as estacoes, exceto para o CMAQ na estacao ST04 onde o FAT2 variou 0.32
(ACM2) e 0.44 (Shing-Hong). Ressalta-se que para todas as estagdes o FAT2 foi melhor
para WRF /Chem, com todas > 0.96 para ambas as propostas.

De forma geral, destaca-se que os melhores resultados foram para o modelo WRF /Chem,
com resultados particulares para a estacao ST06. Na Figura 5.6, realizasse a comparagao
das concentragoes médias didrias no més de Agosto de 2015 para MP10 e MP2.5 entre
os modelos WRF /Chem e WRF/CMAQ e a sua influéncia dos coeficientes na CLP até
500m.
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Figura 5.6: Comparacgao das concentragdes médias diarias no més de Agosto de 2015 para MP10
e MP2.5 entre os modelos WRF /Chem e WRF/CMAQ e a sua influéncia pela altura.
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A Figura 5.6 mostra parametrizagoes similares em alturas proximas ao solo, em maiores
alturas ocorrem variagdes, porém discretas. A seguir, a Figura 5.7 ilustra o campo de
concentracao horizontal com valores médios diarios de MP10 e MP2.5 na RMV para todo
o més de agosto de 2015.
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Figura 5.7: Comparacgao das médias das concentragoes de 24h durante o més de agosto para MP10
entre os modelos WRF /Chem (esquerda) e CMAQ (direita) na MRV, utilizando a parametrizagao
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b) Comparagio das médias das concentragdes de 24h durante o més de agosto para PMio entre
os modelos WRF-Chem (esquerda) e CMAQ (direita) na MRV, utilizando a parametrizacao
ACM2.
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A Figura 5.7 apresenta o sistema WRF /Chem possuindo uma pluma mais concentrada
e os valores de concentracao de MP10 e MP2.5 mais elevados obtidos na RMV. Em
contrapartida, o sistema WRF/CMAQ apresenta uma pluma mais dispersa com meno-
res concentragoes de MP10 e MP2.5 na RMV, caracteristica semelhante encontrada por
Matsui et al. (2009), Choi et al. (2019). No entanto, ambos tém a mesma ordem de
grandeza para as concentracoes de poluentes. A influéncia efetiva dos diferentes padroes
de transporte e difusao. Neste sentido, Avalia-se o impacto do efeito de brisa na poluicao

atmosférica

5.2 Avaliacao dos dados na RMS com os métodos DFA e ppcca

O monitoramento da qualidade do ar e das variaveis meteorologicas estudadas visa cum-
prir o estabelecido no Termo de Cooperac¢ao Técnica (TCT) assinado entre o Ministério
Publico Estadual (MPE), o Instituto do Meio Ambiente e dos Recursos Hidricos da Bahia
(INEMA), o Instituto Brasileiro do Meio Ambiente e dos Recursos Naturais Renovaveis
(IBAMA), o Comité de Desenvolvimento Industrial de Camagari (COFIC), a Companhia
Docas do Estado da Bahia (CODEBA) ¢ a Companhia de Prote¢ao Ambiental (CETREL).
O TCT é constituido por organizacgoes publicas e privadas. O objetivo da implementacao
foi o de cumprir uma obrigagao legal imposta pelo MPE, reparando danos ambientais
causados pelas fabricas a comunidade local, de acordo com Palmeira et al. (2022).
Contudo, embora a rede de vigilancia seja de grande importancia para a saide da comu-
nidade local, o seu funcionamento foi suspenso em fevereiro de 2020, devido a extincao da
obrigagao legal que criou o TCT e aos custos de exploragao das estagoes. A qualidade do
ar do complexo portuario é continuamente monitorada pelas estagdes de monitoramento
localizadas em Botelho, Gamboa e Malembé Palmeira et al. (2022), como mostra a Figura
4.1.

Os poluentes avaliados neste estudo sao NOx (6xido de nitrogénio), O3 (Ozonio) e MP10
(Particulas menores do que 10 pum) e as observagoes de variaveis meteorologicas e con-
centragoes de poluentes sao reportadas como valores médios horarios somente para o ano
2019. Neste sentido, é muito importante uma anélise preliminar do comportamento das
variaveis meteorologicas (umidade, irradiagao solar, temperatura e velocidade do vento)
durante o periodo em analise. A Figura 5.8 mostra o comportamento da média mensal

de cada variavel meteorologica.
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Figura 5.8: Variaveis meteorologicas: a) umidade, b) radiagao solar, ¢) temperatura e d) veloci-
dade do vento
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A Figura 5.8 mostra como as variaveis meteorologicas retratam as caracteristicas da lo-
calizagao de cada estacao. A estacao Gamboa, por exemplo, tem maior umidade e menor
velocidade do vento do que as outras duas para todos os meses do ano. Ao avaliar a ir-
radiagao solar, a estagdo Botelho tem valores mais elevados durante o Verao (Jan-Mai) e,
para os outros meses, o seu perfil de irradiagao solar é mais baixo. Pode-se observar uma
reducao repentina na irradiagdo solar na estagao de Botelho (Figura 5.8b) nos meses de
Set-Out-Nov-Dez, que possivelmente ocorreu devido a presenca de nuvens mais constantes
na regiao (estagao localizada numa ilha). Malembéa e Botelho apresentam comportamen-
tos semelhantes em relagao a velocidade do vento. Contudo, Malembé apresenta ventos
médios mais constantes. Relativamente a direcao do vento, as Figuras 5.9, 5.10 e 5.11
mostram aumento na intensidade do vento para o periodo de estudo.
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Figura 5.9: Rosa do vento para a estagdo Botelho. Fonte: Botelho

N

w

'

o

Figura 5.11: Rosa do vento para a estagao Malemba. Fonte: Autoria propria, 2022.

Através da Figuras 5.9, 5.10 e 5.11 ilustra-se a ocorréncia de vento preferencial de maior
intensidade (3,5 a 6 ms-1) vindo de NE para a estacao de Botelho. Para a estacao de
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Malembé, observa-se ventos de maior intensidade (3,9 a 7 ms-1) vindos da diregdo N.
Para a estagado Gamboa, o vento também ¢é observado vindo da direcao NE/E (1,5 a 3
ms-1). Contudo, nesta esta¢do, na maioria das vezes o vento NW tem baixa intensidade
(0,1 a 0,8 ms-1). Isto deve-se, em parte, a presenca de muitas arvores (floresta) nos seus

arredores.

Figura 5.12: Média mensal para a concentracao de poluentes: a) NOx, b) MP10 e ¢) O3.
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Ao analisar a Figura 5.12, observa-se que os niveis mais elevados de NOx foram reco-
lhidos pela estacao Botelho, que estd mais préoxima do porto de Aratu e das industrias
petroquimicas. A estacao de Malembé teve a segunda maior concentragao e esta também
localizada perto das industrias petroquimicas. Além disso, ambas as estagOes tinham
velocidades de vento mais elevadas (Figura 5.8d), um fator que pode contribuir para a re-
colha de concentragdes mais elevadas de NOx de outras regioes. As estagoes de Malemba
e Gamboa apresentam as concentragoes mais elevadas de O3, mas devido & sua locali-

zagao, estas concentragoes provavelmente tiveram origem em fontes emissoras distantes,
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impulsionadas pelo vento preferencial.

E importante salientar que a estacdo Botelho teve uma queda na média de O3 nos meses
que coincidiram com a queda na irradiagao solar. Ab estagdes Botelho e Malemba indi-
caram as concentragoes mais elevadas de MP10 (pico em Malemb4, em fevereiro), onde
os valores sao justificados pelas caracteristicas das posi¢oes geograficas destas estagoes.
Botelho esté localizada perto de uma zona portuaria com movimento de veiculos pesados,
para além das industrias. Neste sentido, Malembé esta localizada perto das industrias
petroquimicas e tem uma regiao com um maior fluxo de veiculos. Tendo em conta os
dados horarios da irradiacao solar global, temperatura do ar, umidade relativa e velo-
cidade do vento (variaveis meteorologicas) e O3, NOx e MP10 (poluentes), comegamos
agora a estudar a influéncia entre as concentragoes e quatro varidveis climéticas diferentes.
Comecamos as nossas anélises calculando os expoentes do DFA para a concentracao do
poluentes nas trés estagdoes Shen, Li & Si (2015), Shen (2017).

Como o nosso objetivo era analisar a evolugao ao longo do tempo, foi utilizada uma abor-
dagem de janelas deslizantes, com os resultados descritos na Figura 5.13 para estagoes de
Botelho, Gamboa e Malemba.

Figura 5.13: Evolugdo dos expoentes do DFA, considerando uma janela deslizante de 500 ob-
servagoes, para as concentragoes de poluentes (MP10, NOx, O3): a) Botelho; b) Gamboa; c)
Malemba.
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Através da Figura 5.13 é possivel identificar que em todos os casos, as concentragoes sao
descritas por expoentes de Hurst acima de 0,5, o que significa que as concentragoes nao
seguem padroes aleatorios. Na maioria dos casos, o expoente de Hurst situa-se entre 0,5 e
1, o que significa que as concentragdes tém um comportamento persistente; outros niveis
mais elevados seguem, ou seja, niveis mais elevados de concentracoes. Em alguns casos, é
possivel identificar que algumas concentragoes tém um expoente de Hurst acima de 1. Isto
acontece, por exemplo, na estacao Botelho durante parte do ano 2019 para O3 e MP10,
embora em menor escala. Isto também acontece na estagao Gamboa com MP10, mas por
uma extensao de tempo menor, enquanto na estacao Malemba, as provas sao menores,
embora também aconteca com O3 e MP10. Um expoente Hurst superior a 1 implica que
durante essas janelas deslizantes, a série é nao-estacionéria, o que poderia ser entendido
como concentragao descontrolada Wang et al. (2014). A figura 5.14 mostra o ppcca entre

a velocidade do vento e as concentragoes nas diferentes estacoes.

Figura 5.14: p pcca entre: a) velocidade do vento; b) temperatura; ¢) irradia¢ao solar; d) umi-
dade e concentragoes nas diferentes estagoes (As linhas tracejadas referem-se aos niveis criticos
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Cross correlation between temperature (°C) and concentration
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Através da Figura 5.14, identificou-se uma correlagao cruzada positiva entre O3 e a velo-
cidade do vento, temperatura e irradiacao solar para escalas temporais menores ( 24 h-1
dia) em todas as estagbes, com mais evidéncias na estacdio Gamboa. No entanto, esta
correlagao é mais pronunciada com a variavel temperatura.

Para a variavel vento, na estacao de Gamboa, ha uma diminui¢ao da correlagao até 400 h,
permanecendo constante até 800 h, diminuindo suavemente, mas permanecendo positiva
e pequena até ao final do periodo. Para a estacao Botelho, h4 também um decréscimo até
400 h, mas com tendéncia a aumentar a correlagao até ao final do periodo. Na estagao
de Malembé, ha uma correlacao mais baixa, permanecendo semelhante até ao final do
periodo.

Com relagao a variavel temperatura, em todas as estagoes de monitorizacao, ha uma di-
minuicao da correlagao até aproximadamente 200 h. Na estacao de Malemb4, a partir das
200 h, comeca uma correlacao negativa, onde para as estagoes Botelho e Gamboa, comeca
as 800 h.

Para a variavel irradiacao solar, na estagao Botelho, tem uma correlagao positiva baixa,
atingindo um pico até 100 h e tornando-se negativa ap6s 200 h. Para a estacao Gamboa,
um pequeno pico de correlacao positiva aparece por volta das 24 h, mas rapidamente se
torna negativo, voltando a ser positivo crescente por volta das 1100 h. A estacao Malemba
j& comega com uma correlacao negativa, tornando-se positiva e aumentando por volta das
200 h.

Para a variavel umidade, O3 é fortemente anti-correlacao para todas as estacoes no es-
paco de um dia. Na estagao de Malemba, atinge uma correlagao positiva de cerca de 300
h, permanecendo positiva, mas pequena, até ao final do perfodo. Em relacao & MP10,
identificou-se uma correlagao cruzada negativa entre velocidade do vento, temperatura e

irradiagao solar para escalas temporais menores (1 dia) em todas as estagoes.
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Para a variavel do vento na estagao Botelho, cerca de 100 h, a correlagao torna-se positiva
até ao final do periodo. Para a estacao de Malemba, a correlacao torna-se positiva a 50
h, atingindo um méaximo de cerca de 500 h, depois diminui, mas permanece positiva. Na
estacao de Gamboa, permanece negativa até ao final do perfodo.

A variavel temperatura nas trés estagoes apresenta correlagao negativa, com um méaximo
de cerca de 24 h. Para a estacao Botelho, comecga a ser positiva por volta das 50 h,
atingindo um maximo de 200 h, tornando-se negativa por volta das 800 h até ao final do
periodo. Na estacao Gamboa, comeca a ser positiva por volta das 100 h, atingindo um
méaximo de 400 h, tornando-se negativa por volta das 1000 h. Na estagao Malemba, passa
a ser positiva por volta das 150 h, com tendéncia a aumentar até ao final do periodo.
Com relagao a irradiacao solar variavel, observa-se um comportamento negligenciavel.
Para a variavel umidade, observa-se uma correlacao positiva maior para a estacao Ma-
lemb4, tornando-se negativa por volta das 200 h e permanecendo até ao final do pe-
riodo. Na estacao Botelho, observa-se uma correlacao positiva com um maximo em 24 h,
tornando-se negativa em torno das 100 h. Na estagao Gamboa, observa-se uma pequena
correlagao negativa durante quase todo o periodo. Para além disso, identificou-se uma
correlagao cruzada negativa entre NOx e velocidade do vento para todas as escalas tem-
porais em todas as estacgoes.

Na varidvel temperatura, as trés estagoes apresentam uma correlacao negativa com um
maximo de cerca de 24 h. Para a estacao Botelho, comeca a ser positiva cerca de 200
h, atingindo um méaximo de 200 h, com um aumento suave até ao final do periodo. Na
estagdo Gamboa, comeca a ser positiva por volta das 400 h, permanecendo até ao final
do periodo. Na estacao de Malemba, comeca a ser positivo por volta das 200 h, com uma
ligeira tendéncia de crescimento até ao final do periodo. Na estagao de Botelho, para a
irradiagao solar variavel, observa-se um crescimento positivo de cerca de 100 h até ao final
do periodo.Para as estacoes Gamboa e Malemba, existem poucas variagoes.

Para a variavel umidade, hd uma correlacao positiva com um méximo de cerca de 24.
Neste sentido, investigar o comportamentos do poluentes nas regioes estudadas utiliza-se
dois modelos online e offline WRF /Chem e WRF /CMAQ), respectivamente, avaliando-se
os seus desempenhos a seguir.

5.3 Avaliacao da poluicao na atmosférica utilizando o modelo
WRF/Chem na RMS

Os sistemas de modelagem WREF /Chem foram configurados exclusivamente para simular
as concentragoes de MP10 (particulas com didmetro aerodindmico até 10 pum) na Regiao
Metropolitana de Salvador (RMS) e avaliar a consisténcia das previsdes do modelo. As
op¢oes meteorologicas, emissoes antropogénicas e biogénicas foram atribuidas de forma
idéntica, enquanto os processos quimicos (quimica de gas e aerossol, deposi¢ao seca e
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tumida) foram aplicados em suas proprias configuragoes. FEssas configuragoes idénticas
ajudam a reduzir a variabilidade do desempenho do modelo devido a efeitos meteorolé-
gicos diretos e processos de emissao. As influéncias meteoroldgicas nas simulagoes dos
componentes quimicos de MP10 podem ser atribuidas principalmente ao modo de inte-
gragao fisica, ou seja, online.

Os dominios espaciais do modelo WRF /Chem (versao 3.9.1.1) cobrem a Regiao Metropo-
litana de Salvador (RMS) de maneira adequada. Para simular os campos meteorologicos
com uma melhor compreensao da dindmica atmosférica, fisica e dos fendmenos atmosféri-
cos, o modelo WRF foi configurado com trés dominios aninhados, com resolucoes de grade
de 9 km (D01 - 130 x 130 células de grade), 3 km (D02 - 202 x 202 células de grade) e 1
km (D03 - 204 x 204 células de grade), respectivamente. O dominio de interesse possui
uma resolugao horizontal de 1 km e 43 niveis verticais, com o modelo se estendendo até
50 hPa. O sistema WRF/Chem simulou os campos meteorolégicos e as concentragoes
quimicas nos mesmos 43 niveis verticais. A utilizagao de resolugao vertical reduzida na
grade do sistema WRF /Chem ¢ frequentemente adotada para obter uma maior eficiéncia
computacional. A seguir a Figura 5.15

Figura 5.15: Localizagdo da regiao conforme a resolugdo do dominio D01 a D03.
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As simulagoes foram realizadas para o més de margo de 2015, pois esse periodo foi es-
colhido para permitir a caracterizagao do fendémeno de brisa. A escolha desse més levou
em consideracao a ocorréncia regular e significativa das brisas maritima e terrestre nessa
época do ano, o que é importante para entender os padroes de circulacao atmosférica e a
dispersao de poluentes na regiao.

No modelo WRF/Chem, foram selecionados os seguintes esquemas de parametrizagao
fisica: RRTMG (Rapid Radiative Transfer Model) para a radiagdo de ondas curtas e lon-
gas, esquema microfisico Thompson, modelo de superficie terrestre Noah-MP, esquema
de ctimulos Grell-Freitas e esquema de camada limite planetaria Bougeault e Lacarrere
(BouLac). As emissoes locais foram processadas utilizando o SMOKE (versao 4.7, dispo-
nivel em https://zenodo.org/record/4088945) com dados de especia¢ao provenientes dos
trabalhos de Lyra (2008), Silva et al. (2021). O inventario detalhado de emissoes é discu-
tido em maior profundidade na secao subsequente. Os perfis temporais foram obtidos do
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estudo de Pedruzzi et al. (2019). A especiagdo quimica foi realizada utilizando os meca-
nismos MOZCART (Modelo para Ozono e Tragadores Quimicos Associados) Emmons et
al. (2010) e GOCART (Global Ozone Chemistry Aerosol Radiation and Transport) Chin
et al. (2000) para quimica gasosa e de aerossois, respectivamente.

O MCIP (Meteorology-Chemistry Interface Processor) foi empregado para preparar os
arquivos meteorolégicos exigidos pelo SMOKE, utilizando a saida do modelo WRF como
entrada. As condigoes de contorno do sistema WRF/Chem foram definidas utilizando
a ferramenta de pré-processamento MOZBC em conjunto com simulagdes quimicas do
modelo CAM-Chem Buchholz, Emmons & Tilmes (2019).

E importante mencionar que os dados de emissoes antropogénicas utilizados como condi-
¢oes iniciais no modelo WRF /Chem foram gerados por meio do pré-processador de emis-
soes quimicas EPA ANTHRO EMIS. Essa ferramenta possibilita a criacao de arquivos
de emissdes antropogénicas horarias compativeis com o WRF/Chem a partir dos dados
de saida no formato netCDF do SMOKE. Esses dados contribuem para o inventério de
emissoes. As emissoes processadas pelo modelo SMOKE incluiam dados fornecidos pela
agéncia ambiental local (margo, ano base 2015) da RMS Lyra (2008), Silva et al. (2021).
O inventario oficial de emissoes foi desenvolvido com base em fatores de emissao da lite-
ratura, tais como a americana (USEPA) e agéncias ambientais europeias (EMEP/EEA).
Além disso, o método do inventario de emissoes seguiu o DARS (Data Attribute Rating),
que foi um método proposto pela EPA (1996).

Através dessa metodologia, o inventario de emissoes foi desenvolvido de acordo com os cri-
térios do EITP (Emissions Inventory Improvement Program) para o Nivel II relativamente
a garantia de qualidade e requisitos de controle de qualidade, que incluem as seguintes
etapas: verificacao da realidade, revisao, célculos de amostras, analise sensivel, e audito-
rias independentes. Finalmente, este inventario de emissoes incluiu dados de oito estacoes
localizadas na RMS (Detran, Barros Reis, Paralela-CAB, Rio Vermelho, Itaigara, Campo
Grande, Piraja e Dique do Torord). A Tabela 5.6 resume as emissoes anuais totais de
particulas MP10 e MP2.5 fontes dentro da regiao do estudo.

Tabela 5.6: Emissao anual total de poluentes atmosféricos por setor

Setores MP (kg/h) | MP10 (kg/h) | MP2.5 (kg/h)
Navios 2.4 x 107 n.a. n.a.
Fontes pontuais
Emissoes veiculares 5.93 x 102 3.50 x 102 1.89 x 10?
Total

As emissoes de navios foram quantificadas em toneladas anuais, considerando o ano de
2015, e levando em consideracao diferentes modos de operagao, incluindo navegacao, atra-
cagao e manobras. Foram considerados diversos tipos de navios, tais como cargueiros ge-
rais, navios Ro-Ro, graneleiros, navios cisterna/tanque, navios de passageiros, outros tipos
de navios e navios porta-contéineres. A metodologia adotada para estimar as taxas de
emissoes anuais nos portos baseia-se em fatores de emissao que nao segregam as particu-

las particuladas de acordo com o tamanho das particulas. No que se refere as emissoes
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veiculares, estas foram expressas em gramas por quilémetro para o ano de 2015.

As emissoes de material particulado (MP) englobam a totalidade das particulas resultan-
tes do escapamento de veiculos, abrangendo automoveis, veiculos comerciais leves, veiculos
pesados e motocicletas. Adicionalmente, também foram consideradas as emissoes de par-
ticulas totais em suspensao decorrentes do desgaste de pneus, freios e pistas. As emissoes
de MP10 e MP2.5 sao especificas para o desgaste de pneus, freios e pistas, conforme a
metodologia empregada. Todos os produtos quimicos utilizados nesta modelacao foram
obtidos a partir de perfis de literatura, especificamente, a base de dados EPA SPECIATE
5.0, uma vez que nao existe nenhum perfil quimico observado para as fontes na regiao. Na
secao anterior, realizou-se uma analise meticulosa das condi¢oes meteorologicas, cuja dis-
tribuicao espacial foi cuidadosamente investigada. Esse estudo é crucial, uma vez que tais
condicoes exercem influéncia direta sobre as flutuacoes temporais na concentragao decpo-
luentes. Para elucidar de maneira mais eficaz os resultados da simulacao, apresenta-se na
Figuras 5.20 o comportamento.

A fim de se manter a simplicidade, optou-se por utilizar a média temporal ao longo de
um més especifico, sendo este o més de marco de 2015. Durante esse periodo, observou-se
com atencao a velocidade, direcao do vento, vapor d’agua e temperatura. A geragao dos
dados meteorologicos se deu por meio do mo- delo WRF. Para garantir a precisao, con-
trastamos as simulagoes com as medigoes reais fornecidas pela CETREL, que faz parte
da Rede de Monitoramento da Qualidade do Ar. Durante esse processo, utilizamos duas

parametrizacoes distintas para enriquecer nossa analise.
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Figura 5.16: Apresenta os valores médios diarios de concentragdo de ozdnio Oz, medidos em
ug/ m® e dioxido de nitrogénio NOs, também em ug/ m® no eixo y. No eixo x, sao representados
os dias do més de margo de 2015. Esses valores foram obtidos a partir dos dados simulados e

observados, coletados em todas as estagoes de monitoramento durante o periodo indicado.
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Figura 5.17: Apresenta os valores médios diarios de concentragdo de MP10 (,ug/m?’) para o
més de margo de 2015. Esses valores foram obtidos a partir dos dados simulados e observados
coletados em todas as estagoes de monitoramento.
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As Figuras 5.16 e 5.17 revelam que o desempenho do modelo de qualidade do ar apresen-
tou flutuacoes entre as varias estagoes de monitoramento. Foi observado que o modelo
WRF /Chem tendeu a subestimar as concentragoes de poluentes registradas em todas as
estagoes. A causa dessa subestimacao pode estar relacionada a auséncia de um inventario
de emissoes integral e robusto para a regiao em estudo.

Vale ressaltar que esta é a primeira instancia na literatura cientifica onde tal modelo é
aplicado a esta regiao especifica, fazendo uso de um inventario local baseado em espécies
de emissoes. No estudo anterior realizado por Andreao & Albuquerque (2021), o mesmo

modelo WRF /Chem foi utilizado, no entanto, contou com a vantagem de um inventé-
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rio completo de emissdes para a regiao de Vitéria e a incorporagao de um mecanismo
de simulacao alternativo. Este enfoque resultou em uma analise de dados mais precisa
e confiavel. E importante enfatizar que o inventario de emissdes aplicado nesta anélise
sera refinado em futuras pesquisas, potencialmente melhorando a acurécia dos resultados
obtidos. Prosseguindo, sera avaliado o desempenho estatistico por meio dos seguintes
indices: FAT2, Cor, Fb, Fs e Nmse, conforme estabelecido por Hanna & Paine (1989).
Esses indicadores estao detalhados nas Tabelas 5.7, 5.8 e 5.9 sao utilizados para estimar
as concentragoes dos modelos. As concentracoes de MP10 foram avaliadas considerando
a média diaria.

Tabela 5.7: Indices estatisticos referentes as concentracoes médias diarias de MP10 na RMS.

Estacao FAT2 | Cor | FB | FS | NMSE
Itaigara 0.23 1091 |0.68 | 0.65 | 0.04
Paralela-CAB 0.04 | 1.00 | 0.74 | 0.25 | 0.18
Piraja 0.18 | 1.00 | 0.81 | 0.28 | 0.15
Rio Vermelho 0.15 | 0.03 ] 0.78 | 0.24 | 0.23
Detran 0.23 | 095|0.73|0.26 | 0.15
Barros Reis 0.15 | 0.89 | 0.67 | 0.25 | 0.17
Campo Grande | 0.17 | 0.96 | 0.84 | 0.26 | 0.18
Dique Tororé 0.18 | 0.65| 081|031 | 0.14

Tabela 5.8: Indices estatisticos referentes as concentracoes médias diarias de O3 na RMS.

Estacao FAT2 | Cor | FB FS NMSE
Barros Reis 0,00 0,96 | 1,95 | -12,77 | 103,38
Campo Grande | 0,00 | 0,98 | 1,95 | -6,05 112,27
Detran 0,00 | 0,99 | 1.96 | -4,50 | 120,94
Itaigara 0,00 | 0,96 | 1.96 | -32,70 | 100,27
Rio Vermelho 0,00 | 0,98 | 1.95|-7,24 | 110,30

Tabela 5.9: Indices estatisticos referentes as concentracoes médias diarias de NO2 na RMS.

Estacao FAT2 | Cor | FB | FS NMSE
Barros Reis 0,00 0.99 | 1,96 | -28,14 | 101,49
Campo Grande | 0,00 0.98 | 1,96 | -32,69 | 100,33
Detran 0,00 |0.99 | 1,96 | -29,66 | 101,61
Itaigara 0,00 |0.99 | 1,96 | -5,26 | 114,04

Rio Vermelho 0,00 |0.99 | 1,96 | -20.85 | 102,64

A analise dos dados apresentados na Tabela 5.7, 5.8 e 5.9 indica que o indice (NMSE),
idealmente com valor 0, nunca ultrapassou 0.23 para o modelo WRF /Chem em qualquer
estacdo. A estacao Itaigara obteve destaque com um NMSE de apenas 0.04, contrastando
com a estagdo Rio Vermelho que registrou o maior valor, 0.23. No que tange ao (FB),
cuja variagdo oscila entre -2 a +2 e tendo o 0 como valor ideal, o modelo WRF /Chem
atingiu uma marca igual ou inferior a 0.84 em todas as estagoes. A melhor performance
foi registrada na estacao Barros Reis com um FB de 0.67, enquanto a estacao Campo
Grande apresentou a marca mais elevada, 0.84. Em relacao ao indice FAT2, que avalia
a proporcao de previsoes que estao dentro de um fator de dois em relagao aos valores
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observados, todas as estagoes com o modelo WRF/Chem mostraram um valor igual ou
abaixo de 0.23. A estacao Rio Vermelho destacou-se com um FAT2 de 0.04, ao passo que
as estagoes Itaigara e Detran exibiram o menor valor, 0.23. Considerando o (COR), que
varia de -1 a 1, o modelo WRF /Chem nao ultrapassou o valor 1 em nenhuma das estagoes.
A estagao Paralela-CAB obteve a melhor performance com um COR de 0.03. No entanto,
as estacoes Paralela-CAB e Piraja mostraram os resultados menos satisfatorios. Os dados
de NMSE para as previsoes das concentragoes de (03) e (NO2) em diversas estagoes de
monitoramento indicam um desvio significativo em relagao aos dados observados.

Com isso, é especialmente evidente na estacao Detran, onde os valores de NMSE foram
120.95 para O3 e 101.61 para NO2, destacando previsoes consideravelmente distantes dos
dados reais. As estagdes Barros Reis, Campo Grande, Itaigara e Rio Vermelho apresentam
situagao similar, com NMSE variando de 100.27 a 114.05. Para isso, sugere-se a necessi-
dade de melhorias no modelo preditivo ou a busca por novas abordagens. Os valores do
Bias Factor (FB) para as previsoes de O3 e NO2 sao consistentemente proximos de 2 em
todas as estagoes, indicando uma superestimagao sisteméatica. Com isso, sugere-se que
existe um fator nao considerado no modelo que esta afetando os dados reais. Portanto,
uma calibragao adequada do modelo e a identificacao deste fator ausente poderiam apri-
morar as previsoes.

A analise de correlagao mostra uma forte correlacao positiva entre as previsoes e os dados
observados, com valores superiores a 0.96 para todas as substancias e estagoes. Isso de-
monstra que, apesar da superestimacao sistematica, o modelo consegue captar de maneira
precisa a variacao nos niveis de poluentes. Contrastando com o bom resultado do FB,
o indice FAT?2, é zero para todas as estacOes e poluentes, indicando a baixa precisao do
modelo em termos absolutos, a despeito da boa correlacao. Isso aponta para a necessi-
dade de ajustes significativos para melhorar as previsoes. Esses resultados, considerando
a complexidade orografica da cidade e o fato de se tratar de uma area costeira urbana
constantemente submetida a fenomenos de brisa maritima Salvador et al. (2016b), Sal-
vador et al. (2016a), sao considerados geralmente aceitaveis. Em seguida, a Figura 5.18
exibe o campo de concentracao horizontal, com os valores médios diarios de MP10 para
a RMS durante todo o més de marco de 2015.
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Figura 5.18: O campo de concentragao horizontal, com os valores médios diarios de MP10 para
a RMS, durante o més de margo de 2015.
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A anélise visual das médias diarias e a coeréncia encontrada entre os dados locais e glo-
bais, em conformidade com a literatura, sao sinais promissores para a eficicia do modelo
que voceé esta utilizando. O dia 31 de marco, onde vocé destacou a ocorréncia de eventos
de brisa maritima, parece ser um exemplo particularmente bom de onde as caracteristi-
cas dos dados sao consistentes com as expectativas baseadas na literatura. Ao comparar
dados locais com dados globais, ¢ importante considerar as possiveis variagoes que podem
existir devido a fatores locais especificos, como geografia, temperatura, umidade, padroes
climéticos e assim por diante. Esses fatores podem influenciar a forma como os eventos
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atmosféricos, como a brisa maritima, ocorrem e sao capturados pelos dados.

Continuar avaliando a coeréncia do seu modelo com a literatura e com os padroes espe-
rados é um passo critico na validacao do seu trabalho. No entanto, para uma anélise
mais completa, vocé pode querer considerar também técnicas de validagao quantitativa,
como célculo de erros de previsao, coeficientes de correlagao, entre outros. Por fim, é
importante lembrar que a qualidade dos dados de entrada é crucial para a confiabilidade
dos resultados do modelo. Se os dados de entrada sao consistentes e de alta qualidade, é
mais provavel que o modelo possa gerar previsoes precisas e tteis. A figura subsequente
ilustra a média mensal de particulas MP10 na regiao em estudo. Com a figura a seguir,

concluimos a avaliagao visual da dispersao dessas particulas na atmosfera da regiao.

Figura 5.19: O campo de concentracao horizontal, com os valores médios mensal de MP10 para
a Regiao Metropolitana de Salvador durante todo o més de marco de 2015
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A figura 5.19 subsequente ilustra a média mensal de particulas MP10 na regiao em estudo.
Este resultado apresenta uma notavel coeréncia com as demais médias reportadas e com
os dados observacionais disponiveis. Portanto, com essa representagao, concluimos a
avaliacao visual da dispersao dessas particulas na atmosfera da regiao. Cabe salientar
que, apesar da coeréncia dos resultados encontrados, ha ainda a necessidade de melhorias
nos inventarios. A inclusao de outras fontes de particulas, conforme exemplificado pelo
inventario de Vitoria, poderia contribuir para uma compreensao mais precisa e abrangente

da dispersao de particulas MP10 na regiao em estudo.
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5.4 Avaliacao do impacto do efeito de brisa na poluicao atmosfé-
rica na RMS

Este estudo enfoca também a analise de um fenémeno especifico: a influéncia da brisa ma-
ritima na circulagao local e o impacto consequente na dispersao de poluentes atmosféricos.
No entanto, uma anélise mais aprofundada depende de medidas provenientes de LIDAR
e/ou SODAR, os quais nao estao disponiveis na regiao de estudo. Assim, tem-se uma
analise mais qualitativa que quantitativa do fenémeno de brisa maritima. Os poluentes
sao transportados a longas distancias por meio de um campo de vento de grande escala.
A dispersao desses poluentes é consequéncia de uma complexa rede de vortices de milti-
plas dimensoes, gerados por desequilibrios em escalas maiores devido a uma variedade de
fatores. Estes incluem diferenciais térmicos, caracteristicas do terreno, diferentes tipos e
usos do solo, entre outros Stull (1988).

Esses elementos resultam em turbuléncias e movimentos em menor escala que desempe-
nham um papel crucial na dispersao dos poluentes. No entanto, é importante considerar
outros fatores, como a brisa maritima, que pode ocasionalmente intensificar as concentra-
¢oes de poluentes. Esta situagao pode levar a desconfortos e danos a satde dos individuos
que vivem proximos as fontes de emissao Borrego et al. (2010).

O objetivo principal desta analise foi avaliar a entrada da brisa maritima utilizando as
parametrizagoes ACM2 (CLP) e Noah (Land use) no modelo de mesoescala WRF, para
fornecer insights que possam influenciar futuros estudos na investigagao dos efeitos de brisa
na dispersao dos poluentes na RMS. Esses fendmenos tendem a ser de curta duragao, e
a dificuldade de se obter dados experimentais por conta dos custos e dependéncias das
condigbes meteorologicas, torna a tarefa ainda mais desafiadora Salvador et al. (2016b),
Salvador et al. (2016a).

Por isso, este estudo focou em buscar oferecer resultados qualitativos a partir de uma
modelagem numérica comparativa utilizando dados experimentais simulados no WRF
durante o dia 31/03/2015 na RMS e uma melhor caracterizagdo do fenomeno. A Figura
5.20 mostra o campo de velocidades horizontal simulado em uma grade (D03) de 204 x
204 km em intervalos de 30 min das 11h0OOmin as 13h30min.
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Figura 5.20: Vetores do campo horizontal do vento na superficie em uma grade de 204 km x 204
km na RMS utilizando intervalos de 30 minutos para calculo das médias no dia 31/03/2015.
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Na 5.20 observa-se a entrada de brisa maritima entre 11h00Omin e 13h30min, caracterizada
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pela mudanga na diregao e velocidade do vento (mar-terra durante o dia). Este fendmeno
pode influenciar a qualidade do ar na regiao, sendo fundamental para a compreensao da
dindmica da dispersao de poluentes em areas costeiras. A Figura 5.21 mostra-se as médias
das concentragoes do dia 31/03/2015 para MP10 utilizando o modelo WRF /Chem.

Figura 5.21: Médias das concentragdes ao nivel do solo no dia 31/03/2015 para MP10 utilizando
o modelo WRF /Chem
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Ao avaliar a intensidade, direcao e velocidade média do vento em intervalos de 30 minutos
na RMS (Figura 5.21), o modelo mostrou precisao na caracteriza¢ao do fenémeno. Entre
11h00Omin e 13h30min captou-se uma diluicao da concentracao de material particulado
com a entrada da brisa, o que foi benéfico em termos de poluicao do ar. No entanto,
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por volta das 13h30min percebe-se uma forte influéncia da Baia de Todos os Santos
na circulagao local, resultando no direcionamento da pluma para regioes além da RMS.
Por volta das 15h00min, com a diminuicao da velocidade do vento e da brisa maritima,
percebe-se um aumento da concentracao localizada na cidade de Salvador. Apesar de
baseadas em apenas um dia, as inferéncias geradas pelo modelo WRF /Chem retrataram
de maneira satisfatoria a dindmica atmosférica e dos poluentes da regiao em estudo.
O estudo mostra a necessidade de equipamentos mais sofisticadoss (LIDAR e SODAR)
para avaliar a dinamica da estrutura da CLP e CLI na regiao de estudo, em funcao do
fenémeno de brisa maritima Salvador et al. (2016b), Salvador et al. (2016a). Apesar desta
fragilidade, esta avaliagao qualitativa mostrou o potencial da modelagem computacional

em problemas de alta complexidade.
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Sumario e Conclusoes

O presente trabalho teve como objetivo principal avaliar o desempenho do modelo de
qualidade do ar WRF /Chem para a determinagao do campo de concentragao superficial
de poluentes atmosféricos na RMS, com particular atencao ao MP, O3 e NOx. Neste
sentido, primeiramente foram realizadas comparagoes entre os modelos WRF/Chem e
WRF/CMAQ na RMV a fim de verificar a consisténcia do modelo com dados de um
inventario de fontes consolidado, além de avaliar se os resultados dos modelos sao similares.
Apos esta andlise, foi realizada uma avaliagao com os métodos DFA e ppoca nos dados
meteorologicos e de concentracao disponiveis na RMS, a fim de avaliar a persisténcia e
correlagoes entre concentracao e variaveis climéaticas na regiao do Porto de Aratu. Por fim,
apos estas anélises, foram realizadas simulagoes na RMS usando o modelo WRF /Chem
comparando com dados medidos de concentragao disponiveis e, devido a falta de dados
de instrumentos de medigao (SODAR ou LIDAR), somente uma anélise qualitativa da
brisa maritima e sua influéncia no processo de dispersao na regiao. Portanto, as principais

conclusoes sao:
i) Comparagao dos modelos WRF /Chem ¢ WRF/CMAQ na RMV

Em geral, a anélise do desempenho estatistico dos modelos (MP10 e MP2.5) mostrou
que ambos apresentaram resultados com ordens de grandeza semelhantes, mas indicaram
que houve uma dispersao consideravel entre os dados simulados e observados na regiao
do estudo. Neste sentido, os modelos foram capazes de reproduzir satisfatoriamente o
periodo simulado, com melhores resultados de concentracao superficial para o sistema
WRF /Chem e uma maior tendéncia para subestimagao do sistema WRF/CMAQ. Estas
diferencas nos resultados podem ser atribuidas as diferentes parametrizacoes fisicas, aos
mecanismos quimicos e as caracteristicas online e offline dos modelos, incluindo as condi-
¢oes de fronteira.

O mecanismo utilizado no sistema WRF/Chem ¢ o MOZART, que esta acoplado ao es-
quema de aerossol ao GOCART. Por outro lado, o modelo CMAQ tem o mecanismo CB06
numa tentativa de estimar melhor a altura das emissoes de poluentes das respectivas fon-
tes. Além disso, as incertezas nas simulagoes da qualidade do ar estao relacionadas com
uma série de fatores tais como variabilidade espacial, inventario de emissoes, meteoro-
logia, pardmetros do mecanismo quimico e rotinas numeéricas. Especificamente, outras
discrepancias nos resultados podem estar relacionadas com a existéncia de algumas pe-
quenas lacunas nas séries de dados medidos, localizacao inadequada do equipamento de
medi¢ao meteorologica, bem como a comparacao a baixa altitude devido a distor¢ao na

integragao da topografia (orografia), variagoes acentuadas nas caracteristicas aerodinami-
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cas (ou seja, comprimento da rugosidade), e devido a heterogeneidades no uso do solo
e tipo de solo (temperatura e umidade). Além disso, o inventario de emissées que foi
gerado pela agéncia de prote¢ao ambiental local (IEMA) utilizou os fatores de emissao
recomendados pelas agéncias ambientais americanas e europeias. De fato, a maioria dos
estudos foi realizada nos EUA ou Europa, mas informagoes sobre emissoes de trafego em
areas com alta densidade populacional na Africa, Asia e América do Sul, por exemplo,
Sa0 escassas.

Além disto, é importante salientar que um fator limitativo para a utilizacao e aplicagao
deste tipo de estudo com modelos de transporte quimico no Brasil é a falta de uma base de
dados oficial e consolidada de emissoes, e a falta de padronizacao da informacao sobre as
caracteristicas de cada grupo fonte, tais como a especiacao quimica, a evolugao temporal,
e a distribuigao espacial dentro de um dominio de grade a ser simulado. Toda esta infor-
macao acrescenta um fator de complexidade & elaboragao de inventarios representativos
das emissoes locais, mostrando ser um trabalho de melhoria continua. Neste aspecto, este
trabalho foi um passo importante para novos estudos sobre o impacto das emissoes antro-
picas locais na qualidade do ar na RMV, uma vez que as maiores dificuldades enfrentadas
se devem a escassez de informacao sobre as fontes de emissoes na regiao, além da falta
de dados medidos sobre as concentracoes de poluentes nas estagoes de monitoramento
distribuidas na regiao. Do ponto de vista da modelagem numérica, as diferencas entre
os modelos podem ser significativas, o que pode causar estimativas erradas numa dada

regiao, com especial preocupacao pelas estimativas com subestimacao das concentracoes.
ii) Avaliagdo dos dados com os métodos DFA e o coeficiente ppcca na RMS

Apos as anélises exploratorias, foi possivel identificar uma influéncia persistente das va-
ridveis meteorologicas no processo de polui¢ao, considerando todo o periodo analisado.
Os estudos mostram que a analise de dados pode orientar agoes de controle ao longo do
tempo. Neste sentido, as concentracoes de O3, NOx e MP10 na RMS foram na sua mai-
oria persistentes, mas com alguns periodos em que a dinamica do sistema é caracterizada
como nao estacionaria (regime transitorio ou condigoes transitorias). E importante men-
cionar que os poluentes NOx tiveram sempre um comportamento persistente em todas as
estagoes de monitoramento. Além disso, houve uma maior correlagao entre concentracao
de O3 e vento e temperatura nas trés estacoes de monitoramento analisadas. E impor-
tante destacar a forte correlagao negativa entre a umidade e a concentragao de O3 para
todas as estacoes de monitoramento.

Utilizando o método DFA, foi possivel identificar em todos os casos que as concentracoes
sao descritas por expoentes de Hurst acima de 0,5, o que significa que as concentracoes
nao seguem padroes aleatorios. Na maioria dos casos, o expoente de Hurst situa-se entre
0,5 e 1, o que significa que as concentracoes tém um comportamento persistente; outros
niveis mais elevados seguem, ou seja, niveis mais elevados de concentracoes. Em alguns

casos, o expoente Hurst é superior a 1, o que implica que durante essas janelas deslizantes,
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a série ¢ nao-estacionéria, o que poderia ser entendido como concentragao descontrolada.
Por outro lado, a metodologia foi capaz de perceber a correlagao entre as variaveis me-
teorologicas estudadas e o processo de poluicao até certo ponto; os resultados mostram
coeréncia fisica para os eventos meteoroldgicos estudados.

Os resultados demonstram que uma redugao das emissoes poluentes na regiao estudada
poderia ser estimulada pela agéncia ambiental do Estado, particularmente em relagao ao
NOx (precursor do O3), persistente em todos os meses do ano. Este tipo de poluente
provém de emissoes veiculares, particularmente de veiculos pesados (caminhoes, gruas,
tratores), e de processos industriais, além das emissdes de navios manobrados e atraca-
dos. Neste sentido, este trabalho representa um avanco importante, pois é a primeira vez
que se realiza uma anélise estatistica mais aprofundada nesta regiao portuaria. Desta
forma, os resultados poderiam servir de base para um estudo mais amplo com o objetivo
de delinear estratégias mitigadoras e praticas eficazes para reduzir o impacto das emis-
soes tanto do transporte maritimo, como de todas as atividades portuarias associadas,
promovendo uma melhor gestao e protecao da qualidade do ar na regiao.

Este documento apresenta uma abordagem sem precedentes, enfatizando a dificuldade de
acesso a uma base de dados de qualidade do ar por um periodo mais longo, sendo que
esta analise é restrita aos dominios da Autoridade Portuéaria. A avaliagdo continua da
qualidade do ar é importante para a comunidade local; mesmo com esta importancia,
devido ao custo de operacgao e ao fim da obrigagao legal que criou o grupo de trabalho
responsavel pela sua operagao, estas estagoes deixaram de funcionar em fevereiro de 2020.
As autoridades enfrentam a necessidade de equilibrar as preocupacoes entre os impactos
conhecidos sobre a satide humana e o ambiente com a melhoria ou manutencao do desen-
volvimento econémico; a utilizacao da ciéncia é fundamental para esse equilibrio. Assim,
acredita-se que a metodologia adotada neste trabalho pode servir como outra forma de
analise deste tipo de evento para instituigoes privadas e governamentais e investigadores
interessados no tema. Um trabalho futuro deve abordar a analise de outras estagoes de
monitoramento implantadas em diferentes zonas do RMS, bem como a utilizacao do es-
tado da arte em modelos numéricos (dispersao meteoroldgica e poluentes) para avaliar
se estes modelos captam eficazmente os processos de longo alcance percebidos nos dados

medidos na regiao do estudo.
iii) Avaliacao da polui¢ao na atmosférica utilizando o modelo WRF /Chem na RMS

Observou-se que a simulacao de poluentes na RMS utilizando o sistema de modelagem
WRF /Chem foi um passo significativo para a melhor compreensao das complexidades
envolvidas na dinamica de qualidade do ar desta regiao. Apesar das subestimacoes das
concentragoes de poluentes, esta é a primeira vez que o modelo WRF /Chem foi aplicado
nessa regiao especifica, demonstrando assim o potencial e sua relevancia em estudos fu-
turos. A complexidade da configuracao utilizada e a abrangéncia geografica coberta pelo
modelo WRF /Chem evidenciam a sua aplicabilidade em diversos cenarios.
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A inclusao dos dados de emissoes fornecidos pela agéncia ambiental local permitiu uma
boa representagao das fontes de emissao existentes na RMS. No entanto, o trabalho sugere
que a precisao das previsoes do modelo melhore ainda mais com o aperfeigoamento do
inventario de emissoes em pesquisas futuras. Além disto, os resultados estatisticos reve-
laram flutuagoes em diferentes estagoes de monitoramento, indicando areas de possivel
aprimoramento para simulagoes futuras, como a utilizacgao de um inventario de emis-
soes mais robusto e integral para a regiao em estudo. Embora ainda haja espaco para
melhorias, os resultados obtidos neste estudo fornecem uma base solida para futuras pes-
quisas nesta area. O trabalho aqui proposto evidenciou um avanc¢o no conhecimento
acerca da qualidade do ar e da dispersao de poluentes na RMS, indicando a importancia
para o planejamento e gestao ambiental, na formulacao de politicas publicas eficientes
e, consequentemente, para a melhoria da qualidade de vida dos habitantes da regiao, de
ferramentas computacionais que representam o estado da arte em dispersao de poluentes

atmosféricos.
iv) A brisa maritima na RMS

A modelagem numérica implementada, aliada a anélise qualitativa, revelou uma circulagao
local influenciada pela BTS que desempenha um papel crucial na dispersao dos poluentes
na RMS. Os resultados obtidos, apesar de se basearem em uma anélise mais qualitativa
que quantitativa, mostraram-se satisfatorios na representacao da dindmica atmosférica, e
apontam para a necessidade de equipamentos mais avancados, tais como LIDAR e SO-
DAR, para uma avaliagao qualitativa e quantitativa da dindmica da estrutura da CLP e
CLI em func¢ao do fenémeno da brisa maritima na RMS.

A modelagem numérica adotada neste trabalho demonstrou ser uma ferramenta poderosa
na caracterizacao do fendmeno, fornecendo uma valiosa compreensao dos efeitos da brisa
maritima na dispersao dos poluentes. A concentragao localizada e o direcionamento da
pluma para regioes além da RMS evidenciam a complexidade e especificidade da regiao
em estudo. Desta forma, esta pesquisa contribui significativamente para a compreensao
da dinadmica da dispersao de poluentes em areas costeiras, e sugere diregoes futuras para
uma investigagao mais abrangente e detalhada. O desenvolvimento de métodos quantita-
tivos e a incorporagao de tecnologias mais sofisticadas podem aprimorar ainda mais nossa
compreensao sobre este fendomeno, onde tais insights sao essenciais nao apenas para a
pesquisa académica, mas também para o desenvolvimento de politicas e praticas eficazes

em gestao ambiental, particularmente na regiao de estudo.
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