5. Modelos de Traçadores: Estado da Arte

Os modelos de dispersão Lagrangeanos, que utilizam o conceito de traçador, são normalmente referidos apenas como modelos de traçadores (particle tracking models). Estes têm como principal característica evitarem a resolução explicita do termo advectivo da equação de transporte. Deste modo evitam os problemas de instabilidade, sendo a precisão apenas função do número de traçadores e indirectamente da precisão com que é calculado o campo de velocidades e os parâmetros característicos da turbulência local (viscosidade turbulenta, comprimento de mistura e variância da velocidade turbulenta). 

Uma vez que esta metodologia não tem problemas de difusão numérica, torna-se ideal para simular processos caracterizados por gradientes acentuados (frentes). Sendo um bom exemplo deste tipo de processos as plumas geradas dentro do domínio ou impostas na fronteira (ex: plumas em águas costeiras com origem na actividade do homem ou plumas de rios). Em qualquer dos casos a área ocupada pela pluma é muito inferior à área do domínio em estudo, a utilização de um modelo euleriano obrigaria a simular todo o domínio.

Este tipo de modelos foi inicialmente (anos 60) concebido com a finalidade de realçar as particularidades do escoamento. Nesta abordagem, um traçador representa uma porção de matéria, cuja trajectória é seguida. Nestes modelos as propriedades básicas de um traçador são as suas coordenadas e a sua origem. Com o aumento da capacidade de cálculo dos computadores, desenvolveram-se novas aplicações, especialmente modelos de dispersão com o objectivo de simular a dispersão de poluentes no meio marinho e o seu impacte no ecossistema. Nestes modelos as variáveis associadas a cada traçador incluem as características da matéria transportada (ex: coliformes, temperatura, fitoplâncton), podendo também incluir outras propriedades tais como: volume ocupado, velocidade de sedimentação, comprimento de mistura, velocidade aleatória, etc.

No princípio dos anos 80, a utilização dos modelos de dispersão de traçadores, como ferramenta de gestão de emissões pontuais no meio marinho, generalizou-se. Destaca-se como principais aplicações do modelo a simulação: de emissões pontuais de água quente, proveniente de centrais termo-eléctricas (Bork, 1978 TA \l "Bork, 1978" \s "Bork, 1978" \c 1 ), de esgotos domésticos (Chu, 1986 TA \l "Chu, 1986" \s "Chu, 1986" \c 1 , Monteiro e Neves, 1992 TA \s "Monteiro e Neves, 1992" , Neves e Martins, 1996 TA \l "Neves e Martins, 1996" \s "Neves e Martins, 1996" \c 1 ), da dispersão de manchas de hidrocarbonetos (Shiau, 1991 TA \l "Shiau, 1991" \s "Shiau, 1991" \c 1  e Mansur, 1992 TA \l "Mansur, 1992" \s "Mansur, 1992" \c 1 ), do transporte de sedimentos ( TA \l "Chiu, 1969" \s "Chiu, 1969" \c 1 Alonso, 1981 TA \l "Alonso, 1981" \s "Alonso, 1981" \c 1 , Kelsey, 1994 TA \l "Kelsey, 1994" \s "Kelsey, 1994" \c 1 ) e do crescimento do fitoplâncton (Dippner, 1993,  TA \l "Dippner, 1993" \s "Dippner, 1993" \c 1  Rodrigues e Neves, 1996 TA \l "Rodrigues e Neves, 1996" \s "Rodrigues e Neves, 1996" \c 1 ). 

5.1. Equação de transporte

Nesta altura, é importante rever, de uma forma resumida alguns conceitos associados à equação de transporte. A grande maioria destes conceitos foram abordados em profundidade no capítulo 4. Esta revisão é necessária para perceber com clareza a abordagem Lagrangeana e de que forma, o coeficiente de difusão, utilizado na abordagem euleriana, está relacionado com a trajectória aleatória dos traçadores. 

A equação de transporte de uma propriedade conservativa genérica com uma concentração c é:




Equação 5-1
onde os valores das propriedades são instantâneas.

No caso do escoamento turbulento, aplicando a decomposição à Reynolds e desprezando a difusão molecular, esta equação pode ser escrita da seguinte forma:




Equação 5-2


ou, utilizando o conceito de difusividade turbulenta:




Equação 5-3
No caso de a turbulência ser isotrópica, Kij=0 para i(j e constante para i=j. Nestas condições, o tensor dos coeficientes de difusão turbulenta reduz-se a um escalar. Se este for constante em domínio a equação 5-3 pode ser escrita na forma :




Equação 5-4
Nestas equações os valores instantâneos (ui,c) estão relacionados com os médios (Ui,C) da seguinte forma, ui =

 e c=

. 

Os modelos de traçadores resolvem a equação 5-1, sendo a turbulência incluída na velocidade instantânea, enquanto os modelos eulerianos resolvem a equação 5-3 ou 5-4, sendo o efeito da turbulência tratado através de um coeficiente de difusão. A equação 5-4 tem soluções simples em alguns casos particulares. Se o coeficiente de difusão e a velocidade são constantes, para uma emissão pontual instantânea, num escoamento unidimensional, a solução é ( TA \l "Fischer, 1" \s "Fischer, 1979" \c 1 Fischer, 1979, pp 34):




Equação 5-5
Sendo M a massa total de contaminante emitida em t=0 e x=0, s é a distância ao centro de massa da mancha e t é tempo decorrido desde a emissão. A concentração tem uma distribuição gaussiana com um máximo em x=0, que se move com uma velocidade constante U igual à do escoamento e como uma variância (2  =2Kt. Se as derivadas cruzadas forem desprezáveis e os coeficentes de difusão forem constantes em cada uma das direcções, num escoamento 3D com velocidade constante, a solução é (Fischer, 1979 TA \s "Fischer, 1979" , pp 49):


 
Equação 5-6
Em ambas as soluções o sistema de coordenadas está solidário com o centro de massa da mancha de contaminante. No caso da turbulência ser isotrópica (equação 5-4) K1=K2=K3, esta equação pode ser simplificada, obtendo-se isolinhas de concentração esféricas ( circulares num domínio 2D). Estas soluções podem também ser obtidas utilizando a metodologia random walk para resolver directamente a equação 5-1.

5.2. Fluxo difusivo turbulento/ Random Walk

A equação 5-1 é válida para qualquer ponto e instante. Pode ser resolvida directamente caso os valores de velocidades e concentração sejam conhecidos. Os modelos que utilizam a metodologia random walk consideram que as partículas elementares (traçadores) se movem com uma velocidade instantânea igual à soma da velocidade média com uma velocidade aleatória. Nesta metodologia, as flutuações da concentração são contabilizadas implicitamente ao integrar-se as propriedades discretas dos traçadores para um volume de controle de dimensões muito maiores que as partículas.  TA \s "Fischer, 1979" Fischer, 1979, demonstra que a solução da equação 5-1, na formulação euleriana e na formulação lagrangeana é a mesma, baseando-se para tal na metodologia random walk. Ele também demonstra como é que as flutuações aleatórias do movimento dos traçadores estão ligadas com os coeficientes de difusão utilizados na formulação euleriana. Por razões de simplicidade, consideremos o deslocamento aleatório de módulo constante, (s, com igual probabilidade de ser positivo ou negativo. Para realizar cada um destes deslocamentos, o traçador demora um intervalo de tempo, (t. Durante um período de tempo t, o número de deslocamentos aleatórios é N=t/(t. Aplicando o teorema do limite central, é possível demonstrar que, para um número elevado de deslocamentos aleatórios, a probabilidade de encontrar um traçador entre x e x+(x tende para uma distribuição normal com variância (2=t(s2/(t e média nula:




Equação 5-7
A definição de concentração permite concluir que, neste caso:




Equação 5-8
AT - área transversal ao escoamento, que se admite igual a 1;

MV - massa presente no volume de controle V;



- massa que se encontra entre os pontos x e x+(x;



é igual ao somatorio de 1 a NT ( número total de traçadores emitidos) da probabilidade de um traçador i de estar entre o ponto x+(x vezes a sua massa mi :




Equação 5-9
Uma vez que p(x,t)i é igual para qualquer traçador e se admite que estes têm todos a mesma massa, fica: 




Equação 5-10
Substituindo a equação 5-10 na equação 5-8 obtemos a concentração num ponto genérico x, admitindo AT: 





Equação 5-11
M - massa total de contaminante emitido em x=0 e t=0

Das equações 5-6 e 5-11 conclui-se que, ao fim de muitos passos temporais, (2=2Kt. Utilizando este resultado e a expressão (2=t(s2/(t, pode-se relacionar o deslocamento aleatório dos traçadores, com o passo temporal e o coeficiente de difusão:




Equação 5-12
R é uma variável aleatória de média 0 e variância 1. Neste caso, Fischer adoptou, por razões de simplicidade, uma variável aleatória com uma distribuição discreta, tomando esta apenas os valores -1 e 1 com igual probabilidade. Em condições de isotropia o coeficiente de difusão e o deslocamento aleatório podem ser relacionados de uma forma genérica, aplicando a fórmula de Einstein, 1905 (Van Dam, 1994 TA \l "Van Dam, 1994" \s "Van Dam, 1994" \c 1 ): 




Equação 5-13
Caso se admita que (s é uma variável aleatória com uma distribuição uniforme (top hat distribution), então:

 


Equação 5-14
Figura 5-1 - Função (((s), caso se adopte uma distribuição uniforme para calcular o deslocamento aleatório dos traçadores

Substituindo a equação 5-14 na equação 5-13, obtemos: 




Equação 5-15
Uma vez que (s toma com igual probabilidade todos valores entre -(slimite e (slimite, obtemos também a equação 5-12, em que R é uma variável aleatória de média 0 e variância 1, mas neste caso apresenta uma distribuição uniforme entre 

. Este resultado difere da análise simplificada de Fischer, 1979 TA \s "Fischer, 1979"  na forma da variável aleatória R, que depende da distribuição de probabilidades utilizada para gerar os deslocamentos aleatórios dos traçadores. A equação 5-12 é o método mais comum para calcular as flutuações no deslocamento dos traçadores, o qual apenas necessita como dados o coeficente de difusão (K), sendo (t o passo temporal do modelo - os mesmos que são utilizados num modelo euleriano - Bork, 1978, Maier-Reimer, 1982 TA \s "Maier-Reimer, 1982" , Chin, 1985 TA \s "Chin, 1985" , Tompson, 1990 TA \l "Tompson, 1990" \s "Tompson, 1990" \c 1 , Dimou, 1993 TA \l "Dimou, 1993" \s "Dimou, 1993" \c 1 , Monteiro, 1995 TA \l "Monteiro, 1995" \s "Monteiro, 1995" \c 1 . 

A equação 5-12 relaciona o cálculo da dispersão nos modelos de traçadores e nos modelos eulerianos de dispersão. A dificuldade da sua aplicação está no conhecimento do coeficiente de difusão correcto. A escolha do valor de (t também é um aspecto importante, normalmente admite-se igual ao passo temporal do modelo hidrodinâmico, tal como nos modelos de dispersão eulerianos. Este procedimento nos modelos lagrangeanos é errado, porque para este tipo de modelos (t representa o tempo que o traçador demora a percorrer cada salto aleatório,  que é função do comprimento de mistura e da velocidade  turbulenta.

Outro método utilizado para calcular o deslocamento aleatório dos traçadores é admitir (s igual ao comprimento de mistura e (t igual ao tempo que o traçador demora a percorrer (s. Nestas condições, a velocidade aleatória passa a ser u’=(s/(t. Para ser consistente, a metodologia random walk deve permitir que os traçadores mantenham a sua velocidade aleatória durante o período anteriormente referido, que em condições normais, é diferente do passo temporal do modelo hidrodinâmico, que é normalmente o utilizado quando se aplica a equação 5-12. Allen, 1982, TA \l "Allen, 1982" \s "Allen, 1982" \c 1  calcula a dispersão de uma pluma, impondo um movimento aleatório igual em módulo ao comprimento de mistura e com igual probabilidade de ser positivo ou negativo. O tempo, durante o qual um traçador faz um salto aleatório, é igual ao comprimento de mistura a dividir pelo desvio padrão da velocidade turbulenta, 

 . A velocidade aleatória é imposta como função das condições locais de turbulência.

Nesta formulação, a dispersão anisotrópica é ainda aproximada, uma vez que os valores aleatórios podem ser diferentes em cada uma das direcções e numa direcção, o traçador pode deslocar-se para areas com diferentes condições de turbulência, dando origem a diferentes propriedades aleatórias. Este tipo de simulação não é totalmente anisotrópica uma vez que em cada ponto, o movimento aleatório, ao longo de uma direcção, tem as mesmas características nos dois sentidos. 

A abordagem que utiliza o conceito de comprimento de mistura e de desvio padrão da velocidade turbulenta tem por objectivo simular a trajectória dos traçadores de uma forma mais directa. Se considerarmos um meio onde fluxo de momento segundo x é apenas forçado pela turbulência e um conjunto de traçadores emitidos num ponto x=0, a taxa de dispersão destes, isto é, a taxa a que a variância da variável estatística, distância à origem, varia no tempo pode ser escrita na forma (Tennekes, 1972 TA \l "Tennekes, 1972" \s "Tennekes, 1972" \c 1 ):




Equação 5-16
A correlação entre x e u’, de um traçador em movimento é muito baixa para além do comprimento de mistura, isto é, 

 para x>L . Então podemos estimar 

 como sendo da ordem de uTL, sendo

 a raiz quadrada da variância da velocidade turbulenta segundo x e L o comprimento de mistura. Na metodologia random walk o comprimento de mistura, L, não é mais que a distância que o traçador tem que percorrer para “esquecer” a sua velocidade aleatória (ou turbulenta) inicial u’, que é reinicializada recorrendo a uma distribuição estatística, de média nula e variância uT2,  sempre que o traçador percorre a distância L. Num meio isotrópico L, tem um valor constante, mas, para meios estratificados e junto de fronteiras sólidas, este valor é variável.  Nesta metodologia, o intervalo de tempo que separa dois deslocamentos aleatórios não é uma constante especificada pelo utilizador, mas é também uma variável  aleatória uma vez que (t=L/uT , levantando problemas de ordem prática, especialmente para escoamentos com comprimento de mistura fortemente variável, porque nas zonas onde L é muito pequeno ( por exemplo junto a uma fronteira sólida) (t também é pequeno tornando o algoritmo demasiado lento. Por vezes, com o objectivo de aumentar a eficiência do algoritmo, é admitido que L e uT  tomam valores constantes em todo o domínio e uma vez que (t=L/uT, indirectamente está-se a admitir (t constante.

A principal diferença entre as duas abordagens apresentadas é uma diferença de conceito. A primeira tem como principal objectivo simular o fluxo difusivo através de um processo estocástico o qual faz tender a distribuição global dos traçadores para a solução analítica da equação da difusão. A segunda tem por principal objectivo simular a trajectória de cada traçador o mais realisticamente possível com base em dados, que caracterizam a turbulência local, obtidos experimentalmente ou recorrendo a um modelo de turbulência ( comprimento de mistura, variância da velocidade turbulenta).

5.3. Simulação da dispersão por efeito de corte

Dispersão por efeito de corte está associado à existência de gradientes de velocidades. Este mecanismo é um meio eficiente de promover a dispersão uma vez que o gradiente de velocidades  origina fortes gradientes de concentrações perpendicularmente à velocidade, que tornam transporte advectivo das propriedades escalares não homogéneo. Simultaneamente origina forte turbulência e, consequentemente, forte difusão perpendicularmente à direcção do escoamento. 

O trabalho experimental “in situ” necessário à medição de coeficientes de dispersão de campo é muito caro e moroso. O trabalho experimental em laboratórios é um meio eficiente de reunir dados para validar modelos. O escoamento em canais é relativamente simples de produzir, de simular numericamente e é submetido a uma forte dispersão por efeito de corte. É por esta razão que a dispersão por efeito de corte é um óptimo teste para os modelos de advecção-difusão. Nestas condições o perfil vertical de velocidades é do tipo logarítmico. Alguns modelos de dispersão utilizam no entanto o perfil medido.

Não existe qualquer dificuldade em simular a difusão por efeito de corte, associada ao gradiente vertical de velocidades, nos modelos 3D. No entanto em modelos 2D e 1D, este efeito tem que ser objecto de alguma parametrização. Nos modelos 2D, integrados na vertical, a velocidade é considerada constante ao longo de toda a coluna de água, no entanto os gradientes verticais de velocidade originam dispersão por efeito de corte e, caso se pretenda simular este efeito, é necessário considerar coeficientes de dispersão longitudinal KL, e transversal, KT diferentes ( TA \l "Holly, 1984" \s "Holly, 1984" \c 1 Holly, 1984) . A sua inclusão num modelo euleriano, onde  a direcção da velocidade não coincide com os eixos da malha, implica a consideração de derivadas cruzadas no termo difusivo e o uso de três coeficientes de difusão em vez de dois:

Kxx=KLcos2(+ Ktsin2(
Equação 5-17
Kyy=KLsin2(+ Ktcos2( 
Equação 5-18
Kxy=(KL- KT )sin(cos(
Equação 5-19
( - ângulo da direcção do escoamento médio (positivo no sentido dos ponteiros do relógio).

Para se obter estes valores, pode-se aplicar as fórmulas de Elder, que relacionam características médias do escoamento com os coeficientes de difusão longitudinal e transversal  ( Holly, 1984 TA \s "Holly, 1984" ):




Equação 5-20



Equação 5-21
Sendo eL , eT  coeficientes adimensionais obtidos experimentalmente por Elder, 1959, tendo os valores respectivamente de 5.93 e 0.23.

No entanto, esta metodologia não é eficiente, visto ser necessário recalcular, em todas as iterações, todos os coeficientes de difusão e também porque o cálculo das derivadas cruzadas origina dificuldades numéricas. É por esta razão que a maioria dos modelos 2D eulerianos consideram uniforme a difusão horizontal, com o argumento de que a difusão, por efeito de corte na vertical, não é um mecanismo de transporte relevante em domínios bem misturados, sendo prioritário o aumento de precisão do cálculo da advecção. Assumindo um perfil vertical de velocidades, um modelo dispersão quasi-3D pode ser desenvolvido com base num modelo hidrodinâmico 2D. No caso dum modelo de traçadores este desenvolvimento é bastante simples. Sullivan, 1971, TA \s "Sullivan, 1971"  implementou um modelo de traçadores 2D (longitudinal/vertical) com o objectivo de simular a dispersão longitudinal por efeito de corte num canal. Este trabalho de modelação foi associado a um extenso trabalho experimental com o objectivo de comprovar os resultados numéricos. Foi dada atenção especial aos primeiros instantes do processo de dispersão. Os resultados numéricos conseguiram reproduzir com uma precisão excelente os resultados experimentais. Allen, 1982, TA \s "Allen, 1982"  aplicou este modelo a um escoamento oscilatório de período constante T, concluindo que a metodologia desenvolvida por Sullivan, 1971, TA \s "Sullivan, 1971"  para escoamentos estacionários podia ser aplicada a este tipo de escoamentos e por conseguinte a um escoamento de maré. O perfil de velocidades e as propriedades do movimento vertical aleatório dos traçadores foram calculados com base em dados experimentais (Laufer, 1954, cit. Allen, 1982 TA \s "Allen, 1982" ):




Sendo  u a velocidade horizontal, wT a raiz quadrada da variância da velocidade turbulenta, h a profundidade, u* a velocidade de corte e R*=u*h/(,  (( - viscosidade cinemática) e por fim L o comprimento de mistura. 

Os valores de L e wT são função da posição do traçador e o passo temporal é (t=L/w. Allen, 1982 TA \s "Allen, 1982"  fez simulações admitindo que L depende apenas da profundidade e wT da velocidade de corte : L/h=0.1 e wT/u*=1.0975. Os resultados reproduzem, com alguma precisão, os dados experimentais, podendo-se concluir que a simplificação admitida no cálculo de L e wT é um bom compromisso entre a eficácia do cálculo em computador, e a realidade física.  Esta metodologia é equivalente a admitir que o coeficiente de difusão vertical é constante ao longo de toda a coluna de água. No caso de o perfil de velocidades ser logarítmico:




Equação 5-22


é coeficiente de difusão vertical médio, que resulta da integração do coeficiente de difusão vertical calculado para cada ponto da coluna de água Fischer, 1979 TA \s "Fischer, 1979"  (equação 5-23): 




Equação 5-23
Van Dam, 1994, TA \s "Van Dam, 1994"  utiliza uma metodologia semelhante para simular a dispersão por efeito de corte num canal de profundidade e largura constantes. Um dos aspectos abordados por este autor é o da sensibilidade do mecanismo de dispersão em escoamentos oscilatórios ao valor do tempo de mistura transversal, Tc, que para a direcção vertical fica Tc=h2/

. Quando o tempo de mistura vertical é muito superior ao período do escoamento oscilatório a difusão, por efeito de corte, deixa de ter significado.

As conclusões de Allen, 1982, TA \s "Allen, 1982"  relativas à simulação da dispersão por efeito de corte em escoamentos oscilatórios, utilizando a técnica random walk, deu origem a aplicações em casos reais como o modelo de transporte de sedimentos desenvolvido por Kelsey e Allen, 1994, TA \l "Kelsey e Allen, 1994" \s "Kelsey e Allen, 1994" \c 1  e a modelação da dispersão de contaminantes no rio Severn feita por Heslop e Allen, 1993 TA \l "Heslop e Allen, 1993" \s "Heslop e Allen, 1993" \c 1 .

5.4. Simulação do aumento de volume de um traçador

Um aspecto que normalmente não é considerado nos modelos lagrangeanos é o transporte difusivo forçado por vórtiçes de menor dimensão que os traçadores. Este efeito só tem sentido ser quantificado caso as dimensões do traçador sejam uma das propriedade simuladas. Este efeito pode ser simulado na forma de uma aumento de volume do traçador (ver capítulo 3.3 Acções forçadoras da difusão). Ozmidov postulou a hipótese de fornecimento de energia quase discreto ao oceano. De acordo com esta teoria, a injecção de energia no oceano, por fontes externas, está concentrada na vizinhança de três  escalas características do escoamento: escala da circulação geral, escala das oscilações inérciais e da maré (~10 Km) e escala das ondas induzidas pelo vento (~10m). Um dos principais resultados deste postulado é poder-se admitir que entre os pontos de injecção de energia, o coeficiente de difusão turbulento horizontal pode ser descrito pela “lei dos 4/3 de Kolmogorov”. Este resultado foi confirmado por diversos trabalhos experimentais, que mediram a dependência do coeficiente de difusão horizontal da escala característica (Ozmidov, 1990 TA \l "Ozmidov, 1990" \s "Ozmidov, 1990" \c 1 ).  Se considerarmos L como uma dimensão característica dum traçador, para condições de isotropia local, o coeficiente de difusão pode ser descrito pela expressão K=(L(. Pelo postulado de Ozmidov, ( é uma constante proporcional à raiz cúbica da taxa de dissipação da energia cinética turbulenta, ( é uma constante que, para condições de isotropia, é igual a 4/3 ( lei dos 4/3 de Kolmogorov). 

Para condições de isotropia, aplicando a lei de Kolmogorov  à solução analítica da equação diferencial de difusão tridimensional, correspondente a uma emissão pontual na origem xi=0 fica (Fischer, 1979 TA \l "Fischer, 1979" \s "Fischer, 1979" \c 1 ):





equação 5-24
Se considerarmos D como o diâmetro que abarca aproximadamente 95% da massa do traçador, então 

 e também D como a dimensão característica do traçador, L(D, então o seu volume fica  V(L3(t3/(2-(). Em conclusão, para condições de isotropia, a taxa de variação do volume fica
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A simulação do aumento de volume dos traçadores tem interesse quando se pretende calcular concentrações e se apenas se dispõe de um número limitado de traçadores. A concentração nos modelos lagrangeanos é normalmente calculada com base numa malha euleriana, sendo o valor em cada célula igual à soma da massa dos traçadores presentes nessa célula a dividir pelo volume total desta. Este método é preciso quando o número de traçadores por célula é elevado. A simulação da evolução do volume permite associar a cada traçador uma concentração e assim obter resultados precisos de concentração em zonas onde a densidade de traçadores seja baixa. Também permite impor um tempo de vida ao traçador função do aumento de volume, isto é, o traçador é eliminado apartir do momento que o volume ultrapassa um limite previamente estipulado. Na realidade não se elimina o traçador por este ter aumentado muito de volume, mas sim por nestas condições a concentração dentro do traçador ser quase idêntica à concentração do meio não perturbado.

5.5. Modelos 3D

O acoplamento de modelos  de traçadores 3D, a modelos  hidrodinâmicos 3D, tornou-se numa ferramenta comum no estudo de processos tridimensionais. Este acoplamento tem normalmente dois objectivos, um é a calibração do modelo hidrodinâmico (Davis, 1996 TA \l "Davis, 1996" \s "Davis, 1996" \c 1 ) e outro o desenvolvimento de uma ferramenta que permita simular fenómenos localizados de dispersão em meios tridimensionais ( Krohn, 1987 TA \s "Krohn, 1987" ).

A revisão feita por Davis, 1991 TA \l "Davis, 1991" \s "Davis, 1991" \c 1 , “Lagrangian ocean studies” mostra que muito do trabalho experimental envolve o uso de bóias derivantes quasi-lagrangeanas com objectivo de estudar a circulação oceânica. Este trabalho acumulado é uma excelente fonte de informação, que pode ser utilizada pelos modeladores para calibrar os modelos tridimensionais de circulação oceânica. Uma das principais vantagens deste tipo de trabalho experimental é a possibilidade de caracterizar as correntes a diferentes profundidades e identificar movimentos verticais do ponto de vista lagrangeano. No entanto, a informação recolhida é sempre limitada pelas dificuldades logísticas associadas à grande dimensão do domínio que se quer estudar e pelos custos astronómicos que este tipo de trabalho implica. As bóias não são normalmente recuperáveis e custam cerca de 1.000 contos cada. Em conclusão, este tipo de trabalho experimental é muito útil, mas insuficiente caso se pretenda uma visão global dos processos envolvidos, por exemplo, as bóias derivantes não permitem identificar as dimensões de vórtices permanentes ou identificar áreas de afloramento de águas profundas (upwelling). A detecção remota (Remote sensing) pode ser utilizada para ultrapassar esta limitação, no entanto, está limitada à superfície do oceano. Nihoul, 1984, TA \l "Nihoul, 1984" \s "Nihoul, 1984" \c 1  descreve um modelo hidrodinâmico tridimensional de circulação oceânica na perspectiva da detecção remota (three-dimensional general marine circulation model in a remote sensing perspective). Neste artigo a identificação em domínios grandes de estruturas horizontais de mesoescala e macroescala é referida como pricipal vantagem da detecção remota, são também enumeradas desvantagens, tais como : a informação obtida não ser suficiente para explicar os mecanismos forçadores das estruturas de mesoescala e a sua pequena penetração em profundidade. Estas desvantagens podem ser ultrapassadas através duma boa articulação da informação, obtida por detecção remota e com modelos matemáticos. 

Davis, 1996, TA \s "Davis, 1996"  faz uma comparação entre o movimento de oito bóias derivantes, emitidas a uma profundidade de 750 m  (eight autonomous Lagrangian circulation explorer floats released near 750 m depth), e os resultados do modelo de circulação oceânica FRAM (Fine Resolution Antarctic Model) para o Atlântico Sul. Este trabalho é um excelente exemplo de como o trabalho experimental pode ser articulado com a modelação hidrodinâmica. Estas bóias foram emitidas no âmbito de um programa de emissão de bóias derivantes, o qual visa determinar campos de velocidades residuais, que integrem grandes escalas temporais e espaciais, para servirem de complemento a outras observações da circulação geral oceânica. Esta recolha de dados tem como principal objectivo o melhoramento dos modelos globais de circulação, conceptuais e numéricos. Para uma melhor comparação dos resultados do modelo FRAM, com as trajectórias das oito bóias derivantes emitidas, foi acoplado ao modelo hidrodinâmico um modelo de traçadores tridimensional.

Krohn, 1987, TA \s "Krohn, 1987"  apresenta um modelo hidrodinâmico baroclinico tridimensional acoplado a um modelo de traçadores, é também descrita uma aplicação do modelo ao estuário do Elba e são apresentados resultados da circulação estuarina e da dispersão de um contaminante passivo. Para calcular a velocidade média de cada traçador é feita uma interpolação linear das velocidades do modelo hidrodinâmico, calculadas numa malha euleriana. O movimento aleatório dos traçadores é calculado, aplicando a equação 5-13 e admitindo que coeficientes de difusão turbulenta  horizontal e vertical são constantes em todo o domínio, sendo estes obtidos com base em medidas de campo.

5.6. Domínios de Aplicabilidade

Como já foi visto o domínio de aplicabilidade dos modelos de traçadores é muito alargado, mas todas as aplicações têm um ponto comum, a quantificação do fluxo advectivo na forma de um deslocamento médio dos traçadores e do fluxo difusivo na forma de um deslocamento aleatório dos traçadores. A diferença reside nas propriedades que se associam aos traçadores, para além dos que caracterizam o seu transporte pelo escoamento, como seja o caso da sedimentação nos modelos de transporte de sedimentos, o volume para a caracterização da evolução de massas de água e nas leis de transformação para as propriedades não conservativas (coliformes, temperatura, fitoplancton, petróleo).

5.6.1. Caracterização hidrodinâmica de massas de água

A caracterização hidrodinâmica de uma determinada massa de água é normalmente feita pela determinação da sua origem, do seu destino e do seu tempo de residência em cada região do domínio. Esta informação pode-se obter considerando que a massa de água em estudo é constituída por um grande número de traçadores e estando associado a cada traçador um volume que, multiplicado pelo número total de traçadores, dá o volume da massa de água. A origem e o destino duma massa de água podem ser obtidos, analisando as trajectórias dos traçadores (Neves et al., 1996 TA \l "Neves e Leitão, 1996" \s "Neves e Leitão, 1996" \c 1 ), enquanto  o tempo de residência de uma massa de água, numa determinada área, pode ser obtido calculando os tempos de permanência de cada traçador  (Dimou, 1993, TA \s "Dimou, 1993"  e Neves e Martins, 1996 TA \s "Neves e Martins, 1996"  ). Com o objectivo de caracterizar as massas de água que se encontram ao longo do talude da plataforma continental Neves et al., 1996, seguiram as trajectórias de massas de água situadas inicialmente em zonas características ( Finisterra, Golfo da Biscaia, Goban Spur) ao longo de 3 meses, recorrendo a um modelo de traçadores 3D. Foram também determinadas as posições destas 3 meses antes, isto é, a sua origem. Este estudo permite visualizar o transporte de água mediterrânea pela corrente do talude em direcção ao polo O tempo de residência de uma massa de água numa determinada área também é uma característica muito importante, principalmente em estudos de qualidade da água. A Ria Formosa é caracterizada por uma vasta região de sapal onde a cultura de bivalves é uma actividade económica muito importante. No entanto, esta actividade é muito sensível à qualidade das águas da ria. Tendo por objectivo compreender os processos que condicionam a produtividade de bivalves em determinadas áreas da Ria, Neves e Martins, 1996 TA \s "Neves e Martins, 1996" , utilizaram um modelo de traçadores para quantificar tempos de residência nos locais onde estão instalados os principais viveiros.

5.6.2. Dispersão de efluentes

Nos estudos de qualidade da água é também muito importante quantificar o efeito que um determinado efluente tem no meio marinho. A forma mais comum de quantificar este efeito é recorrendo à modelação numérica. A dispersão de um efluente pode ser dividida em duas etapas: dispersão no campo próximo e dispersão no campo afastado. No caso de efluentes domésticos, a dispersão no campo próximo é caracterizada por fortes gradientes de densidade e consequentemente por um papel preponderante das forças de impulsão. A simulação da dispersão do campo próximo é especialmente importante quando a descarga do efluente é feita para o meio marinho através de um difusor submarino, uma vez que a concentração inicial depende essencialmente da eficiência do difusor (Monteiro e Neves, 1992 TA \s "Monteiro e Neves, 1992" ). Para a simulação do campo afastado, diversos autores utilizam modelos de traçadores, Chin, 1985, TA \s "Chin, 1985"  Monteiro e Neves, 1992 TA \s "Monteiro e Neves, 1992" , Neves e Leitão, 1994 TA \l "Neves e Leitão, 1994" \s "Neves e Leitão, 1994" \c 1 , Neves e Martins, 1996 TA \s "Neves e Martins, 1996" . No caso dos efluentes domésticos a concentração de coliformes é o indicador mais utilizado para quantificar grau de perigo de um efluente para a saúde publica. O contacto directo com água com uma concentração elevada de coliformes (>2000 colif./100ml - valor máximo admissivel pela legislação Portuguesa) é considerado perigoso para a saúde publica. O valor de 100 colif./100 ml é o valor recomendado pela legislação Portuguesa. A ingestão de bivalves provenientes de zonas contaminadas por efluentes domésticos deve ser controlada com especial cuidado, uma vez que um bivalve é um organismo que filtra a água para se alimentar e, mesmo que a água com que está em contacto não esteja muito contaminada, pode facilmente acumular ao longo do tempo organismos prejudiciais para a saúde. Com o objectivo de descrever a situação actual na Ria Formosa da qualidade da água, Neves e Martins, 1996 TA \s "Neves e Martins, 1996" , simularam a dispersão dos efluentes na época de verão , caracterizada por um aumento brusco da população na região. A implantação de difusores submarinos deve ter em conta não só o impacte destes sobre as zonas balneares, mas também sobre as áreas de produção de bivalves. Neves e Leitão, 1994, TA \s "Neves e Leitão, 1994"  apresentam uma localização para um emissário submarino em Carlingford Lough (Irlanda) que minimiza o impacte deste sobre um extensa área de produção de ostras.

5.6.3. Dispersão de manchas de petróleo 

No combate a um derrame de hidrocarbonetos, como o que ocorreu no Alasca, devido ao acidente do petroleiro Exxon Valdez, é necessário saber com que taxa o petróleo derramado se vai difundir no meio marinho, qual será a sua trajectória ao longo do tempo e quais as zonas costeiras que poderão ser afectadas. Esta informação é de extrema utilidade para os responsáveis pelo combate a este tipo de acidentes, porque permite escolher a técnica de combate mais adequada, para cada caso e planear estratégias de protecção das áreas biologicamente mais sensíveis. Um meio de fazer estas previsões é recorrendo a modelos analíticos ou recorrendo a modelos numéricos (Shiau, 1991 TA \s "Shiau, 1991" ;Mansur, 1992 TA \s "Mansur, 1992" ), será a concepção destes últimos que iremos abordar. 

Na abordagem Lagrangeana, a mancha de petróleo é dividida num elevado número de pequenas partículas. Shiau, 1991, TA \s "Shiau, 1991"  considera que o movimento de cada partícula é apenas forçado pelo vento e pelas correntes, sendo as leis de dispersão mecânica duma mancha de petróleo em águas calmas, isto é, advecção quase nula (ver Tabela 5-1), aplicadas individualmente a cada partícula. Estas leis traduzem a tendência que uma mancha de petróleo tem para se dispersar em águas calmas. Esta tendência tem três fases distintas. A primeira é caracterizada pelo balanço das forças de gravidade com as forças de inércia. A segunda fase dá-se quando a espessura da mancha é tão pequena que as forças de inércia deixam de ser relevantes, ficando o balanço de forças caracterizado pela interacção da força gravítica com as forças viscosas. A terceira fase, dá-se quando a espessura da mancha é de tal forma pequena que a força gravítica deixa de ser relevante relativamente às forças geradas pela tensão superficial entre as superfícies: ar-água, petróleo-água e ar-petróleo. Nesta fase o balanço de forças é dominado pela oposição das forças viscosas às forças com origem na tensão superficial.

Tabela 5-1- Dispersão mecânica em três fases distintas duma mancha de petróleo (Shiau,1991).
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A aplicação, feita por Shiau, 1991 TA \s "Shiau, 1991" , destas leis, a cada partícula, possivelmente não será o procedimento mais correcto, porque as leis referidas foram desenvolvidas para manchas que tinham por fronteira o ar e a água. Uma abordagem possível, seria derivar as leis de dispersão mecânica referidas, em ordem ao tempo, e somar mais um termo no cálculo da velocidade de cada partícula. 

É importante salientar que, em zonas em que as correntes se façam sentir com alguma intensidade (termo advectivo elevado), o efeito da dispersão mecânica da mancha, devido a forças de gravidade e à tensão superfícial (ar-petróleo e água-petróleo), deixa de ser significativo. Mansur, 1992 TA \s "Mansur, 1992" , não considera este efeito no cálculo da dispersão, apenas tem em conta a dispersão induzida pelo vento e pelas correntes marítimas. De referir que as aplicações do modelo desenvolvido por Mansur, 1992 TA \s "Mansur, 1992" , são todas feitas em zonas costeiras, onde tanto o vento como as correntes são normalmente intensos.

5.6.3.1. Alterações nas propriedades físicas e químicas duma mancha de petróleo 

A seguir a um derrame, o petróleo ao longo do tempo sofre diversos processos físicos, químicos e biológicos, que vão alterar as suas características iniciais - viscosidade, densidade, etc. Estas alterações são função do tipo de hidrocarbonetos derramados, logo, para se fazer uma previsão correcta da dispersão de uma determinada mancha de petróleo, é necessário saber as suas características físicas e químicas iniciais e desenvolver expressões analíticas que indiquem como estas vão evoluir ao longo do tempo. Mansur, 1992 TA \s "Mansur, 1992" , desenvolveu um modelo de previsão de trajectórias de manchas de petróleo ao qual associou uma base de dados que tem informação detalhada acerca das características de 58 tipos de crude. A informação está organizada de modo que cada tipo de crude é caracterizado pelas seguintes propriedades:

· nome do crude;

· propriedades associadas à sua destilação;

· densidade;

· temperatura a partir da qual se considera que o petróleo deixa de se comportar como um fluido (inglês: lowest temperature at which an oil will still flow)

· viscosidade.

Também neste artigo são apresentadas diversas expressões analíticas que calculam a evolução de algumas destas propriedades ao longo do tempo:

1. taxa de evaporação, isto é, taxa a que os hidrocarbonetos mais voláteis são removidos da mancha;

2. taxa a que a mancha se mistura com a água, dando origem a emulsões constituídas, em parte por hidrocarbonetos e em parte por água;

3. taxa a que a viscosidade da mancha se altera, esta taxa é função das taxas anteriormente referidas;

4. taxa a que a densidade da mancha se altera, esta também é função das duas primeiras taxas apresentadas;

5. taxa a que a temperatura, a partir da qual o petróleo derramado deixa de se comportar como um fluido, evolui no tempo;

As propriedades anteriormente referidas, em especial a viscosidade e a densidade, podem ser factores essenciais para a simulação de dispersão de manchas de petróleo, caso o processo de dispersão mecânica seja dominante, que é o que se verifica em águas calmas.

5.6.4. Transporte de sedimentos

Quando se estuda sedimentos é necessário ter em conta que estes têm um largo espectro de dimensões,  dividindo-se em areia, silte, argila. Outro critério de divisão das diversas fracções sedimentares é em termos da sua actividade, isto é, da propensão que uma partícula tem para estabelecer ligações com as partículas circundantes. Neste critério, dividem-se os sedimentos em dois grandes grupos: materiais activos ou coesivoss constituídos por partículas elementares de minerais de argila (d<2(m) e de quartzo (d<10(m), podendo as forças atractivas entre estas partículas ser superiores às forças gravíticas e materiais inertes ou não-coesivos, constituídos em geral por partículas de quartzo e de feldspato (figura 5-1).
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Figura 5-2 - Comparação entre o critério da granulometria e o critério da actividade. 
No transporte de sedimentos não-coesivos apenas estão envolvidos processos físicos. Por outro lado, no transporte de sedimentos coesivos, existem processos físicos, químicos, dos quais se destaca a floculação e biológicos, dos quais se destaca o papel que as moléculas longas, adsorvidas pontualmente à superfície das partículas, podem ter na agregação com outras partículas. 

O transporte de sedimentos pode-se dividir em três tipos distintos: transporte por arrastamento, transporte por saltação e transporte em suspensão. O transporte por arrastamento é caracterizado pelo transporte de sedimentos junto ao fundo. No caso dos sedimentos coesivos a simulação deste transporte tem que ter uma atenção especial, uma vez que este se pode dar de duas formas: as partículas individualmente são arrastadas quando a tensão de corte no fundo é superior às forças de ligação coesiva, de atrito e gravíticas ou na forma duma lama fluída, consequência da destruição total ou parcial da estrutura do leito. O transporte em suspensão não é mais que o transporte de todos os sólidos, em suspensão, presentes na  coluna de água. O transporte por saltação é um transporte característico dos sedimentos não-coesivos em que estes são transportados, junto ao fundo, intercaladamente, por arrastamento e em suspensão. Os processos físicos que interligam os diferentes tipos de transporte, descritos anteriormente, são a sedimentação, devido à força da gravidade, e a ressuspensão forçada pelas tensões de corte exercidas no fundo pelo escoamento. 

A aplicação de modelos de traçadores, à simulação de transporte de sedimentos, tem-se restringido a escoamentos em canais (Alonso, 1981 TA \s "Alonso, 1981" ), enquanto, para a simulação em escoamentos naturais, são normalmente utilizados modelos eulerianos (Cancino e Neves, 1994 TA \l "Cancino e Neves, 1994" \s "Cancino e Neves, 1994" \c 1 ). No entanto, os modelos de traçadores têm um papel muito importante na simulação de sedimentos contaminados (Neves e Leitão, 1995 TA \l "Neves e Leitão, 1995" \s "Neves e Leitão, 1995" \c 1 ), uma vez que permitem facilmente determinar a história destes. A aplicação dos modelos de traçadores a escoamentos naturais está limitada pelo número de traçadores necessários para obter uma boa solução, mas, por outro lado, com o crescimento acelerado da capacidade de armazenamento e de cálculo dos computadores, estes modelos tornam-se uma ferramenta cada vez mais utilizada para simular o transporte de sedimentos. A razão desta procura deve-se ao caracter mais intuitivo da formulação lagrangeana, relativamente à euleriana, permitindo facilmente construir algoritmos que simulem os processos de sedimentação e de ressuspensão (Kelsey, 1994 TA \s "Kelsey, 1994" ), por outro lado a descrição lagrangeana dos termos advectivo e difusivo dá origem a soluções mais exactas (Alonso, 1981) TA \s "Alonso, 1981"  e TA \s "Kelsey, 1994"  permite ao utilizador determinar facilmente a história dos sedimentos localizados numa determinada área.

5.6.5. Modelos ecológicos

A formulação lagrangeana tem-se revelado uma ferramenta muito útil para simular sistemas ecológicos. A simulação de processos ecológicos costeiros, recorrendo a este tipo de formulação é talvez a aplicação mais comum, sendo de destacar os trabalhos de Dippner, 1993 TA \s "Dippner, 1993" , Woods, 1982 (cit. Dippner, 1993 TA \s "Dippner, 1993"  ), Rodrigues e Neves, 1996, TA \s "Rodrigues e Neves, 1996"  na simulação da a evolução do fitoplâncton no tempo e Dimou, 1993 TA \s "Dimou, 1993" , no cálculo do tempo de residência de indivíduos em estado larvar num estuário. Dippner, 1993, TA \s "Dippner, 1993"  apresenta um estudo que demonstra toda a potencialidade da formulação lagrangeana no estudo de processos ecológicos no oceano. Este autor com o objectivo de compreender melhor os mecanismos forçadores dos fortes blooms de fitoplâncton na região Norte do mar Adriático, desenvolveu um modelo que resolve as equações de transporte de biomassa de fitoplâncton, de biomassa de zooplancton herbívoro e de nutrientes numa formulação lagrangeana, por sua vez este modelo foi acoplado a um modelo hidrodinâmico bidimensional que resolve as equações primitivas do escoamento para águas pouco profundas. 

É interessante verificar que a formulação lagrangeana não se restringe à simulação de sistemas ecológicos marítimos, Câmara, 1993, TA \l "Câmara, 1993" \s "Câmara, 1993" \c 1  desenvolveu um modelo que utiliza esta formulação para simular um sistema predador-presa. Neste modelo, cada organismo é visto como um traçador que interage com os traçadores que o rodeiam, sendo esta interacção função de leis estocásticas. Yamazaki e Okubo, 1995, TA \l "Yamazaki e Okubo, 1995" \s "Yamazaki e Okubo, 1995" \c 1  desenvolveram um modelo lagrangeano que simula a agregação de organismos. Estes autores, para simular o movimento dos organismos, recorrem a uma velocidade aleatória (random walk), que segue uma distribuição de Gauss, e a um parâmetro a que chamam de força de agregação, direccionada para o centro do grupo. Este último artigo tem a particularidade de o segundo autor, Okubo, ser um dos autores, a par de Ozmidov, mais citados no estudo de fenómenos de dispersão no oceano.
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