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1 Introducao

Ao tratar-se da polui¢do do ar, é notério que o fato de que ela ocorre principalmente devido
a dinamica industrial e veicular das cidades urbanas. Isso € evidenciado através das emissoes de
gases tracos na troposfera e seus derivados de oxidacdo que representam risco direto para a satide
da populacdo [1]. Na estratosfera, o 0zonio constitui uma camada protetora (camada de 0z6nio)
contra os danos da radiacdo ultravioleta, sendo benéfico para os seres vivos [1]. No entanto, quando
localizado na troposfera, por ser altamente oxidante, € um gds toxico para humanos que causa
prejuizos a sadde relacionados com o sistema respiratorio, sendo caracterizado como poluente
atmosférico [1].

O o0zdnio (O3) troposférico € classificado como um poluente secunddrio, i.e., ¢ formado na
atmosfera mediante reacdo de gases precursores provenientes de fontes naturais ou artificias (po-
luentes primarios), tais como compostos organicos volateis (COVs), 6xido de nitrogénio (NO) e
dioxido de nitrogénio (NOs), na presenca de radiacdo solar [1, 2].

Do ponto de vista de modelagem, a dindmica das reacdes quimicas do ciclo do ozdnio tro-

posférico € dada pelo seguinte sistema de equacdes diferenciais ordindrias [2]:

;

d[0CF)] 3P

— = ki [NOy] — k2 [O()] (1)
d[gio] = ki [NOy] — Fk3[NOJ[O;] (2)
dﬂ:;?ﬂ = k3[NOJ[Os] — Ky [NOy] (3)
W = ko) ~ k][0 @
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em que k; e ko sdo parametros cinéticos de primeira ordem e k3 € um parametro cinético de segunda
ordem. De modo geral, tais parametros podem ser dependentes da temperatura e de outros fatores.
Entretanto, neste trabalho, por simplicidade, eles sdo considerados constantes.

Com relag@o aos objetivos, o presente trabalho diz respeito a um estudo computacional sobre
a dindmica temporal do ciclo do 0zonio troposférico, a fim de modelar e descrever o padrao osci-
latério observado em dados dindmicos de monitoramento da qualidade do ar da concentracdo dos
poluentes NO, NO, e O3 disponiveis no sistema QUALAR da CETESB!'. Estudos em andamento
a esse respeito estdo sendo realizados pelos autores a partir da abordagem de se estudar a estabi-
lidade e demais propriedades do sistema de equacdes diferenciais ordindrias dado pelas equagdes
(1), (2), (3) e (4). Para além dessa caracterizacdo, entretanto, a ideia é desenvolver um modelo com
o minimo de elementos necessdrios para se reproduzir o padrdo oscilatério didrio observado nos
dados experimentais. Isso tem sido alcangado qualitativamente, conforme obtido em outra pesquisa
cujo artigo estd em preparacao [3].

Seja como for, permanece em aberto a questdo fundamental de se devem ser ou nado incluidos
outros elementos de modelagem e até de outras espécies quimicas que também fazem parte do
ciclo do ozo6nio troposférico, e se € ou ndo necessario considerd-lo em um maior nivel de detalhes.
Dentre possiveis exemplos a respeito estdo os compostos organicos volateis (COVs). De forma
complementar e ampla, e para tentar contribuir com a resposta a essa questdao de se desenvolver
um modelo parcimonioso, o presente trabalho desenvolve-se a partir da modelagem diretamente
a partir dos dados, utilizando-se uma abordagem de reconstru¢io de espaco de estados. Mais es-
pecificamente, a determina¢do da dimensdo de imersdo 6tima do espaco de estados pode fornecer

pistas sobre a dimensdo do sistema de EDOs responsavel por gerar os dados observados [4].

2 Metodologia

Quanto ao espaco de estados, desconsiderando-se o oxigénio em estado fundamental, que ndo
foi utilizado, pois sua concentra¢do nao € observavel, tem-se um espacgo de estados tridimensional
(3D) dado por z(t) = ([NO], [NO], [O3]). Tal vetor é denominado como o espago de estados e,
através da evolugdo do tempo, o mesmo evolui gerando o retrato de fases (ou estados) do sistema.

Em se tratando da reconstru¢do do espago de fases, essa é uma das técnicas utilizadas para
andlise de séries temporais cujo objetivo é obter informagdes sobre as varidveis ndo observadas,
tendo como base os principios estabelecidos pelo Teorema de Takens [5, 6, 7]. Grossomodo, a
ideia € que € possivel reconstruir um espago de estados m—dimensional, similar ao original (i.e.,
topologicamente equivalente), a partir da observacao de apenas uma das varidveis dependentes.

O método utilizado para reconstrucdo do espago de estados foi 0 método do mapeamento cru-
zado convergente (convergent cross maping — CCM). Essa escolha € justificada pela relativa sim-
plicidade do método. Resumidamente, ele consiste na ideia de que a causalidade pode ser estabe-
lecida se os estados da varidvel causal (dependente) puderem ser recuperados da série temporal da
varidvel afetada (independente) [8]. Com isso, 0 CCM utiliza-se das ideias de Takens para detectar

se duas varidveis pertencem ao mesmo sistema dinamico [8].

Thttps://cetesb.sp.gov.br/ar/qualar

XXX Congresso de Iniciacdo Cientifica da UNICAMP — 2022 2


https://cetesb.sp.gov.br/ar/qualar

Com isso, dentro da tematica desse método encontra-se o conceito de dimensao de imersao,
sendo 0 mesmo caracterizado como o comprimento/tamanho m do vetor de espaco de estados
“fantasma” que deve ser utilizado para reconstruir o espago de fases original [4, 9]. A terminologia
“fantasma” se da pois o vetor é topologicamente equivalente ao original, mas ndo ¢ o mesmo [4].
A dimensdo minima de imersdo para projetar corretamente uma variedade m—dimensional em um
atrator reconstruido é dada por d = 2m + 1, em que m € a dimensdo do espaco de estado do atrator
real subjacente. Na prdtica, d € determinado iterativamente calculando alguns invariantes [9].

Para determinagdo da dimensao de imersao do espago de estados, foi utilizada a implementacgdo
do método CCM disponivel no pacote rEDM, em linguagem de programacdo R [10]. Para os dados
de trabalho foram utilizados os dados de concentragdo de médias horérias de cada poluente (NO,
NO,, O3) do més de outubro do ano de 2021 da estagdo Campinas-Taquaral. Essa escolha justifica-
se pelo fato de que esses dados foram a série temporal mensal completa mais atual disponivel no

QUALAR para a referida estacdo de monitoramento.

3 Resultados e Discussao

O resultado deterministico da dimensao de imersao 6tima do espago de estados revelado pelos
dados em questdo € exibido na Figura 1. Analisando-a, nota-se um pico evidenciado no eixo das
ordenadas, cujo valor representa a correlacao entre os dados reais e a predi¢do realizada através de
fungdes especificas presente no pacote rEDM, o que fornece alguma evidéncia de que a dimensao
de imersao 6tima € 3. Vale ressaltar que tal valor 6timo nem sempre coincide ou corresponde a
dimensao do sistema original, pois a capacidade de previsdo pode ser afetada por diversos fatores

relacionados aos dados [10]. Esse resultado preliminar carece de outras andlises para confirmacao.
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Figura 1: Dimensdo de imersao 6tima do espago de estados obtida através do pacote rEDM do R.
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Consideracoes Finais

Quanto a reconstru¢do do espago de estados, ainda ndo se tem um resultado final a respeito.

Porém, mesmo que em caréter preliminar, através do método de mapeamento cruzado convergente

foi possivel determinar a dimensao 6tima de imersdo igual a 3. Esse resultado € promissor e contri-

bui com evidéncias que ndo permitem descartar que o modelo de equagdes diferenciais ordindrias

proposto € suficientemente completo para descrever a dinamica do ciclo do ozo6nio troposférico.
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