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Modelowanie matematyczne dyspersji zanieczyszczen w atmosferze
za pomoca metod CFD

Wprowadzenie

Modelowanie matematyczne dyspersji zanieczyszczen w atmos-
ferze wykorzystywane jest do tworzenia procedur bezpieczenstwa w
przypadku wystapienia naglych 1 niekontrolowanych uwolnien
substancji niebezpiecznych. W tym celu rozpatrywane sa scenariusze
uwolnienia substancji niebezpiecznych, ktérych analiza pozwala na
opracowanie procedur przeciwdzialania w sytuacji rzeczywistego
uwolnienia substancji szkodliwej do atmosfery.

Modele matematyczne opisujace zjawisko dyspersji masy w at-
mosferze mozna podzieli¢ na trzy grupy. Do pierwszej grupy zalicza
si¢ modele oparte na rozwigzaniach analitycznych. Jednym z najpo-
pularniejszych modeli w tej grupie jest model smugi Gaussa. Jest to
model matematyczny opisujacy ustalony, dwuwymiarowy transport
zanieczyszczen w powietrzu. Model smugi Gaussa jest jednym z
gléwnych modeli wykorzystywanych w programach symulujacych
transport zanieczyszczen [Jones i in., 2013]. Mimo, ze powstal on
prawie sto lat temu [Roberts, 1923] jest nadal rozwijany o czym
$wiadcza prace naukowe [Stockie, 2011]. Do drugiej grupy modeli
matematycznych zalicza si¢ eulerowskie modele siatek numerycz-
nych. W modelach tej grupy za pomoca obliczeniowej mechaniki
ptynéw (CFD) bilansuje si¢ numerycznie pgd, masg i energi¢. Mode-
le te sa szeroko rozwijane i weryfikowane [Blocken i in., 2007;
Tomminaga i Stathopoulos, 2012]. Modele CFD stanowia alternaty-
wg dla zalezno$ci analitycznych. Do ostatniej grupy modeli matema-
tycznych zalicza si¢ modele hybrydowe. Sa one potaczeniem modeli
eulerowskich z réwnaniami pozwalajacymi okresli¢ ruch pseudocza-
stek zawieszonych w ptynie. W modelach tych wykorzystuje sig
siatki numeryczne do obliczenia bilansu pgdu masy i energii, tak jak
w modelach eulerowskich, ale raz na kilka iteracji oblicza si¢ ruch
pseudoczastek zgodnie z podejSciem Lagrange’a. Takie postgpowa-
nie pozwala na symulacje fazy dyskretnej, a wigc ruch ciat statych,
kropli itp., ktére znajduja si¢ w gazie emitowanym przez zrédto zanie-
czyszczen. W niniejszej pracy wykorzystano model siatkowy Eulera.

Model matematyczny

Opis matematyczny uwolnienia substancji niebezpiecznych oparty
na modelu siatkowym Eulera wymaga spetnienia trzech warunkéw.
Po pierwsze wymagane jest opracowanie odpowiednio dobrej siatki
numerycznej, czyli takiej, ktéra cechuje odpowiednio duza rozdziel-
czo$¢, a kazdy z elementéw siatki musi mie¢ wysoka jako$¢ [Bloc-
ken i in., 2007]. Zwykle rozmiar przestrzeni jaka zawiera modelo-
wany obszar jest rzgdu dziesiatek metréw, dlatego spetnienie ww.
warunkéw wymaga wykorzystania duzej mocy obliczeniowej. Wia-
ze sig¢ to z dlugim czasem potrzebnym na uzyskanie rozwiazania
numerycznego. Po drugie — wymagane jest przyjecie modelu mate-
matycznego zamykajacego bilans pedu w przeptywach burzliwych
(tzw. problem zamknigcia réwnan NS), a co za tym idzie okreslenie
w jaki sposéb modelowany bedzie proces dyfuzji burzliwej. Trzeci
warunek — dotyczy weryfikacji rozwigzania numerycznego w celu
sprawdzenia poprawnos$ci otrzymanych rozwiazan. Z uwagi na
bardzo duze obszary oraz spora toksyczno$¢ uwalnianych substancji
nie zawsze mozliwa jest weryfikacja do§wiadczalna. Wobec tego
nalezy walidowa¢ uzyskane wyniki poréwnujac je z wynikami in-
nych autoréw lub przeprowadzi¢ weryfikacj¢ numeryczna. W tym
celu prowadzi si¢ serie symulacji dla siatek o réznej rozdzielczosci.
Przeglad literatury prowadzony pod katem opisu procesu transportu
zanieczyszczen za pomoca obliczeniowej mechaniki ptynéw pokazu-

je, ze wigkszo$¢ autoréw wykorzystuje modele RANS wraz z mode-
lem k-£ lub rodzing modeli wielkowirowych LES (Tab. 1).

Tab. 1. Modelowanie procesu dyfuzji burzliwej — przeglad literatury

Autor Model burzliwosci Ser

Gousseau i in. [2011) k-& LES 0,3; 0,5; 0,7
Karim i Nolan [2011] k-€ 1,3

Steffens i Heist [2013] k-& RSM, LES
Tominaga i Stathopoulos [2012] k-& RNG, LES

nie podano
0,2+2(0,7)

W niniejszej pracy przedstawiono symulacj¢ emisji zanieczysz-
czen za pomoca modelu k-€ Realizable. Bilans masy i-tego sktadnika
emitowanego przez zrddlo ciaglte zostal opisany za pomoca nastgpu-
jacej zaleznosci:
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Przyjeto model opisu dyfuzji burzliwej za pomoca turbulentnej
liczby Schmidta Scr. 1 lepkosci burzliwej vy.. Dzigki temu mozliwe
jest modelowanie zmian usrednionego stezenia sktadnika C,. Anali-

za prac traktujacych o tym zagadnieniu pokazuje, Ze ten sposéb
opisu zjawiska dyfuzji burzliwej jest dos¢ czgsto wykorzystywany.
W tab. 1 zestawiono istotne warunki modelowania zjawiska stoso-
wane w niektdrych pracach. W pracach, ktérych modele CFD zostaty
poddane weryfikacji dos$wiadczalnej wartosci turbulentnej liczby
Schmidta mieszcza si¢ w zakresie <0,2+2>. Do symulacji wykonanych
w tej pracy wybrano warto$¢ liczby Scr réwna 0,7 jako najczesciej
wykorzystywana do opisu dyspersji zanieczyszczen w fazie gazowe;.

Siatka numeryczna

Do modelowania zjawiska dyspersji zanieczyszczen w atmosferze
opracowana zostata dwuwymiarowa siatka numeryczna o wymiarach
100 m na 50 m. Jako zrédto zanieczyszczen wybrano komin o $red-
nicy podstawy réwnej 4 m i wysokosci réwnej 10 m (Rys.1). Sredni-
ca komina na wylocie wynosita 2 m. Tak przygotowana siatka nu-
meryczna skladata si¢ z ponad 4,35 mln komérek.

Parametr okreslajacy jako§¢ komérek obliczeniowych przyjmowat
wartosci powyzej 0,75 dla ponad 98% komérek. Najnizsza wartos¢
tego parametru dla komoérek nie wchodzacych w czg§¢ warstwy
przysciennej wynosita 0,25. Z uwagi na burzliwy charakter przepty-
wu warstwa przyscienna powinna by¢ w miar¢ mozliwo$ci ggsto

000 5,00

70,00m)

Rys. 1. Schemat geometrii uzytej do modelowania matematycznego
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pokryta siatkq numeryczna. W zwiazku z tym nalozono ggstsza
siatkg w obrgbie hipotetycznej warstwy przysciennej tak, ze catko-
wita liczba komodrek w tej warstwie wynosita okoto 500 000.

Warunki poczatkowe i brzegowe

W pracy zaproponowano profil predkosci powietrza u, na
wlocie w postaci funkcji potggowej zaleznej od zmiennej prze-
strzennej pionowej y:

_ Y @)
u,(y) ux(wm)( 1 Omj

Parametr a zalezy od uksztaltowania terenu i do symulacji
przyjgta zostata warto$¢ dla terenu ptaskiego, przy czym u,(10m)
oznacza wartos¢ sktadowej predkosci na wysokosci 10 metréw.
Z badan przedstawionych w pracy Strzelczyka i in. [2015]
wynika, ze dla takich warunkéw a = 0,15. Do symulacji przyjgto
zatem t¢ warto$§¢. Warunki brzegowe uzyte w modelu przed-
stawiono narys. 1.

Symulacj¢ zjawiska dyspersji masy przeprowadzono dla miesza-
niny tréjsktadnikowej: powietrze, dwutlenek wegla i tlenek wegla.
Parametry fizykochemiczne czystych sktadnikéw aproksymowano
z zaleznoS$ci zawartych w pracy [Coker, 2010]. Lepko$¢ mieszaniny
gazowej byla obliczana za pomoca zaleznosci Wilke’go. Stosunek
mas molowych skladnikéw gazowych nie przekraczal wartosci 4,
wobec czego wspdiczynnik przewodnosci cieplnej mieszaniny ga-
zowej liczony byt jako addytywna funkcja utamka masowego. Po-
nadto do opisu ggsto$ci gazu uzyte zostalo réwnanie stanu gazu
doskonatego. Binarne wspétczynniki dyfuzji molekularnej D;; dla
temperatury 293,15 K zostaly zaczerpnigte z prac Marrero i Mason
[1972] oraz Kestin i in. [1984].

Wyniki symulacji CFD

Symulowano wplyw transportu pgdu na transport masy w prze-
ptywie burzliwym. Na rys. 2 przestawiono rozklad stgzenia CO,
w analizowanej przestrzeni po niecalej minucie od rozpoczgcia
emisji. Zatozono, ze predko$¢ gazu emitowanego przez komin na
wlocie do uktadu przyjmuje warto$¢ 2 m/s, co odpowiada liczbie
Reynoldsa Re = 422 860. W przedstawionej symulacji zalozono,
ze utamek masowy CO, w gazie opuszczajacym komin wynosi
0,999, a pozostaty gaz stanowi CO. Temperatur¢ gazéw opusz-
czajacych komin przyjeto jako réwna 97°C. Przyjeto réwniez, ze
powietrze na wlocie do obszaru nie zawiera zanieczyszczen i ma
temperature réwna 20°C.

Jak wynika z przedstawionego rozkladu utamka masowego
CO, w przestrzeni, mimo duzej predkosci na wylocie z komina
cigzszy gaz porusza si¢ nie tylko zgodnie z kierunkiem wiatru,
ale réwniez pod wiatr. Ma to kluczowe znaczenie w procesie
transportu masy w rozpatrywanym obszarze

Time Value =49.8043 [s ]
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Rys. 2. Rozklad utamka masowego CO, w przestrzeni (ux(10m) =2 [m/s])

Podsumowanie

Modelowanie CFD pozwala na opis matematyczny rozprzestrze-
niania si¢ zanieczyszczen w powietrzu z duzo wigksza doktadnoscia
niz z wykorzystaniem modeli analitycznych.

Obliczeniowa mechanika plynéw pozwala uwzgledni¢ transport
pedu, energii wraz z transportem masy. Modele te umozliwiaja opis
dyspersji w czasie i w przestrzeni.

Modelowanie duzych obszaréw przestrzeni powoduje, ze mo-
dele CFD wymagaja siatki numerycznej o duzej liczbie komérek.
Powoduje to ogromne zapotrzebowanie na moc obliczeniowa
komputeré6w wykorzystywanych do uzyskania rozwiazania roz-
patrywanego problemu i stanowi jedna z gléwnych wad tego typu
metod matematycznych. Wielko$¢ siatki numerycznej jest zatem
gtéwnym ograniczeniem metod CFD. Jednak te modele moga
wspomoc proces opisu za pomoca modeli analitycznych poprzez
opracowanie na podstawie symulacji CFD korelacji modeluja-
cych dyspersj¢ masy w danym obszarze.
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