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MODELAGEM E SIMULACAO NUMERICA DO TRANSPORTE REATIVO DE
ESPECIES QUIMICAS EM MEIOS POROSOS

Medeiros, Nayrlon Freitas.t

RESUMO

Agentes como demasiado crescimento demografico, urbanizacéo
acelerada e desenvolvimento industrial tem contribuido direta e indiretamente
na qualidade das aguas. A preocupacdo com esse recurso natural tem sido
crescente principalmente nas ultimas décadas visto que sua disponibilidade é
um fator limitante para o desenvolvimento socioecondmico. Nesse contexto o
presente trabalho objetiva o desenvolvimento de um modelo matematico e
simulacdo numérica do transporte reativo de espécies quimicas em meios
porosos, ou seja, se faz um estudo que possibilite 0 entendimento de como um
determinado poluente se comporta ao ser transportado no solo considerando
parametros como coeficiente de difusdo, velocidade de escoamento,
coeficiente de reacdo quimica e o coeficiente de retardo. O problema é
composto de meio poroso com apenas uma camada e considera-se a
transferéncia de massa bidirecional transiente, com reagao quimica irreversivel,
assume a concentracéo injetada em x=0 e fluxo do poluente sendo fungdes
conhecidas e dependentes do tempo. Pode-se concluir que o modelo
desenvolvido para simular o comportamento dos poluentes é valido, mesmo
com suas simplificagdes, visualizou-se que a influéncia dos parédmetros dos
coeficientes, onde tais parametros indicaram se a pluma do poluente ir4 se
deslocar para regides mais profundas ou se dispersar em regides mais
proximas da superficie.

Palavras Chaves: Modelagem Matematica, Dispersdao de poluentes,

contaminacgéao do solo.

1- Estudante de Engenharia Sanitaria e Ambiental da Universidade Estadual da Paraiba



MATHEMATICAL MODEL AND NUMERIC SIMULATION OF THE REACTIVE
TRANSPORT OF CHEMICAL SPECIES THROUGH POROUS AREAS

Medeiros, Nayrlon Freitas.

ABSTRACT

Agents such as excessive population growth, accelerated urbanization, and
industrial development have contributed directly and indirectly to the quality of
water. The observed concern with this natural resource has been growing
principally in the last few decades is the limiting factor for socioeconomic
development. In this context, the present work attempts to develop a
mathematical model and numeric simulation of the reactive transport of
chemical species through porous areas. In other words, this study attempts to
understand how a pollutant behaves while being transported not only
considering parameters such as the coefficient of diffusion, speed of
drainage/discharge, the coefficient of chemical reaction, or the drag coefficient.
The problem is composed of porous material with barely a layer and is
considered a transfer of bidirectional transient mass, with irreversible chemical
reaction, assumes a concentration injected in x=0 and pollutant flow being
known functions and dependent on time. One can conclude that the developed
model to simulate the behavior of pollutants is valid, despite its simplifications. It
was observed that the influence of the parameters of the coefficients, where
such parameters indicated if the feather of pollution will spread to deeper
regions or if it will disperse in regions closer to the surface.

Key words: Mathematical modeling, dispersion of pollutants, soil
contamination.



1 - INTRODUCAO

Agentes como demasiado crescimento demogréfico, urbanizacdo
acelerada e desenvolvimento industrial tem contribuido direta e indiretamente
na qualidade das aguas. A preocupa¢do com esse recurso nhatural tem sido
crescente principalmente nas Ultimas décadas visto que sua disponibilidade é

um fator limitante para o desenvolvimento socioecondmico.

Segundo as agéncias de protecdo ambiental, o derramamento de
poluentes no solo e nas 4guas devido a vazamentos ou acidentes de derivados
de petréleo € crescente, havendo sempre a preocupacado de como evitar tais
ocorréncias e como remediar as que ja aconteceram. Corseuil e Martins (1997)
dizem que destes, a gasolina merece destaque, seja pela quantidade
envolvida, ou pela periculosidade, verificada pela liberacdo, ao entrar em
contanto com a agua subterrdnea, dos compostos BTEX (benzeno, tolueno,
etil-benzeno e xilenos), que sdo substancias depressoras do sistema nervoso

central e causadoras de leucemia.

A contaminac¢do no solo por esses poluentes derivados do petréleo
causa bastante preocupacdo, principalmente para a sociedade, pois essas
espécies quimicas poluentes se deslocam pelo solo podendo atingir as aguas
subterraneas, comprometendo sua potabilidade, visto que essas aguas estéo
sendo ou serdo usadas como fonte de abastecimento. Desse modo séo
necessarias pesquisas na area de como conter determinados poluentes, logo
uma maneira para melhor controle € conhecer como o determinado poluente se
comporta ao ser liberado no solo e quais os fatores que influenciam seu

deslocamento.

Nessa perspectiva, a modelagem matematica pode ser inserida
como ferramenta para tomada de decisdo, pois ela possibilita a geracdo de
cenarios futuros, podendo-se assim ter um controle da poluicdo gerada.
Segundo Azevedo et al. (1996) os avancos computacionais aliados aos
métodos numeéricos, tém permitido o desenvolvimento de modelos que
descrevem o transporte de solutos no solo, cuja vantagem principal do uso de

modelos € a economia de tempo e capital investido, haja vista que possibilitam



simular multiplos cenérios, ao invés de se utilizar longos periodos de

observacéo e de coleta de dados.

O presente trabalho objetiva o desenvolvimento de um modelo
matematico e simulacdo numérica do transporte reativo de espécies quimicas
em meios porosos, ou seja, faz um estudo que possibilita o entendimento de
como um determinado poluente se comporta ao ser transportado no solo
considerando parametros como coeficiente de difusdo, velocidade de

escoamento, coeficiente de reacdo quimica e o coeficiente de retardo.

Modelos matematicos podem ser usados para responder as
seguintes questbes que invariavelmente surgem durante o estudo de
remediacdo. Quais sdo 0s potenciais receptores a serem impactados pelos
poluentes? Quais sdo o0s niveis de concentracdes esperadas e qual o risco
associado? Quanto tempo deverd levar para a completa degradacdo da pluma
do poluente?

Para responder tais questdes, necessita-se de uma descricdo
adequada dos vérios processos intrinsecos de remediacdo natural que ocorrem
no local. Para realizar tal descricdo, deve-se desenvolver um modelo
matematico robusto, capaz de predizer simultaneamente o comportamento do
transporte reativo, de microrganismos, de substratos e poluentes no interior do

meio poroso.
2 - REVISAO TEORICA

A revisdo da literatura baseou-se em trabalhos relativos ao
entendimento dos mecanismos de transporte de espécies quimicas em solos e
aguas subterraneas sob as consultas de teses de mestrado e doutorado,
revistas e artigos do portal de periddicos da Capes.

2.1 - Poluicéo do solo e dos recursos hidricos por espécies quimicas

Na tarefa de remediar o solo e os aquiferos, uma grande variedade

de processos fisico-quimicos e bioldgicos tem sido utilizada. No entanto, os



10

custos envolvidos sdo muito altos e, em alguns casos desnecessarios, uma vez
gque segundo Rice et al. (1995), vérios estudos de monitoramento
desenvolvidos em areas contaminadas nos Estados Unidos da Ameérica,
sustentam a hip6tese da viabilidade do uso dos microrganismos presentes no
solo na degradacdo natural de substancias nocivas introduzidas no meio

ambiente.

E necessario o conhecimento das caracteristicas mais importantes
do solo, assim como seus parametros para que se tenha uma melhor eficiéncia

da simulacdo quando se rodar o modelo matematico.

Os processos de acumulacdo e transporte de
contaminantes através do solo dependem da natureza do
contaminante e do tipo do solo em questdo. A composi¢éo e as
propriedades dos residuos sdo fatores significativos no
desenvolvimento da interagdo com o substrato do solo. Se,
contudo, for possivel estimar as propriedades fisicas e
quimicas mais importantes dos contaminantes e conhecer bem
as caracteristicas do solo, poderemos compreender melhor o
seu transporte e, assim, dimensionar melhores barreiras
naturais ou artificiais para areas contaminadas ou para futuras
areas de disposic¢do do residuo. (Demuelenaere, 2004, p.30).

Um dos principais contaminadores do solo por meio de vazamento
sdo os postos de combustiveis, segundo o 6rgdo de controle ambiental
paulista, a Companhia de Tecnologia de Saneamento Ambiental (CETESB)
em 2005 os vazamentos em postos de combustiveis foram responsaveis por 73
% dos casos de areas contaminadas no Estado de S&o Paulo, o que

corresponde a 1596 areas.

Em fungdo do numero elevado de casos de vazamentos, o
licenciamento ambiental dos postos de combustiveis tornou-se obrigatorio,
tendo a CETESB elaborado uma série de documentos no sentido de orientar e

padronizar os trabalhos nessa area (CETESB, 2006).

Ao entrarem em contato com o solo esses poluentes se deslocam
podendo alcancar o lencol freatico. Mariano (2010) diz que os contaminantes
estardo em maior quantidade na agua subterrdnea quando os poluentes
atingirem o lengol freatico, e devido aos efeitos maléficos a saude humana
causados por esses compostos, é de fundamental importancia estudar a

capacidade de microrganismos promoverem a sua degradacao.
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Os processos em que estdo inseridas as reacdes quimicas
ocasionadas, por exemplo, por microrganismos, podem ser chamados de
biorremediacdo, onde esses microrganismos irdo degradar as espécies

guimicas poluentes sem a interferéncia de tecnologias de remediacéo.

Para Costa e Teixeira (2010, apud Fleck et al., 2013) o enfoque
preventivo do controle ambiental se tornou necessario para determinar 0s
efeitos da acdo humana sobre a integridade quimica, fisica e biol6gica do meio
natural. Dentro deste contexto, surgem os modelos matematicos de qualidade

da agua, como importantes instrumentos de controle da polui¢céao hidrica.

2.2 - Modelagem matematica em sistemas ambientais como ferramenta

A modelagem é uma ferramenta muito importante que pode ser
usada em sistemas ambientais, seus objetivos s&o interpretar e analisar o
comportamento de um sistema, otimizar ou propor modificacbes, testar
hipoteses e fazer precisdes da resposta em diferentes condicBes operacionais.
Pode-se dizer que o modelo matematico € uma simplificacdo da realidade, ou
seja, ele aborda os parametros mais importantes a serem estudados. Para
Smith e Smith (2007) modelar é aplicar matematica a solu¢do de problemas, e
transformar um problema pratico em um modelo matematico, buscando
solucdo que possa ser aplicada na situacdo original. O objetivo de todo modelo
€ explicar o funcionamento de um determinado sistema. Nesse sentido a
modelagem matematica pode simular cenarios futuros, sendo essa uma das

suas principais vantagens.

Bastos (2010) diz que mesmo com as inumeras aplicacdes, a
modelagem matematica de ecossistemas vem sendo inserida aos poucos se
tornando mais reconhecida, jA& que a necessidade crescente de respostas
imediatas diante de problemas globais exige uma ferramenta holistica, que seja

habil para o trabalho com fenbmenos ambientais complexos.

Fleck et al., (2013) descreve que a modelagem matematica torna-se
uma importante ferramenta de apoio aos gestores publicos no processo de

gerenciamento dos recursos hidricos, possibilitando atender aos objetivos
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propostos pela Politica Nacional dos Recursos Hidricos em todas as suas
esferas. Como existe uma grande abundancia de modelos matematicos
disponiveis, atualmente é preciso que se conhec¢a qual o que melhor que se

adéqua a situagéo, por meio das condi¢bes da area de estudo.

No desenvolvimento da modelagem deve-se construir o0 modelo que
melhor se adéqua ao problema, pois cada sistema tem suas caracteristicas
proprias.

[...] CORDAZZO propde um modelo com a respectiva
solucdo numérica bidimensional para o problema do
derramamento de contaminante na regido saturada do solo,
conhecida como lengol freatico, em volumes finitos, com
modelo de biodegradacdo de 12 ordem, adaptado para a
situacéo da gasolina brasileira, isto é, considerando a influéncia
do etanol na biodegradacéo dos constituintes BTEX (benzeno,
tolueno, etilbenzeno e xileno) da gasolina e no fendmeno de
cosolvéncia do etanol na gasolina, assumindo que a
solubilidade dos compostos hidrofébicos na dgua aumenta log-
linearmente. O efeito de sor¢do (retardo da pluma) da gasolina
também é considerado no modelo, supondo uma sorgao linear.
A equacdo de transporte resolvida numericamente leva em
consideracéo a disperséo, adveccao, sor¢do e a biodegradacao
dos compostos BTEX, bem como do etanol. Também é
resolvido numericamente o campo de velocidades da agua
subterrénea, através das equacgbes de Darcy, possibilitando
que regibes com diferentes permeabilidades sejam levadas em

consideragdo. CORDAZZO (2000).

A técnica de transformar a equacéo diferencial de transporte a partir
da transformada de Laplace, e resolvé-la numericamente por elementos finitos
€ apresentada por Sudick (1989). Esta técnica apresentou bons resultados, e
pela inexisténcia da discretizacdo temporal, os erros numéricos decorrentes

desta discretizagdo foram sensivelmente diminuidos.

A equacédo de adveccado-disperséo foi resolvida analiticamente para
avaliar o transporte transiente de soluto em um meio poroso bidimensional,
isotropico e semi-infinito, com um pulso de concentracéo injetado ao longo do
escoamento em uma direcdo Leij e Dane (1990). A solucéo foi obtida com as

transformadas de Fourier e Laplace.

Chen et al. (1992) propdéem um modelo unidimensional para a
simulacdo da biodegradacdo e transporte de benzeno e tolueno na
subsuperficie. Os processos modelados incluem troca de massa entre as fases

constituintes (sélido, liquido, gas e biomassa), transporte advectivo e difusivo, e
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biotransformacdo, bem como a producdo de biomassa microbiana. Neste
trabalho, a importancia da estimacao precisa dos parametros microbianos é

enfatizada.

Um trabalho claramente diferente dos anteriores é apresentado por
Strack (1992), que sugere um modelo “ndo-Fickniano” para a dispersdo em
meios porosos. Esta aproximacdo permite, pela eliminagcdo da derivada
segunda da equagéao de transporte, a solugdo de uma “frente” de contaminante.

Um modelo numérico foi desenvolvido para descrever a
biorremediacdo de hidrocarbonetos na &agua subterrdnea considerando
degradacdo aerObica Munoz e Irarrazaval (1998). O modelo resolve
independentemente o transporte de trés solutos (oxigénio, hidrocarbonetos e
microrganismos) usando o método das caracteristicas. As interacdes entre os
trés solutos, nas quais oxigénio e hidrocarbonetos sdo consumidos pelos
microrganismos, sao representados pela cinética de Monod, resolvendo pelo

método de Runge-Kutta.

A proposicdo e utlizagdo de modelos estimulam a
reflexdo critica sobre a criacdo, escolha, validacdo e uso
desses modelos; desperta para o raciocinio e a pesquisa,
levando a formulacdo de hipGteses e realizacdo de
observagbes. Assim, no campo da modelagem, ndo ha um
modelo absoluto e definitivo, mas sim uma aproximacao
continua do problema real estudado. HA de se destacar
também que existem varias formas de se produzir
representacfes da realidade, varios tipos de representacoes,
nao so de objetos diferentes, mas também do mesmo objeto; e
a partir de um modelo que se obtém uma imagem simplificada
dos fatos; que um modelo pode ser aprimorado ou ser
substituido por outro mais geral. (BASTOS, 2010, p.44).

Leal e Ruperti (2000) desenvolveram uma solucdo hibrida para um
modelo bidimensional de selecdo de transporte em um aquifero homogéneo
com escoamento subterrdneo uniforme. A Técnica da Transformada Integral
Generalizada (GITT) foi utilizada para prover a solucdo hibrida numérico-

analitica, e dois procedimentos numéricos foram utilizados, tendo sido

selecionado um caso teste para verificar a eficacia das solucfes propostas.

Leal e Ruperti (2001) utilizaram a GITT para simular o transporte
bidimensional de contaminantes em um sistema de multicamadas. Duas

camadas foram consideradas, sendo que, na primeira, uma zona ndo saturada
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€ tratada como sendo a camada de percolacdo. O campo de escoamento é
conhecido e a fonte de concentracdo encontra-se no topo do sistema. Os
autores analisaram dois tipos de condicbes de contorno: injecdo de fluxo
constante e fluxo dependente do tempo e concluiram que a GITT é empregada
com sucesso para a obtencdo da distribuicdo da concentracdo transiente em
um sistema hipotético heterogéneo com campo de escoamento conhecido e
constante. Eles verificaram que, uma melhoria na modelagem do termo fonte
teria um forte impacto nos resultados finais. Concluiram que o comportamento
transiente da pluma de contaminante é eficientemente simulado através da
aproximacdo hibrida proposta. Esse tipo de modelo pode ser aplicado a
problemas ambientais envolvendo contaminacdo do solo por eliminacdo de

poluentes e avaliacdo de seguranca de areas proximas a depositos.

De acordo com Larentis (2004) a implementacdo da Politica
Nacional dos Recursos Hidricos (PNRH) necessita de ferramentas para que se
possa verificar se seus objetivos estdo sendo alcancados, a que custo isto
pode ocorrer e quais sdo as medidas mais adequadas a serem tomadas. Uma

dessas ferramentas é a modelagem matematica.

Para Paula (2011) a calibracdo, verificacdo, andlise de incerteza e
sensibilidade do modelo utilizado com o0s dados experimentais s&o
fundamentais para que exista consisténcia entre os resultados preditos pelo
modelo e os valores reais do sistema estudado e, com isto, a modelagem
possa ser efetivamente usada como ferramenta de apoio em processos

decisorios.

3 - REFERENCIAL METODOLOGICO

3.1 - Definic&o do problema

O problema é composto de meio poroso com apenas uma camada,
conforme ilustrado na Figura 1. Considera-se o problema de transferéncia de
massa bidirecional transiente, com reacdo quimica irreversivel, sendo

constantes as propriedades dentro da camada: o coeficiente de disperséo, o
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fator de retardamento, a velocidade de dispersdo e a velocidade de reacéo.
Assume-se a concentracao injetada em x=0 e fluxo do poluente, sendo func¢des
conhecidas e dependentes do tempo.

Figura 1: Esquematizacdo do problema.

Fluxo do contaminante

FTTT

Fonte: Autoria propria

Para resolucdo do problema sera levado em consideracdo os

processos fisicos e quimicos que irdo ocorrer no interior do volume de controle.

3.2 - Equacdo da continuidade

O ponto de partida para o desenvolvimento de equacdes diferenciais
gue descrevem o transporte de solutos em materiais porosos é considerar o
fluxo de soluto que entra e sai em um dado elemento de volume fixado em

relacdo ao dominio do escoamento.

De acordo com a conservacdo das massas pode-se realizar o
balanco material para a espécie quimica, por meio da aplicacdo de volume de
controle:

Fluxo massico | |Fluxo massico| |Perda ou Ganho Taxa de variacao
entrando no |—| saindo do +| de Massa devido | =| de massa no (1)
volume volume a reacoes volume
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A concentracdo do soluto C é definida como sendo a massa de
soluto por unidade de volume de solucdo. A massa de soluto por unidade de

volume em um meio poroso € entdo eC. Para um meio homogéneo a

a(ec)  edC
(0 _ £9¢ A massa do soluto
ox ox

transportada na direcdo x pode ser representada por dois mecanismos de

porosidade € uma constante, portanto,

transporte de soluto:

Transporte por advecgéo — ueCdA (2)
Transporte por dispersao— eD, Z—i dA (3)

u - velocidade do poro

q
u=-
£

q- velocidade de Darcy
Dy € o coeficiente de dispersdo e dA € um elemento da area transversal ao
volume. O coeficiente de dispersao esta relacionado a dispersividade a e ao

coeficiente de difusdo molecular D pela seguinte equacao:
D =au+ Dx (4)

A forma da componente dispersiva do fluxo de massa, Equacao (3) é
analoga a primeira Lei de Fick que diz que o fluxo de massa € proporcional ao
gradiente de concentracao (BIRD et al., 1960; BEJAN, 1964; CRANK, 1956).
Se F4 representa a massa total de soluto por unidade de area transportada na

direcéo x, por unidade de tempo, tem-se:
ac

E, = ueC — era (5)
O sinal negativo antes do termo dispersivo indica que o
contaminante se move, por dispersdo, em direcdo a zonas de concentracdo

mais baixas. Similarmente, as expressfes para as demais direcdes:

E, = veC — sDyg—z (6)

F, = weC — eDZ% (7)
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o total de soluto entrando no volume é definido por:
F.dzdy + F,dxdz + F,dxdy

e o total que deixa o volume de controle é definido por:

0F, 0F, oF,
(Fx + de) dydz + | E, + (')_ dy dxdz + ( + a—dz) dxdy

em que os termos parciais indicam a mudanca espacial do soluto na

especificada direcdo. A diferenca da quantidade que entra e sai é entao:

0F  OF O\ .
ox ' ay | az )Y

A diferenca entre o fluxo que entra no elemento de volume e o fluxo
gue sai é igual a quantidade de substancia dissolvida acumulada no elemento
de volume mais a perda (ou menos o ganho) de massa de soluto no elemento
de volume que pode ocorrer como resultado de reacdes quimicas ou
bioquimicas (FREEZE e CHERRY, 1979). A taxa de mudanca da massa no

elemento é:

ac
—e =" dxdydz + z 0(C) dxdydz
a expressdo completa da conservacdo da massa torna-se entéo:
Py 224 %= %4 3.0(C) dxdydz (8)

Um aspecto importante considerado nesse estudo € que a perda ou
ganho de massa de soluto no volume de controle (Q) deve-se a velocidade de

reacdo do soluto em questdo. O ultimo termo da equacao (8) torna-se entao:
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Z 0(C) = —KRC

em que R é o fator de retardo e K é a velocidade de reacgéo.

Numa interpretacdo classica o retardamento da migracdo do
poluente deve-se aos processos de sor¢cao. Os processos de sorcéo incluem a
adsorcao, a sor¢do quimica, a absorcédo e a troca ibnica. Para o estudo em
guestdo o termo sor¢do, serd utilizado para indicar o resultado de todos os
processos que ocorrem. A sorcdo € experimentalmente determinada pela
medida de quanto um soluto pode ser sorvido por uma particula sedimentar,
solo ou rocha. Aliquotas do soluto em concentragfes variadas sdo misturadas
com o sélido, e a quantidade removida do soluto € determinada. A capacidade
de um solido para remover € uma funcdo da concentracdo do soluto. Os
resultados sao plotados em um grafico, chamado de isoterma, que mostra a
concentragdo do soluto versus a quantidade sorvida no solido (FETTER, 1999).
Se existir uma relacao direta e linear entre a quantidade de soluto sorvido no
solido, € (mg/kg), e a concentracdo do soluto, C (mg/L), pode-se calcular o
coeficiente de distribuicdo, Kq4 (L/kg), que € a grandeza utilizada para avaliar a
capacidade de retencao de um solo, através de uma isoterma linear de sorcéo,
sendo definido pela equagao:

C =K,C 9)

em que Ky € o coeficiente de distribuicdo que é uma caracteristica propria de
um determinado solo em relagcdo a uma determinada solucdo, podendo variar
de acordo com alguns fatores como a atividade do solo, concentracéo inicial da
substancia na solugcdo, concentracdo de outras substancias presentes na
solucéo, pH da solucéo, temperatura e velocidade de percolacdo. Por meio do
coeficiente de distribuicdo, pode-se determinar o fator de retardamento, que é
um parametro comumente utilizado nos modelos de transporte de

contaminantes, como:

R=1+24 (10)
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em que 6 é o teor de umidade volumétrico, que é igual a porosidade do solo
que esta saturado e p, é a densidade do solo seco [M/L7].

Substituindo (5), (6) e (7) em (8) e cancelando € em ambos os lados obtém-se:

[6x( ac) %(DYZ_D ( )] [_(HC)+—(VC)+—(WC)

— poc_
= RS-~ KRC (11)

E importante ressaltar, que no estudo em questdo, o escoamento é

considerado incompressivel, ou seja, o divergente do campo na velocidade é

nulo:
V.V =0
ou Jdv , Ow
em que V é a velocidade
a equacao (11) torna-se:
B % p, ¢ Di] [u—+v—+w—] RS — KRC (13)
X 9x2 Y 9y2 Z 9z2

4 - RESULTADOS E DISCUSSOES

4.1 - Transporte de poluentes em meios porosos com reacdes quimicas

Para descrever o nosso problema temos as equacoes a seguir:

aC(x,t) aC(xt) _ - 9%C(xb) _
Franie W P D Tox? KC(x,t) (1)
C(0,t) = 1.0 (2)

C(x,0) =C, 3)
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aC(xt) _
— =0 (4)

4.1.1 - Definicdo do problema auxiliar

Para resolver a equacado (1) utiliza-se a Técnica da Transformada
Integral Generalizada (GITT), propondo-se 0 seguinte problema auxiliar e suas

condicdes iniciais:

% +u?P(xp) = 0 ()
P =0 6)
P@y=0 (7)
Autofuncao:

®, = sin (u; x) (8)
Autovalores:

cos(u;x) =0 (9)

usando a equacdo (5), mostra-se que as autofuncées P(x) sdo ortogonais de

tal forma que: O,sei=j
0, se iz

[ @10 P;(x) dx (10)

em que P;(x) séo as autofuncdes normalizadas,

Yi®)

N/

Pix) = (11)

e anorma N é dada por,

N; = [ W2 () dx (12)
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4.1.2- Par Transformada-Inversa

Escrevendo-se o potencial C(t) como sendo uma expansao que tem
como base as autofuncdes originadas do problema auxiliar associado ao

problema original.
Clx,t) =X, P C(¢) (13)
em que C(t)é uma fungdo desconhecida que depende de t.

Multiplicando-se a equacdo (13) pela autofuncdo normalizada, P;(x),
integrando-se em todo o dominio da variavel x e considerando-se a
propriedade da ortogonalidade, a partir da Equacédo (8) obtém-se o seguinte

par transformada-inversa:
Cx,t) = [, PClx,t)dx (14)

Clx,t) =X, P C () (15)

4.1.3-Transformacéo Integral do Problema

Desmembrando a equacao (1) em termos temos,
Transformando a 12 parte da equacéao (1),

0C(x,t)
ot

R

Multiplicando-se pela autofuncdo normatizada, ¥;(x), e integrando todo o

dominio, obtém-se a equagao:

fl R aC(x,t) O () d
. ot i(x) dx
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Fazendo a substituicdo pela equacao (15) temos,
IR P
[ REDY BT @100 dx
0 =
Organizando os termos da equacao,
w d = 16 -
e R G [y Pi)¥Pj(x) dx (16)

Assim usando a propriedade da ortogonalidade na equacéo (16) temos,

aC (x,t)

Rat

- RAFG.
=R—GCi(t) (17)
Transformando o 2° termo da equacéo (1),

dC(x,t)
0x

Multiplicando-se pela autofuncdo normatizada, ¥;(x), e integrando todo o

dominio, obtém-se a equagao:

j Wac(X ) P, (x) dx

Fazendo a substituicéo pela equacéo (15) temos,
a [=e]
f W z () §O1P;(x) dx

Retirando-se os termos da integral,
Yi, WG (t)f lTJ () Pi(x) dx (18)
para simplificar definimos,

f ‘P (Jc)‘4J (x) dx = Aij (19)
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Assim substituindo a equacao (19) na (18) temos,

0C(x, t)
x

W T=1 WAij C(t) (20)
Agora transformando o 3° termo da equagao (1),

0%C(x,t)
b 0x2

Multiplicando-se pela autofungdo normatizada, P;(x), e integrando todo o

dominio, obtém-se a equagao:

L 32C(xt) -
fD%w()dx
0

Fazendo a substituicdo pela equacéo (15) temos,

f i P, (x) C;(0)]P; (x) dx

retirando os termos da integral,
Y =1 DC(v) f LIJ (x)LIJ (x) dx (21)

Observando a equacdo do problema auxiliar podemos reescrever a equacao
(21) da seguinte forma:

— %721 DGO 1 fy B0 Pi(x) dx

Pelo principio da ortogonalidade obtemos a seguinte expressao:

— XL DGi(Y) i = —DpiCi(b) (22)
Transformando a 42 e Ultima parte da equacédo (1) temos que:

KC(x,t)
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Multiplicando-se pela autofuncdo normatizada, ®;(x), e integrando todo o

dominio, obtém-se a equacgéo:
1 - ~ ~
f Kz B, (0P, (x) T (1) dx
0 =
Fazendo a substituicdo pela equacao (15) temos,
©0 1~ _
z K C(0) f P, (0 (x) dx
i=1 0

Aplicando o principio da ortogonalidade temos,
Y1 K Ci(®) = KCi(b) (23)

Assim substituindo as equacodes (17), (20), (22) e (23) na equacao (1) temos,
d _ < . _
R—Ci(® = ) wAij G () = —DufTi(t) — KCi(o
j=1
Reorganizando a equacéo temos,

iC-(t) —1[—0 2C.(t) —KC-(t)+iWAi'C-(t)]
dt i _R i Gy 1 T J J

Podemos simplificar e obtermos a equagéao:

S =5 [=0u + KT + 27y WA T) (24)

x|~

4.2 — Andlises de influéncia dos Parametros

4.2.1 — Analise do efeito da variacdo do coeficiente de difusao (D)

O coeficiente de dispersao-difusdo (D) € um parametro fisico da
equacdo de transporte de solutos no solo. Esse parametro expressa dois

fendbmenos de transporte aditivos: a difusédo, que ocorre em razéo da existéncia
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de gradiente de concentracéo, e a dispersdo mecanica, que é um movimento
proporcionado por variacdes na velocidade de deslocamento da solucdo dentro

dos poros individuais e entre poros de diferentes formas, tamanhos e direcoes.

Esta analise procurou compreender a influéncia da variacdo do
coeficiente de difuséo (D), em situacdes distintas. O coeficiente de difusdo nos
fornece informacdo de como a espécie poluente se desloca dentro das

solugBes devido a existéncia de gradientes de concentragéo.

No primeiro caso avaliaram-se os perfis de concentragdo com a
influéncia do coeficiente de difusdo para os valores de (D) iguais 0,001; 0,5 e
1,5. E mantiveram-se os valores de coeficiente de retardo (R) e da velocidade
(W), constantes e iguais a 1,00 e 0,001, respectivamente. E consideraram-se
os coeficientes de reacdo (K) de 0,0 e 50. Também se fixou o tempo

adimensional em t=0,10.

Figura 2: Perfil da concentracdo em funcédo da profundidade, variando D e
mantendo constante W=0,001 R=1,0 e K=0.

1,00 \
o = 0,80
© c \
£ .2 0,60
£ 2 \ ——D=0,001
g £ 040
£ < N\ —D=05
S 80,20
SN D=1,5
0,00

0 0,005 0,01 0,015
Profundidade (adimensional)

Fonte: Dados primérios, 2014.

Pode-se observar que na auséncia de reacdo quimica (Figura 2), a
gual é responsavel pelo consumo do poluente, a medida que o coeficiente de
difusdo aumenta, a pluma de poluicdo se desloca para regides mais profundas

do solo.
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Figura 3: Perfil da concentracdo em funcdo da profundidade, variando D e
mantendo constante W=0,001 R=1,0 e K=5,0.
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Fonte: Dados primarios, 2014.

Nas situacdes onde existe reacdo quimica, pode-se observar que
ocorre 0 consumo da espécie poluente em regides proximas a superficie, ndo
havendo, portanto uma grande propagacdo da pluma de poluentes para
regibes afastadas da superficie. No entanto vale salientar que
independentemente da existéncia ou ndo de rea¢cdes quimicas, para elevados
valores do coeficiente de difusdo, a pluma de poluicdo atingira regides
profundas do solo.

Figura 4. Perfil da concentracdo em funcdo da profundidade, variando D, e
mantendo constante W=0,001 R=15,0 e K=0.
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Fonte: Dados primérios, 2014.

Nesse caso para o valor de coeficiente de Retardo alto, igual a 15, e
velocidade de 0,001 e sem coeficiente de reacdo, observa-se que a

concentracdo do poluente atinge pequenas profundidades.
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4.2.2 — Analise do efeito da variacdo do coeficiente de reagdo quimica (K)

Nesta analise procurou-se compreender a influéncia do coeficiente
de reacdo quimica (K). Esse coeficiente € responsavel pela degradacdo do
poluente no solo, onde sua presenca ou auséncia pode aumentar ou diminuir a
chance, que o poluente possui para atingir grandes profundidades, podendo
contaminar aguas subterraneas. Na Figura 5 estédo ilustrados os perfis de
concentracdo para valores de coeficiente de reacao quimica (K) iguais a 0,0;
5,0 e 30,0.

Figura 5: Perfil da concentracdo em funcdo da profundidade, variando K, e
mantendo constante W=0,001; R=1,0 e D=0,001.
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Fonte: Dados primarios, 2014.

Como era esperado pode-se observar que quanto maior o
coeficiente de reacdo quimica menor é a profundidade que um determinado
poluente pode chegar ao solo, esse parametro € de grande importancia, pois
conhecendo-o pode-se dizer se um determinado tipo de solo é capaz de se
autorremediar, ou seja, se recuperar sem a intervengao de outras medidas de

tecnologias ativas de remediacéao.

4.2.3 - Analise do efeito da variacdo do coeficiente de retardo (R)

Nesta analise procurou-se compreender a influéncia do coeficiente
de retardo (R). O coeficiente de retardo nos fornece informacao da dificuldade

gue a espécie poluente possui para se deslocar no meio poroso, ou seja, a
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capacidade que o meio possui para retardar o escoamento do poluente.
Analisou-se a influéncia da variacdo do coeficiente de retardo em dois cenarios
distintos, os quais s&o caracterizados por diferentes taxas de velocidade de
reacao quimica.

Nas Figuras 6 e 7 estdo ilustrados os perfis de concentracdo para
valores de coeficiente de retardo (R) iguais a 1,0 e 15,0 para coeficientes de
reacdo quimica de 0,0 e 30,0.

Figura 6: Perfil da concentracdo em funcdo da profundidade, variando R, e
mantendo constante D=0,5 W=0,01e K=0.
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Fonte: Dados primérios, 2014.

Figura 7: Perfil da concentracdo em funcdo da profundidade, variando R, e
mantendo constante D=0,5 W=0,001e K=30,0.
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Pode-se observar que na auséncia ou presenca de reacdo, quanto
menor o coeficiente de retardo a pluma de poluicdo se desloca para regides
mais profundas do solo. E com altos valores de coeficiente de retardo e de

reacdo quimica o poluente é degradado mais rapidamente
4.2.4 - Andlise do efeito da variacdo da velocidade do escoamento (W)

Nesta analise procurou-se compreender a influéncia da velocidade
de escoamento (w). A velocidade do escoamento nos fornece informacéo da

velocidade que a espécie poluente se desloca no meio poroso.

Nas Figuras 8 e 9 estdo destacados os perfis de concentracdo para
valores da velocidade de escoamento (w) iguais a 0,01 e 1,00. Observou-se
gue quanto maior a velocidade de escoamento, com e sem a reacao quimica, a
pluma de poluicdo se desloca mais rapidamente para regides mais profundas
do solo.

Figura 8: Perfil da concentracdo em fungéo da velocidade, mantendo constante
D=0,001; R=1,0 e K=5,0.
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Figura 9: Perfil da concentracdo em fungéo da velocidade, mantendo constante
D=0,001; R=1,0 e K=30,0.
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Fonte: Dados primarios, 2014.

Verificou-se que a variagdo da velocidade € menor se comparada ao
comportamento do grafico com a variacao dos outros parametros estabelecidos

nesse estudo.

5 — CONCLUSAO

O modelo desenvolvido para simular o comportamento dos
poluentes €& valido, mesmo com suas simplificacdes, visualizou-se que a
influéncia dos parametros dos coeficientes de difusdo, reacdo quimica e
retardo e a velocidade de escoamento no solo. Tais parametros indicaram se a
pluma do poluente ir4 se deslocar para regides mais profundas ou se dispersar

em regibes mais proximos da superficie.

Percebeu-se que o coeficiente de difusdo assume um dos mais
importantes fatores visto que se ele for alto, o determinado poluente ird se
dispersar para regibes mais profundas da superficie. JA& a velocidade de
escoamento, apesar de importante, ndo contribui significativamente se
comparada aos outros coeficientes com seus valores altos, uma vez que o
coeficiente de retardo impede a passagem da espécie poluente no meio poroso
e o coeficiente de rea¢do quimica degrada o poluente presente.

A importancia desse estudo se da ao fato que é mais viavel

economicamente fazer uma simulacdo de como esta sendo deslocado uma
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determinada espécie quimica poluente, para que se possa posteriormente fazer
o planejamento para uma correta remediacdo da area, pois assim pode-se
evitar maiores danos ao ambiente e ter um maior controle sobre os processos
envolvidos. Dessa maneira a modelagem serve como uma ferramenta de
prevencdo e ajuda na tomada de decisdo tanto na remediacdo de éareas

poluidas, quanto para diversas atividades que tenham potencial poluidor.
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