@\

UEPB

UNIVERSIDADE ESTADUAL DA PARAIBA
CAMPUS | - CAMPINA GRANDE
PRO-REITORIA DE POS-GRADUACAO E PESQUISA
PROGRAMA DE POS-GRADUACAO EM ENGENHARIA AMBIENTAL
CURSO DE DOUTORADO EM ENGENHARIA AMBIENTAL

ANDRE LUIZ DA SILVA

DESENVOLVIMENTO DE UM SOFTWARE PARA O ESTUDO DA
DISPERSAO TRIDIMENSIONAL TRANSIENTE DE POLUENTES EM
AQUIFEROS UTILIZANDO FLUIDODINAMICA COMPUTACIONAL (CFD)

CAMPINA GRANDE - PB
2024



ANDRE LUIZ DA SILVA

DESENVOLVIMENTO DE UM SOFTWARE PARA O ESTUDO DA
DISPERSAO TRIDIMENSIONAL TRANSIENTE DE POLUENTES EM
AQUIFEROS UTILIZANDO FLUIDODINAMICA COMPUTACIONAL (CFD)

Tese apresentada em cumprimento as
exigéncias do Programa de Poés-
Graduacdo em Ciéncia e Tecnologia
(PPGCTA) da Universidade Estadual
da Paraiba como requisito parcial a
obtencdo do titulo de Doutor em
Engenharia Ambiental.

Area de concentragdo: Tratamento

de Aguas Residuarias e Residuos
Solidos.

Orientador: Prof. Dr. Fernando Fernandes Vieira

CAMPINA GRANDE - PB
2024



E expressamente proibido a comercializagao deste documento, tanto na forma impressa
como eletronica. Sua reproducao total ou parcial é permitida exclusivamente para fins

académicos e cientificos, desde que na reprodugéo figure a identificagdo do autor, titulo,
instituicdo e ano do trabalho.

S586d Silva, André Luiz da.
Desenvolvimento de um software para o estudo da
dispersao tridimensional transiente de poluentes em

aquiferos utilizando fluidodindmica computacional (CFD)
[manuscrito] / André Luiz da Silva. - 2024.

166 p. : il. colorido.
Digitado. Tese (Doutorado em Engenharia Ambiental) -
Universidade Estadual da Paraiba, Centro de Ciéncias e

Tecnologia, 2024. "Orientacao : Prof. Dr. Fernando

Fernandes Vieira, Departamento de Engenharia Sanitaria e
Ambiental - CCT. "

1. Disperséo de poluentes. 2. Volumes finitos. 3.
Modelagem matematica. 4. Simulagdo numerica. 5. Interface
grafica. I. Titulo

21.ed. CDD 628

Elaborada por Léda C. D. Andrade - CRB - 15/1032 BC/UEPB




ANDRE LUIZ DA SILVA

DESENVOLVIMENTO DE UM SOFTWARE PARA O ESTUDO DA
DISPERSAO TRIDIMENSIONAL TRANSIENTE DE POLUENTES EM
AQUIFEROS UTILIZANDO FLUIDODINAMICA COMPUTACIONAL (CFD)

Tese apresentada em cumprimento as
exigéncias ao Programa de Poés-
Graduacdo em Ciéncia e Tecnologia
(PPGCTA) da Universidade Estadual
da Paraiba como requisito parcial a
obtencdo do titulo de Doutor em
Engenharia Ambiental.

Area de concentracdo: Tratamento de
Aguas Residuérias e Residuos
Saolidos.

Aprovado em: 29/08/2024.

BANCA EXAMINADORA

e e O
Prof. Dr. Fernando Fernandes Vieira (Orientador)
Universidade Estadual da Paraiba (UEPB)
AR
Wliliam dr Toin
Prof. Dr. William de Paiva
Universidade Estadual da Paraiba (UEPB)

ol hfbssn, Qs

Profa. Dra. Geralda Gilvania Cavalcante
Universidade Estadual da Paraiba (UEPB)

]

Prof. Dr. José Luis Gomes Marinho
Universidade Federal da Alagoas (UFAL)

LD

Prof. Dr. Severino Rodrigues Farias Neto
Universidade Federal de Campina Grande (UFCG)




AGRADECIMENTOS

Um agradecimento especial & minha mae, cujo amor, forca e encorajamento

foram a base do meu progresso. Sua presencga constante e apoio incondicional
foram minha maior fonte de inspiragao.

Um agradecimentoa minhafamilia pelo constante apoio cuja presencae suporte
foram essenciais em cada passo desta jornada. Agradeco a paciéncia e

compreensédo durante minhas auséncias devido ao doutorado.

Ao Professor Fernando, minha gratiddo € profunda. A sua dedicacao e paixao
pela ciéncia servem como um farol para todos que tém o privilégio de aprender
sob sua orientacdo. Sua sabedoria, paciénciae apoio constante foram cruciais
para a conclusdo desta tese. Mais do que um orientador, se tornou um

verdadeiro amigo, e sei que nossa amizade continuara além desta jornada
académica.

Meus agradecimentos a todos os professores do doutorado pela dedicacéo e
conhecimento compartilhado.

Agradeco ao meu amigo e irmao, Marcio Rennan, pela amizade inestimavel

durante toda vida. Seu apoio fez toda a diferenca.

Agradeco as Marias, Ana e Esther, pela amizade sincera ao longo de toda a
jornada.

Aos amigos Dayvison Rodrigues e Gustavo Correia, meu sincero agradecimento

pelo apoio.

Agradeco aos gestores do IFPB Campus Santa Rita, Sabiniano Araujo, Inaka
Barreto e Dayvison Rodrigues, pela concessdo da licenca para cursar o
doutorado. Estendo minha saudacéo a todos os colegas do Instituto Federal da
Paraiba pelo apoio e incentivo.



RESUMO

A crescente preocupagdo com a contaminacédo das aguas subterrdneas devido
a atividades humanas exige o desenvolvimento de modelos capazes de prever
a dispersao de poluentes nesses ambientes. Este trabalho aborda a modelagem
matematica e a simulacdo numérica da propagacao tridimensional e transiente
de poluentes em aquiferos, focando nos mecanismos de transporte e
transformacgdo dos contaminantes. Foi implementado um modelo matematico
utilizando o método dos volumes finitos para a discretizacdo das equacdes de
conservacao e foi desenvolvido um modelo computacional com interface gréafica.
A pesquisaincluiu analise de convergéncia da malha e sensibilidade do modelo
para avaliara estabilidade e precisdo, comparando os resultados com a literatura
existente. Cenarios realisticos de vazamento de benzeno e xileno em aquiferos
arenosos e sedimentaresforam simulados sob diferentes condi¢cdes de contorno,
refletindo situacdes de vazamento de tanques de combustivel. Os resultados
indicaram que o benzeno apresenta maior mobilidade em comparacdo com o
xileno em todas as situa¢cBes analisadas. Além disso, a pluma de poluentes
atinge um alcance maior em aquiferos arenosos, enquanto em aquiferos
sedimentares a propagacdo € mais limitada e sujeita a variacdes devido as
heterogeneidadeslitolégicas. Ainterface graficadesenvolvidafacilitouainsercéo
de dados e visualizacao dos resultados, tornando o modelo acessivel a uma
ampla gama de usuarios, incluindo ndo-especialistas. Este estudo culminaem
uma ferramenta cientifica robusta, capaz de simular cenérios realistas de
contaminacdo por hidrocarbonetos em diferentes tipos de aquiferos,

proporcionando uma analise detalhada dos processos envolvidos e contribuindo
para 0 avanco das ciéncias ambientais.

Palavras-Chave: dispersdo de poluentes; volumes finitos; modelagem
matematica; simulacdo numérica; interface grafica



ABSTRACT

The growing concern about groundwater contamination due to human activities
requires the development of models capable of predicting the dispersion of
pollutants in these environments. This work addresses the mathematical
modeling and numerical simulation of the three-dimensional and transient
propagation of pollutants in aquifers, focusing on the mechanisms of transport
and transformation of contaminants. A mathematical model was implemented
usingthefinite volume method for the discretization of the conservation equations
and a computational model with a graphical interface was developed. The
research included mesh convergence analysis and model sensitivity to assess
stability and accuracy, comparing the results with the existing literature. Realistic
scenarios of benzene and xylene leakage in sandy and sedimentary aquifers
were simulated under differentboundary conditions, reflecting situations of fuel
tank leakage. The results indicated that benzene presents greater mobility
compared to xylene in all situations analyzed. Furthermore, the pollutantplume
reaches a greater range in sandy aquifers, while in sedimentary aquifers the
propagation is more limited and subject to variations due to lithological
heterogeneities. The graphical interface developed facilitated data entry and
visualization of results, making the model accessible to a wide range of users,
including non-specialists. This study culminates in a robust scientific tool capable
of simulating realistic scenarios of hydrocarbon contamination in differenttypes
of aquifers, providing a detailed analysis of the processes involved and

contributing to the advancement of environmental sciences.

Keywords: pollutant dispersion; finite volumes; mathematical modeling;
numerical simulation; graphical interface
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1 INTRODUCAO

Com a crescente dependéncia dos recursos hidricos para atender as
necessidades domeésticas, agricolas e industriais, 0 acesso a agua subterranea
limpa € um tema de preocupac¢do em todo o mundo devido as atividades
antropogénicas liberarem uma variedade de poluentes que eventualmente
encontramseu caminho para os aquiferos e contaminamas aguas subterréaneas.

Notadamente com a pressao na disponibilidade hidrica superficial e o uso
acentuado das captacdes subterrdneas para abastecimento, cresce 0 risco de
contaminacado das unidades aquiferas, desta forma, se faz necessario integrar
as intervenc¢des antropicas com os atributos naturais para avaliar o potencial de
contaminacédo (COSTA etal., 2022).

Exemplos de fontes poluidoras de dguas subterraneas incluem lixiviacao
de aterros ndo controlados contendo residuos industriais e domeésticos,
infiltracdo de pesticidas e fertilizantes de &reas agricolas, e vazamento de
diversos contaminantes organicos. E possivel mencionar ainda o vazamento ou
derrame de hidrocarbonetos derivados do petréleo, também responsavel por
contaminacdes de aquiferos em todo mundo (FETTER etal., 2017).

A necessidade de avaliar a propagacao de poluentes e a remediacao
natural levou ao desenvolvimento de modelos matematicos e computacionais
para simular o transporte reativo de multiplas espécies. Esses modelos,
amplamente utilizados hoje, baseiam-se na conservacao de massa, momento e
energia, e requerem a solucao de equacdes diferenciais parciais com condi¢cdes
de contorno bem definidas, conforme observado por (SHARMA et al., 2020).

A aplicacdo de métodos numéricos no estudo da dispersao de poluentes
em 4guas subterraneas é fundamental para entender as complexas dinamicas
desses sistemas. A dispersédo envolve varias variaveis, como as propriedades
do poluente, caracteristicas do aquifero, interacdo entre poluente e &gua
subterranea, e fatores climaticos.

Nesse contexto, este trabalho propde a implementacdo de um modelo
matematico e o desenvolvimento computacional tridimensional com interface
grafica para a simulagdo numérica da propagacao transiente de poluentes na

zona saturada do solo.
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2 OBJETIVOS

2.1 Objetivo Geral

Desenvolver um cddigo computacional com interface gréafica utilizando a
linguagem de programacéo Python para simular e analisar o comportamento da
disperséo tridimensional transiente de poluentes em aquiferos, modelando as
variaveis envolvidas para a avaliacdo de cenarios de contaminacédo e previsao

do comportamento de diferentes poluentes e tipos de aquiferos.

2.2 Objetivos Especificos

1. Desenvolver um modelo matematico baseado nas equacdes de
conservacao e transporte para determinar os perfis de concentracao

em um aquifero;

2. Discretizar as equag6es do modelo matematico utilizando o Método
dos Volumes Finitos e Implementar a metodologia de resolucéo na

linguagem de programacéao Python;

3. Analisara convergéncia da malha no modelo numérico para garantira

preciséo e a estabilidade das simulagdes;

4. Estudarainfluéncia dos parametros fisicos e quimicos no processo de

transporte e transformacéo em aquiferos;

5. Comparar os resultados obtidos nas simulagbes com dados da
literatura, avaliando a sensibilidade dos fenGmenos fisicos e a

consisténcia dos parametros utilizados.
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3 FUNDAMENTACAO TEORICA
3.1 Aguas Subterraneas e Aquiferos

Aguasubterraneaé toda a &guaque ocorre abaixo da superficie da Terra,
preenchendo os poros ou vazios intergranulares das rochas sedimentares, ou as
fraturas, falhas e fissuras das rochas compactas, e que sendo submetida a duas
forcas (de adesdo e de gravidade) desempenha um papel essencial na
manutencéo da umidade do solo, do fluxo dos rios, lagos e brejos. As aguas
subterrdaneas cumprem uma fase do ciclo hidrolégico, uma vez que constituem

uma parcela da agua precipitada (ABAS, 2022).

Segundo BEAR & CHENG (2010), o solo abaixo da superficie pode ser
dividido verticalmente em varias zonas essencialmente horizontais, de acordo
com a propor¢do do espaco vazio que é preenchido com 4gua, compreendemos
duas zonas principais:

I.  Zonando saturada (também referido como zona de aeracéo, ou zona
vadosa), onde apenas parte do espaco vazio é ocupado por agua,
sendo o restante ocupado por uma fase gasosa.

Il.  Zona saturada, em que todo o espaco vazio é ocupado por agua.

Um aquifero foidefinidopeloU.S. Geological Survey como uma formacao,
grupo de formacgdes, ou parte de uma formacgéo geoldgica que contém suficiente
saturacdo material permeavel para fornecer quantidades significativas de agua
subterranea (MALIVA, 2016).

Uma definicdo classica e conceitual de Todd (1959), apresenta 0s
aquiferos como uma formacéao geolégica porosa que (1) contém dgua em plena
saturacédo (ou seja, todo o espaco vazio interconectado € preenchido com agua)
e (2) permite que a 4gua se mova através dos poros em condi¢cdes normais. ISso
significaque a designagéo de uma formacao geoldgica como aquifero depende
de sua capacidade de armazenar e transmitir agua para formagdes vizinhas.

FormacgOes sdo consideradas aquiferos quando possuem porosidade e
permeabilidade suficientes para permitir a movimentacdo de agua subterranea
em volumes economicamente viaveis. Outra explicacdo, apresentada por ABAS
(2022), corrobora as formulagdes anteriores, definindo um aquifero como um

material geoldgico capaz de armazenar e transmitir a agua armazenada. Assim,
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uma litologia sé serd aquifera se, além de ter seus poros saturados (cheios) de
agua, permitir a transmissao da agua armazenada.

Os aquiferos também diferem em seu grau de confinamento e suarelacao
com o lencol freatico, essencialmente existem trés tipologias mais aceitas
(MIDOES et al., 2001; MALIVA, 2016).

(1) Aquiferos Livres ou Nao Confinados, com formacédo geologica
permedvel e parcialmente saturado por agua, limita-se na base por uma camada
impermeavel e a superficie superior da zona saturada esta em equilibriocom a
pressao atmosférica, a qual se comunica livremente.

(2)  Aquiferos Semiconfinados,a maioria dos aquiferosndo confinados
se enquadra no tipo “semiconfinados” autores classicos como Kruseman e
Ridder (1970) afirmam que a principal caracteristica que difere é o grau natural
de variacao nas propriedades do sedimento que cria uma disparidade no fluxo
de &gua entre o compartimento vertical e horizontal, caracterizando o
semiconfinamento.

(3)  Aquiferos Confinados sdo de formacdo geoldgica permeavel e
completamente saturado de agua, é limitado no topo e na base por camadas
impermeaveis e a pressado no aquifero é superior a pressao atmosférica.

A Figura 3.1, ilustra conceitualmente os diferentes compartimentos dos

aquiferos mencionados até o momento.

Figura 3.1 - Diagrama conceitual dos principais tipos de aquiferos e a relagéo de suas
elevagdes da superficie até o lencol freatico

Nivel piezémetrico
Nivel piezometrico Aquifero confinado)
(Aquifero livre) '

At

Fonte: Adaptado de MALIVA, 2016.
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3.2 Poluicdo de Aquiferos

A poluicao de aquiferos comecou a ser estudada ha algumas décadas e,
atualmente, é considerada um dos mais sérios problemas ambientais a serem
enfrentados. A baixa velocidade de deslocamento da 4gua subterraneafaz com
que o efeito da diluicdo dos poluentes seja mais discreto do que nas aguas
superficiais, tomando o problema mais dificil de analisar (COTA, 2000).

Atualmente, ha um grande crescimento na utilizacdo das &guas
subterraneas, devido as aguas superficiais se encontrarem contaminadas em
grande parte dos municipios (DENIZMAN, 2018), principalmente nos paises
subdesenvolvidos, que encontram nas reservas subterraneas um meio barato e
vidvel para suprir sua demanda de abastecimento (TEIXEIRA et al., 2007;
CETESB, 2015).

O potencial de poluicdoda aguasubterranea depende das caracteristicas,
da quantidade e da forma de lancamento do poluente e da vulnerabilidade
intrinseca do aquifero. Segundo Guiguer & Kohnke (2002), a ASTM (American
Society for Testing Materials), agéncia reguladora norte-americana, definiu
vulnerabilidade nas aguas subterraneas como a facilidade com a qual um dado
contaminante pode migrar para as aguas subterraneas ou para um aquifero de
interesse em determinadas situacdes de uso do solo, caracteristicas do
contaminante e condi¢cfes da area.

Outra definicdode vulnerabilidade dos aquiferos pode ser entendidacomo
0 conjunto de caracteristicas que determinam o quanto ele podera ser afetado
pela carga de poluentes. Sao considerados aspectos fundamentais da
vulnerabilidade: o tipo de aquifero (livre a confinado), a profundidade do nivel
d’agua, e as caracteristicas dos estratos acima da zona saturada, em termos de
grau de consolidacéo e litologia (argila a cascalho) (CETESB, 2022).

Um exemplo classico de poluicao de aquiferos com grande preocupacao
em todo o mundo € o derramamento de hidrocarbonetos de petréleo,
especificamente o movimento dos coloides Benzeno, Tolueno, Etilbenzeno e
Xilenodenominados (BTEX) no sistema subterraneo. (Adaptado de VALSALA et
al. 2018). A compreenséao da dispersédo desses compostos € essencial para o
desenvolvimento de estratégias eficazes de monitoramento e mitigacao da

contaminacdo em aquiferos.
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Uma outra vertente de verificacdo é a identificacdo de fontes de nitrato e
0S processos que controlam o transporte e transformacdo das espécies
nitrogenadas em aquiferos situados em areas urbanas e periurbanas (Adaptado
de VARNIER, 2021).

Os processos de contaminacdo em aquiferos ocorrem lentamente e,
frequentemente, sem consequéncias tragicas imediatas, porém em longo prazo,
podem ter efeitos sérios e possivelmente irreversiveis. O estudo macroscépico
de um meio poroso é complexo dado a forma complicada dos poros e pequenos
canais por onde deve circular o fluido. Desse modo, pode-se estabelecer leis de
carater macroscopico que tratam o0 meio como continuo com propriedades
médias bem definidas; estasleis se baseiam na consideracao de trés parametros
fundamentais: permeabilidade, porosidade e coeficiente de armazenamento
(CUSTODIO e LLAMAS, 1976).

S&o inameros osfendmenos que controlamo transporte de contaminantes
em meios porosos, onde o contaminante considerado € a massa de alguma
substanciadissolvida, movendo-se no meio fluido,ou comeste (Agua) nosvazios
do meio poroso (solo) seja ele saturado ou ndo (NOBRE, 1987).

A Figura 3.2 ilustra um modelo conceitual no qual se pode visualizar os

diversos processos que ocorrem dentro de um aquifero poluido.

Figura 3.2 — llustragéo do Transporte de poluentes em meios porosos.

Fonte: Sun e Sun (2014)
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A investigacao dos processos fisico-quimicos e bioldgicos que controlam
amigracao dos poluentes é vital para a remediacado dos aquiferosafetados. Uma
vez poluidas ou contaminadas, as aguas subterraneas demandam um elevado
gasto de recursos financeiros e humanos para sua remediacao

Portanto, € essencial compreender os principais processos fisicos,
guimicos e biolégicos que governam 0s mecanismos de transporte e
transformacédo dos poluentes naregido saturada do solo. Essa compreensao é
crucial para determinar o destino das espécies poluentes nos aquiferos, que sao
os principais focos desta pesquisa. A andlise detalhada desses processos
corrobora com o desenvolvimento de estratégias mais eficazes para monitorar,

prever e mitigar a contaminagao dos recursos hidricos subterraneos.

3.3 Mecanismos de Transporte e Transformagé&o dos Poluentes.

Um contaminante em meio subterrdneo, ao se dissolver no aquifero,
passa a se submeter a diferentes processos que causam seu transporte e sua
transformacédo. Seu espalhamento € governado por processos hidrodinamicos,
que séo resultado do movimento das aguas subterraneas, 0s quais nao causam
reducdo da massa do contaminante.

Processos hidrodinamicos incluem a adveccdo e a disperséo
hidrodindmica, e essa ultima inclui os processos de difusdo e dispersdo
mecanica (SIMAO, 2020).

Os fenémenos abidticos incluem as reac¢des quimicas, o decaimento
radiativo, hidrdlise e dissolucéo, sorcdo e volatilizagdo. Os fendmenos bioldgicos
referem-se ao processo de degradacgédo e transformacdo dos contaminantes
mediado por microrganismos e/ou plantas, também reconhecido como
biodegradagéo.

Os processos mais relevantes envolvem a adveccdo, dispersdo
hidrodinamica, sor¢éo e reacdes quimicas e bioldgicas, 0s quais serdo debatidos
no decorrer desta secao.

A Figura 3.3 ilustra os principias mecanismos governantes do transporte
de poluentesnazonasaturada do solo no compartimento ambiental subterraneo,

denominado de aquifero.
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Figura 3.3 - Mecanismos do transporte e transformac&o de contaminantes

utilizados na modelagem.

qj PROCESSOS DO TRANSPORTE DE l

(@) CONTAMINANTES
)
v v J oy

L B\‘ A - e
ADVECGAO | DISPERSAD | SORGAO REAECB?SEOQGlféngS
AN /
+ BALANCO DE MASSA

|

3 EQUAGAOQ DE TRANSPORTE
; ADVECCAO-DISPERSAQ-REACAO

Fonte: Adaptado de SHARMA et al., 2020.

Todos os aquiferos sédo heterogéneos em algum grau, visando simular
plumas de poluentes, é preciso conhecer os mecanismos que influenciam o
transporte e transformacdes de solutos neste meio. Um bom modelo de fluxo de
agua subterrdnea forma a base para a modelagem de transporte de soluto,
porque a saida do modelo de fluxo de agua subterranea é usada no codigo do
transporte.

A formulacédo bem-sucedida de qualquer modelo de agua subterranea
exige uma compreensdo completa dos processos de transporte de
contaminantes no sistema de agua subterranea. A seguir, serdo apresentados

0s principais mecanismos utilizados nesta pesquisa.

3.3.1 Adveccéao

A adveccdo é o mecanismo de transporte responsavel pela migracdo do
soluto devido ao fluxo do fluido intersticial no qual ele esta dissolvido, sem que
haja movimento relativo entre as particulas do soluto e da solucédo aquosa
(Fetter, 1993).
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7

A adveccdo é a quantidade de contaminante que esta sendo
transportada em funcdo da concentracdo de solutos dissolvidos e da
quantidade de fluxo do solvente. O fluxo advectivo é definido como o produto
da velocidade da agua pela concentracao do soluto. A concentracdo do soluto
em umponto de amostragem é igual ado pontode langcamento do contaminante
(Holzbecher, 2012).

O transporte advectivo unidimensional € expresso pela Equacéo (3.1)

oc _  ac

L e _Vy— 3.1
ot X ox 3.1)
onde
k
V = — %1 (3.2)
n

Em que C é a concentragédo da massa do soluto nasolucéo, V, a velocidade
intersticial do fluido, t o tempo, k o coeficiente de permeabilidade, n a

porosidade e i o gradiente hidraulico.

Fazendo um balango advectivo do volume infinitesimal tridimensional de
massa em um meio poroso, em um determinado intervalo de tempo, se obtém a

seguinte equacéo:

aC(x,t) 0w C(xt)) W C(xt) dw C(x1))
at dx * dy + 0z

(3.3)

Em que:

u = componente vetorial da velocidade real do fluxo na direcéo de x

v = componente vetorial da velocidade real do fluxo na direcédo de y

w = componente vetorial da velocidade real do fluxo na direcdo de w
C(x,t) = concentracdo da massa do contaminante na dgua subterrdnea
t=¢é otempo

Na adveccao, a concentracdo do soluto em um ponto de amostragem €

igual a da fonte de contaminacéo, conforme ilustrado na Figura 3.4.
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Figura 3.4. Grafico representativo do transporte advectivo.

2 C/Co

Adveccao

- . >
t

0 to ty
Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

A velocidade € influenciada por diversos fatores, como a viscosidade do
fluido, as condicdes de contorno e a geometria do meio por onde o fluido se

move.

Simulagbes que incluem a adveccao sdo importantes em diversas areas,
como na previsdo da qualidade da dgua em corpos hidricos, na analise da
disperséo de poluentes na atmosfera e no estudo do transporte de poluentes em

meios porosos.

A compreensdo da adveccao é fundamental para o entendimento de
diversos fendmenos naturais e pode contribuir para a tomada de decisdes

importantes em diferentes processos hidrodinamicos.

3.3.2 Disperséao Hidrodinamica

Devido ao gradiente de concentracao existente em um fluido, ocorre o
transporte de contaminantes por difusdo molecular ou simplesmente difusao, ou
seja, o solutodissolvidoem aguadesloca-se de uma area de maior concentracao
para uma area de menor concentracdo, visando equalizar a concentragdo em

toda a massa de fluido (Dagan, 2012).

Este fendbmeno ocorre independente da velocidade do fluido, mas é

acentuado pela turbulénciaresultante dos mecanismos de mistura mecanica. A
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difusdo do soluto é proporcional ao gradiente de concentragéo, a qual pode ser

expressa pela primeira lei de Fick (Elbaché, 1989).
F = —Do— (3.4)

, e , . L ac
onde F é o fluxodifusivode massa, Do é o coeficiente de difusdo e x éo
X

gradiente de concentracao.

O sinal negativo indica que o movimento ocorre das areas de maior
concentracdo para as de menor concentracdo. Para sistemas onde a

concentracdo varia com o tempo, aplica-se a segunda lei de Fick;

a—C= D az—x (3.5)
ot 9 dx,

Em um meio poroso, especialmente de granulometria fina, a difusdo é
consideravelmente menor do que em uma solucao livre. Isso se deve a
tortuosidade das trajetorias de fluxo, pequeno volume de fluido para o fluxoe a
retencdo de ions e moléculas nas superficies das particulas (Mitchell, 1991).
Sendo assim, deve-se usarum coeficiente de difusao efetiva, D*, dado a seguir:

D*= w.Do (3.6)

onde w é coeficiente de tortuosidade - adimensional (BEAR, 1972).

A mistura mecéanica é decorrente da dispersdo em canais individuais, do
desenvolvimento de velocidades médias diferentes em canais diferentes,
devidas a variacao das dimensdes dos poros ao longo das linhas de fluxo e do
desvio da trajetoria das particulas em decorréncia da tortuosidade, reentrancias

e interligacdes entre os canais (BEAR, 1972).

A dispersdo que ocorre na direcdo do fluxo é chamada disperséo
longitudinal e a que ocorre na direcdo perpendicular ao fluxo é chamada
disperséo transversal.
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Assumindoque adisperséo pode ser descrita pela lei de Fick para difusdo
(Equacdo 3.4 e 3.5) e que a quantidade de mistura mecanica é funcédo da

velocidade linear média, pode-se introduzir um coeficiente de dispersédo
mecanica, conforme apresentado a seguir (ELBACHA, 1989);

Coeficiente de dispersdo mecanica na direcdode x = a, . u
Coeficiente de dispersdo mecanica nadirecdode y =a,, .v
Coeficiente de dispersdo mecanica nadirecdode z=a, .w
onde a é o coeficiente de dispersividade nas trés direcoes.

O processo de difusdo molecular ndo pode ser separado da disperséao
mecanica no fluxo de liquidos em meios porosos.

Esses dois processos sdo combinados para definir um parametro
chamado coeficiente de dispersdo hidrodinamica, D, o qual é representado a

seguir conforme descrito por ZHENG (2010).

Dy = a, V, + D* (3.7)
Dhy=ayVy+D* (38)
Dpz=a,V,+ D” (3.9)

onde D, € o coeficiente de dispersdo hidrodinamica na diregcéo de x, D,,e 0
coeficiente de dispersdo na dire¢cdo de y e D,, € o coeficiente de disperséo

hidrodinamica na direcéo de z.

Nas Equacgbes 3.7, 3.8 e 3.9, os componentes do tensor do coeficiente de
dispersdo sao definidos em termos da velocidade de infiltracdo da agua

subterranea.

Quando a porosidade varia espacialmente, € mais conveniente definirum

tensor de dispersividade aparente como:
D, =eD,; (3.10)

¢ = porosidade aparente do meio subterraneo, adimensional
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3.3.3 Sorcao e Retardamento

Além da adveccdo e dispersdo, que podem ser formuladas
separadamente para as fases sélida e fluida, ainteracéo entre essas fases € um
processo relevante em muitos sistemas ambientais. Sob certas condic¢des, as
particulas no espaco poroso sdo atraidas pela superficie do meio, onde
processos quimicos tendem a liga-las de varias maneiras. Processos como
atracdo e repulsdo elétrica, complexacdo ou reacdo quimica podem ser
agrupados sob o termo geral de sor¢do (Holzbecher, 2012).

Uma visdo esquematica da Sorcéo no espaco poroso € ilustrada na Fig.
3.5, trata-se de uma configuragdo multifasica, que caracteriza o conceito padréo
para modelos ambientais relativos a aguas subterraneas, aguas de infiltracdo e
agua dos poros em sedimentos aquaticos, objetos de estudo neste trabalho.

Figura 3.5 - llustracdo esquematica dos processos de sor¢cao

Fonte: Holzbecher (2012).

Portanto, a sor¢éo refere-se ao processo de transferéncia de massa entre
0s contaminantes dissolvido na &agua subterranea (fase aquosa) e o0s
contaminantes sorvidos no meio poroso (fase sélida), (Chen 1979).

A relacéo funcional entre o dissolvido e sorvido sob concentracfes a uma
temperatura constante é chamada de isoterma de sor¢do. Isotermas de sorgcéo
sdo controladas por equilibrio e geralmente incorporadas em um modelo de
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transporte através do uso do fator de retardo.

As trés principais isotermas de sorcdo controladas por equilibrio séo a
Linear, a Freundlich e a Langmuir (Freundlich, 1909; Langmuir, 1918; Ghosh e
Yuan, 1987).

1. Alisoterma de sorcdo linear assume que a concentragao sorvida (C ) é

diretamente proporcional a concentracao dissolvida (C):

C = k,C (3.11)

Onde k, = coeficiente de distribuicédo da sor¢éo (L'M™).

O fator de retardo linear pode ser modelado da seguinte forma, (Chen 1979):
0
R=1+—2—= 1+@kd (3.12)

Onde
R — Coeficiente de Retardo (adimensional);

p, — Densidade de matriz sélida (ML™3);
¢ = porosidade do meio subterraneo, adimensional

2. A isoterma de Freundlich é uma isoterma néo linear que pode ser
expressa da seguinte forma, (Chen 1979):
C= k,C® (3.13)
Onde kf = Constante de Freundlich (I*M-)%e

a = Expoente de Freundlich (adimensional)

Ambos, k. e a sdo coeficientes empiricos. Quando o expoente a € igual

aunidade,aisoterma de Freundlich é equivalente aisoterma linear. Desta forma,
o fator de retardo para a isoterma de Freundlich pode ser modelado da seguinte
formal, (Chen 1979):

py 9C Pp

R=1+? %= 1+?0(KfC“'1 (314)
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3. Outra isoterma de sor¢do nao linear € a isoterma de Langmuir, que é

descrita pela equacéo:

_ kSC
C =
1+k,C

(3.15)

Onde k; = Constante de Langmuir(L3M*1)e.S_'= concentracdo total nos locais de
sorcdo disponiveis, (MM~1). O fator de retardo definido para a isoterma de

Langmuir pode ser modelado da seguinte forma:

oC
Pp _ 1+Pb

oc e [(1+ le) ] (3:16)

3.3.4 Reacdes Quimicas e Bioldgicas

Uma série de reac¢des quimicas e bioldgicas ocorrem no sistema de agua
subterrdnea,como reacoes redox, hidrolise, halogenacéo, decaimento radioativo
e degradacéo microbiana que degradam os contaminantes ou produzem novos.

Devido a reacdes potencialmente perigosas, os componentes podem ser
gradualmente degradados, resultando em concentracdes que ultrapassam 0s
limites estabelecidos pelas regulamentacfes ambientais. Outro cenério
importante € o surgimento de espécies quimicas potencialmente nocivas como
produtos de reagdes ao longo do caminho de fluxo dentro de um compartimento
(Holzbecher, 2012).

Para fins de modelagem, sdo geralmente considerados modelos lineares
gue seguem uma cinética de primeira ordem ou ordem zero (Sharma et al.,
2020):

aC

9C_ (3.17)
ot

aC .
L (3.18)
ot

Onde dC/ at é a taxa de reacdo do contaminante, k, € AC constantes de ordem

zero e primeira ordem, respectivamente.
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3.4 Dinamica dos Fluidos Computacional (CFD)

Muitos modelos numéricos foram desenvolvidos para simular o fluxo de
agua subterranea em aquiferos, € possivel citar alguns dos primeiros
desenvolvidos por Tyson e Weber (1964), Freeze e Witherspoon (1966),
Sauerwein (1967), Pindere Cooper (1970), Freeze (1971), Lee e Cheng (1974)
e Segol et al. (1975).

Com o avanco das técnicas numéricas e o desenvolvimento de
computadores de alta velocidade e grande capacidade de armazenamento, o
uso de técnicas para resolver problemas complexos de engenharia tornou-se
uma realidade.

A ampla aceitacdo dos modelos numéricos pela comunidade interessada
na solucédo desses problemas explica-se pela grande versatilidade e relativa
simplicidade de aplicacao destas técnicas.

A dinamica dos fluidos computacional ou Computational Fluid Dynamics
(CFD), como € mais conhecida, € uma area que utiliza técnicas computacionais
para simular problemas de transferéncia de calor e mecanica dos fluidos
(Fortuna, 2000; Versteeg & Malalasekera, 1995).

Uma parte crucial dessas simulac¢des envolve a resolucédo de equacoes
diferenciais parciais (EDPs), que descrevem os fenémenos fisicos subjacentes.
Uma forma eficaz de resolver essas EDPs é utilizando métodos numéricos, que
permitem a obtencédo de solu¢des aproximadas para problemas complexos que
seriam intrataveis analiticamente.

Os métodos mais utilizados para obter essas soluc¢des, destacam-se 0
Método dos Volumes Finitos (MVF), o Método dos Elementos Finitos (MEF) e o
Método das Diferencas Finitas (MDF), (MALISKA, 1995).

3.4.1 Método dos Volumes Finitos

Sobre o Método dos Volumes Finitos uma das principais referéncias foi
publicada por Patankar (1980), com abordagens simples e diretas traz os
principais conceitos do método, e mesmo focando a utilizacdo do método nos
problemas de transferéncia de calor, ndo deixa de dedicar alguns capitulos aos
problemas de mecénica dos fluidos e suas principais caracteristicas nao

lineares.
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Segundo Maliska (2004), MVF apresenta uma boa abordagem
computacional dos problemas que envolvem o desenvolvimento de programas
computacionais para CFD, suprindo praticamente todos os aspectos basicos
para aqueles que querem desenvolver seus modelos.

Conceitualmente, qualquer método que obtenha as equacdes
aproximadas levando em consideracdo, e satisfazendo, a conservacdo das
propriedades em nivel de volumes elementares, € ummeétodo de volumesfinitos.

A obtencao de todos os valores que a funcéo pode assumir exigiria a
avaliacdo de um numero infinito de pontos. Para se evitar este tipo de
inconveniente, 0 dominio de calculo pode ser dividido em um namero de pontos
finitos. Este tipo de procedimento torna um dominio continuo em um dominio
discreto A unidade fundamental do dominio é o Volume de Controle (VC), e a
sua geometria é dependente do tipo de malha utilizada. Como o dominio possui
um numero finito de regibes, o numero de VC gerados, logicamente, devera
também ser finito (MALISKA, 2004).

A solucdo numérica de uma equacdo diferencial parcial consiste em
encontrar a valores da variavel dependente ¢ em pontos especificados a partir
dos quaissuadistribuicdo sobre o dominio de interesse pode ser construida. Os
pontos sdo chamados de elementos de malha, ou nds e resultam da
discretizagao da geometria original em um conjunto de elementos discretos nao
sobrepostos, um processo de aplicacdo de uma malha. O conceito foca em
substituir a solucéo exata continua da equacao diferencial parcial por valores

discretos, de dominio algébrico, conforme ilustrado na Figura 3.6.

Figura 3.6 — Discretizagdo do dominio tridimensional MVF.

Equacdo Diferencial Sistema de Equacgdes Algébricas
L® [A][e] = [B]

Dominio Continuo Dominio Discreto
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Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

A Discretizacdo usando o MVF segundo (FERZIGER e PERIC, 2001)
consiste na integracdo das equacOes diferenciais que compde o modelo
matematico sobre os volumes de controle e posterior aproximacédo numéricados
termos resultantes e suas condi¢cfes de contorno e iniciais, formando o conjunto
de equac0es discretizadas denominado sistema de equacdes algébricas.

A integracdo das equacgdes no volume de controle em combinagédo com o
teorema da divergéncia de Gauss (KREYSZIG, 1999) resulta em integrais de
superficie envolvendo as variaveis de interesse. Funcdes de interpolagcdo sdo
usadas para expressar 0os balancos das propriedades no contorno em funcéo

das propriedades armazenadas nos centros dos volumes.

3.4.2 Formulacdo no tempo

Para a resolucdo numérica da equacdao diferencial transiente, é crucial
definir a formulacdo temporal do método numeérico utilizado. A discretizacao
temporal envolve a aproximacao das derivadas de funcbesemrelagdo ao tempo,
que determina como a variavel de interesse, @, evolui ao longo do tempo.

O instante de tempo no qual o calculo de tais derivadas espaciais € feito
define a formulacdo do método numérico utilizado. O método numérico é
caracterizado pela forma como essa interpolacéotemporal é realizada. Segundo

Maliska (2004), a interpolacdo no tempo pode ser expressa por:

0% = 60, + (1—6)@% (3.24)

Em que @0 representa o valor de @, no instante 8, que sera utilizado no calculo
das derivadas espaciais.

Na mesma expressdo, @, denota o valor da variavel no estepe de tempo
atual (final do intervalo de tempo) e @° corresponde ao valor de ® no inicio do
intervalo de tempo.

A Figura 3.7 ilustra as possibilidades de interpolacéo utilizadas na
discretizacao transiente.
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Figura 3.7 - Formulagdes de interpolagdo no tempo

A
‘/ Totalmente implicita

Implicita

\//

t t+ At t
Fonte: Adaptado (Maliska, 2004)

Explicita

Verifica-se que, para 0 < 0 < 1, tem-se a formulagéo implicita, no qual
os valores de utilizados nos calculos das derivadas espaciais sdo tomados como
uma meédia ponderada entre seus valores no inicio e no final do intervalo de
tempo. Maliska (2004), ressalta que o método mais conhecido com essa
formulacéo é o de Crank-Nicolson, no qual ® é tomado como a média aritmética
de seus valores no inicio e no fim do intervalo de tempo.

Fazendo-se 6 =1, obtém-se a formulacao totalmente implicita. Neste
caso, os valores de ¢, usados no calculo das derivadas espaciais, sdo aqueles
do final do intervalo de tempo e, portanto, ndo sao conhecidos.

Tem-se, ao final do processo de discretizagdo, para 0 método dos
volumes finitos, um sistema de equacdes algébricas, no qual cada equacao
provém de um volume de controle e se encontram acopladas (MALISKA, 2004).

A principal caracteristica desta formulacdo consiste no fato dela ser
incondicionalmente estavel para qualquerintervalo de tempo estipulado. Deste
modo, pode-se atingir o regime permanente dando um Unico salto no nivel de
tempo, atribuindo ao intervalo de tempo um valor suficientemente grande
(SILVA, 2012).
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3.4.3 Condic¢des de Contorno

A solucdo de qualquer equacéao diferencial requer a especificacao de
condi¢gbes na fronteira do sistema estudado (condi¢cdes de contorno) e as
condicOes de inicio do processo fisico (condi¢des iniciais).

A definicéo precisa das condi¢gfes de contorno e iniciais € a parte mais
importante para o processo de modelamento do transporte de soluto e
escoamento de aguas subterraneas (WIEDEMEIER et al., 1995).

As condicfes de contorno sdo usadas para incluiros efeitos do sistema
hidrogeoldgico externo da area modelada no sistema modelado. Trés tipos de
condi¢cBes de contorno geralmente sdo utilizados para descrever o escoamento

de 4gua subterrdnea e transporte de soluto, séo elas:

(@) Concentracdo conhecida ao longo de um limite (Condicdo de
Dirichlet),

(b) Gradiente de concentracdo conhecido através de um limite (Condicéo
de Neumann);

(c) Uma combinacao de (a) e (b) (Condicdo de Cauchy).

Para a condicao de contorno de Dirichlet,a concentracdo é especificada
ao longo do limite durante toda a duracao da simulacao (Chen 1979);

C(x,y,z,t) =c(x,y,zt) sobrel, t=0 (3.25)

onde T, denota o limite de concentragdo especificado, e c(x,y,z,t)é a
concentragéo especificada ao longo de T;. A concentragéo especificada pode
ser ajustada para variar com o tempo.

Em um modelo de fluxo, a condicéo de contorno de Dirichleté um limite
especificado que atuacomo uma fonte ou sumidouro de dguaentrando ou saindo
do dominio do modelo.

Da mesma forma, um limite de concentragao especificada em um modelo
de transporte atua como uma fonte, fornecendo massa de soluto para o dominio
do modelo, ou como um ponto de remocao, retirando massa de soluto do
dominio do modelo.

Para a condicdo de contorno de Neumann, o gradiente de concentracéo

€ especificado através do limite:
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- 0dC (3.26)
ijaj = fi(x,y,2,t) sobre T,, t=0

onde f;(x,y,z,t) € umafuncdo conhecida que representa o fluxo dispersivo ao
contorno T, . Um caso classico € um fluxo de massa néo dispersivo onde
fi(x,y,z,t) = 0, (ZHENG et al 1999).

Para a condicao de contorno de Cauchy,tanto o valor da concentracéo
guanto o gradiente de concentracdo sao especificados, ou seja:

- ac (3.27)
i q;C = g;,(x,y,2,t) sobre I3, t=0

onde g;(x,y,z t) €umafuncéoconhecidaquerepresentao fluxototal (dispersivo
e advectivo) ao contorno Tj.

Para uma fronteira impermeavel, ambos os fluxos dispersivos e
advectivos sdo iguais a zero de modo que g;(x,y,z,t) = 0

Costuma-se supor que o fluxo advectivo seja dominante sobre o fluxo
dispersivo de modo que a equacao acima pode ser simplificada como:

—q; = g:(x,y,2,t) (3.28)
A Equacéao 3.28 pode ser tratada prontamente no modelo de transporte.
3.4.4 Condicdes Iniciais

As condic¢@es iniciais indicam a carga hidraulica pelo aquifero quando o
tempo forigual a zero na simulacéo. Isto implica em um fluxo inicial com carga
hidraulica (h) diferente para cada arranjo noespacgo x, y e z, (ZHENG et al 1999).
E possivel representar conceitualmente conforme a equacao:

h =c(x,y,z,0),no0 instante t = 0 (3.29)

7

Contudo, essa informacédo € geralmente desconhecida, obrigando a
utilizagéo de uma carga inicial e constante média (C,).

Para lidar com a falta de dados precisos sobre a carga hidraulicainicial, a
simulacdo geralmente comega com uma carga hidraulica constante (C,). Essa
simplificacao permite iniciar a simulagao de forma controlada, com a expectativa
de que o modelo ajuste a carga hidraulica ao longo do tempo para refletir o

comportamento real do fluxo subterraneo.
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3.5 Estado da Arte

AMEUR et al. (2021) abordaram a aplicag&o do indice de Suscetibilidade
(SI) para avaliar o impacto das atividades agricolas na qualidade da agua do
aquifero Sminja, na Tunisia. Utilizando cinco parametros — profundidade da
agua (D), recarga liquida (R), meio aquifero (A), topografia (T) e uso do solo (LU),
eles empregaram um modelo de transporte modular tridimensional multiespécies
para avaliar, simular e prever o transporte de poluicdo por nitrato. Apos a
calibracao, os resultados do modelo de transporte MT3DMS mostraram uma boa
correlagdo entre as concentracdes de nitrato medidas e simuladas. Os cenéarios
de previsao indicam que o nitrato se propaga por todo o aquifero, desde a area
irrigada até a area nao irrigada.

CHEN et al. (2021) apontaram que a maioria dos modelos analiticos ou
semi-analiticos usados atualmente para simular o transporte multiespécies
assume um equilibrio instantadneo entre as fases dissolvida e adsorvida do
contaminante. No entanto, a pesquisa demonstrou que 0 processo de sor¢cao
com taxa limitada pode ter um efeito profundo sobre o transporte de soluto no
ambiente subterraneo. Este estudo apresentou um novo modelo semi-analitico
para simular a migragdo de plumas de contaminantes degradaveis sujeitos a
sorcao com taxa limitada. O modelo de sor¢céo controlado por equilibrio concorda
bem com o modelo de sor¢do de taxa limitada quando a propor¢cdo do namero
de Damkdhlerpara o produto do coeficiente de distribuicdo e densidade aparente

€ maior do que 2 ou 3 ordens de magnitude.

OSTAD-ALI-ASKARI et al. (2021) estudaram as mudancas nos niveis de
qualidade das aguas subterraneas no aquifero Isfahan-Borkhar, localizado no
Ird, utilizando a concentracdo de Solidos Dissolvidos Totais (SDT) como
parametro. Para a modelagem das aguas subterraneas, eles utilizaram um
modelo tridimensional MODFLOW emparelhado com o MT3D para caracterizar
o aquifero. Os resultados da calibracdo mostraram que 0 erro entre 0s niveis
calculados e observados estava dentro de um nivel 6timo. A simulacao indicou
gue a concentracdo de SDT é significativamente maior nas areas ao redor do
lago, localizadas nas partes centrais, devido a evaporacao no aquifero Borkhar-

Isfahan e a estrutura geoldgica da regido. Cenarios de previsdo do modelo de
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transporte mostram que a concentracdo de SDT aumentaria se a situagao atual

persistir.

Nyende et al. (2022) apresentaram uma simulacdo numeérica de um
problema de transporte de poluentes em &guas subterrdneas em duas
dimensdes, utilizando equacdes estacionariasincompressiveis de Navier-Stokes
e equacdes de convecgao-difusdo. O objetivo foi prever o movimento e a
concentracdo do poluente em regides ocupadas por meios porosos em
diferentes posicdes e tempos. A motivacdo para este trabalho surge de um
problema industrial que reduz a qualidade da agua subterranea. Os resultados
mostraram que, ao diminuir o coeficiente de difusdo D, aumentou-se o niumero
de poluentes transportados por conveccao e diminuiu-se o numero de poluentes

que se difundem a partir da entrada do poluente.

KUMAR et al. (2022) apresentaram uma anélise detalhada do transporte
de contaminantes em aguas subterraneas e da solu¢do numérica da difusdo em
aquiferos saturados. Os autores utilizaram o método de diferencas finitas (MDF)
para resolver a equacéo de difuséo bidimensional em um sistema finito, obtendo
a solucdo numérica por meio do software MATLAB. O estudo também
apresentou uma solucao analitica para o transporte de solutos em um aquifero
com condigdes de contorno de Dirichlete Neumann, aplicavel a problemas mais
complexos de transporte de solutos. Os resultados mostraram que a difusao é
um processo crucial na solucdo de problemas de transporte de solutos em
sistemas aquiferos predominantemente compostos por areia e silte. Além disso,
0S autores destacaram a importancia da modelagem numeérica na gestao e

protecdo das aguas subterrdneas, bem como no planejamento e na tomada de
decisfes relacionadas ao uso desses recursos hidricos.

USOH et al. (2023), exibem uma técnica de modelagem matematica e
simulagdo numérica para o transporte de metais pesados em um aterro sanitario
de residuos sélidos municipais. A pesquisafoi realizada no municipiode Uyo, no
estado de Akwa Ibom, na Nigéria,com o objetivo de investigar a profundidade e
a quantidade de lixiviado presente no solo do aterro. Foram selecionados quatro
metais pesados (caAdmio, chumbo, cobre e zinco) para serem monitorados em
seis pocos instalados em diferentes profundidades do solo do aterro. Os dados

foram coletados por meio da execucao de ensaios de infiltragdo em cada pogo e
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analisados por meio da técnica de regressdo linear e do modelo numérico
baseado em elementosfinitos COMSOL. Os resultados mostraram que o modelo
matematico e a simulacdo numérica foram capazes de prever com precisao a
concentracdo dos metais pesados selecionados, com um valor R? superior a
95%. Além disso, os resultados identificaram os niveis em profundidade do

lixiviado e sua quantidade em diferentes camadas do solo do aterro.

FENG et al. (2024) apresentam uma analise numérica do transporte de
solutos em aguas subterraneas na area de captacao de aguaem Jingquan, uma
importante regido de abastecimento de agua potavel na China. Utilizando o
modelo MODFLOW, os autores conduziram uma simulacdo para tracar o
caminho de migracdo de particulas no fluxo de aguas subterraneas e realizaram
uma analise numeérica do transporte de solutos. O estudo aplicou métodos de
otimizacdo para ajustar a condutividade hidraulica e as fontes de poluicéo,
demonstrando que o modelo pode localizar com precisdo as fontes de
contaminantes em problemas reais de engenharia. Os resultados mostraram
uma alta correlacao entre os niveis de agua modelados e observados, indicando
a eficaciado modelo naprevisdo do comportamento dos poluentesemcondicdes

hidrogeologicas complexas.

O conhecimento e compreensao destas multiplasabordagense trabalhos
existentes no estado da arte é essencial para qualquer esforco de pesquisa

subsequente.

Com base na anélise detalhada das pesquisas contemporaneas
existentes, € evidente que, apesar do progresso significativo, ainda ha desafios

significativos a serem superados. As lacunas identificadas no estado da arte
atual sdo uma indicacgéo das oportunidades para pesquisa futura.

Essas lacunas incluem a necessidade de modelos que possam lidar com
a complexidade das condi¢des hidrogeolégicas variadas e a integracao de
técnicas de otimizacdo mais avancadas para melhorar a precisdo das
simulacdes. Além disso, ha uma necessidade de modelos conservativos que

oferecam intera¢gBes intuitivas com publicos ndo especialistas, tornando as
informacdes mais acessiveis e compreensiveis.
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4 METODOLOGIA

Este capitulo descreve a metodologia utilizada para modelar
numericamente o transporte reativo tridimensional de poluentes em aquiferos.
Inicialmente, aborda-se o dominio do problema e a formulagcdo matemética

envolvida no transporte e transformacdo de contaminantes. Em seguida,
detalha-se a discretizacdo das equacdes que compdem essa formulagao.

Este capitulo concluicoma selecao de algoritmos especificos usadosnas
simulacbes, fornecendo uma analise detalhada de sua eficiéncia e
aplicabilidade. Essa analise destaca a importancia dos algoritmos na precisao
das simulacdes e na compreensdo da dispersdo e transformacdo dos

contaminantes no aquifero estudado.
4.1 Modelagem do Dominio

O modelo deste trabalho é delineado para a resolugédo de um problema
de transporte tridimensional transiente, caracterizado pela dinamica difusivo-
advectiva na zona saturada do solo, incluindo efeitos de retardo e reacbes

quimicas.

O dominio de estudo compreende uma regido espacial definida por uma
geometria cubica customizavel nas trés dimensdes. Permitindo um nivel de
flexibilidade computacional ideal para uma ampla variedade de cenéarios e

aplicacdes, oferecendo multiplas opcdes de configuracdes.

A geometria clbica do problema em analise buscou semelhan¢ca em uma
configuracdo de um aquifero confinado devido as caracteristicas das suas
condicbes de contorno, que pressupbem a auséncia de fluxo nos limites

definidos pelos eixos x,y e z.

A zona de recarga do aquifero € um elemento fundamental na dinamica
do problema, pois € nela que ocorre a introducédo do poluente no sistema. Em
termos de modelagem do dominio, esta area especifica foi o ponto de injecdodo
poluente, permitindo simular e analisar como a contaminagao se dispersa e se

transforma dentro do aquifero.
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A escolha de um aquifero com estas caracteristicas como cenario para
este estudo deve-se a sua relevancia na hidrogeologia e gestdo de recursos

hidricos.

Este tipo de aquifero é de interesse particular, pois sua dinamica é
influenciada por uma combinacdo de processos de transporte advectivo e
difusivo, que sé@o determinantes para a disseminacgao de poluentes.

A Figura4.lilustraa discretizacao espacial da geometria do problema em
estudo. E possivel visualizar neste esquema a distribuicdo tridimensional de

linhas (i), colunas (j) e camadas (k).

A representacdo da geometria se traduz em uma estrutura de malha
regular tridimensional. E possivel visualizar na Figura 4.1 a orientacio espacial

das linhas, colunas e camadas, que servem como indicadores para o
estabelecimento das condi¢cdes de contorno do problema.

A condicéo de derivadas nulas em cada direcédo estabelece uma analogia
de simetria do aquifero, o que reforca o conceito de um aquifero confinado na

analise nas zonas sem fluxo.

A malha determinada para o problema foi de grade igualmente espacada.
A amplitude de cada dire¢éo (x, y e z) influencia diretamente a representacéo do

problema, assim como 0s processos de transporte que ocorrem no sistema.

A discretizacdo espacial ilustrada na Figura 4.1 serve como base para a
resolucdonuméricado problema, mas também é crucial para ainterpretagéo dos

resultados.

A partir da discretizacao do dominio, € possivel inferircomo o poluente se
propaga no aquifero, bem como identificar zonas de maior ou menor
concentracdo. Isso fornece informacdes importantes para a analise do
comportamento do poluente no sistema e para a proposicdo de estratégias de
gestéao eficientes.
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4.2 Discretizacdo da Equacéao Geral

A discretizagdo numérica, processo fundamental na resolucao de
equacOes diferenciais parciais, foi abordada nesta secao.

4.2.1 Modelagem do Transporte Tridimensional de Poluentes

O ponto inicial no desenvolvimento do modelo matematico, € a obtencao
das equacOes diferenciais que descrevem o transporte de poluentes, neste
trabalho a premissa preconizada considera a aplicacdo dos principios da
conservagdo de massa em umvolume de controle diferencial fixo no dominio do

escoamento.

O transporte de poluentes reativos em aguas subterraneas, supondo as
interacdes quimicas suficientemente rdpidas e reversiveis, considerando o fluxo

tridimensional, pode ser simulado pela Equacédo da Adveccédo-Difusdo-Reacédo
Bear e Cheng(2010), que apresenta o seguinte desenvolvimentodas equacgoes:

ac_a(D E)C>+6(D6C)+6(D6C) 9 (0 0 a( 0 9 o0
ot ax\ *ox) " ay\ v ay) Taz\"2az) " ax Ix") T 5y \IyH) T 5, Mz
PaOCs

e Ot (4.1)

Pa

€

dCs N ~ :
O termo ot representa a variagdo da concentracdo no fluido

intersticial causada pela adsorgéo ou desorgéo, sendo p, a massa especifica
seca do solo, € a porosidade do solo e C, a concentragao de soluto na parte

sélida do solo e os termos g representam as velocidades nas trés direcoes.

Como a concentracdo do soluto nas particulas sélidas (C,) € funcéo da

concentracdo do soluto na solucéo (C), tem-se,

aC,  aC, aC (4.2)
at ot ‘ot

pd aCs_pal aCs ac

e a9t e ot at (4.3)

Onde o termo que concebe o fator de retardo é representado por R, e 0

coeficiente de distribuicédo por K; conforme a Equacéo (4.4);

(4.4)
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Pa acs] aCs
. =R — =K
° ot d
Substituindo a Equacéo (4.4) na Equacao (4.1) tem-se;

oc p,; . 0C

at e Yot
_a(D 0C)+6(D 6C>+6<D6C> 6( ) (3( C)
Cox\ *ox/) oay\ Yay) a4z\"?0z/) ox x oy 1y
0
——(a.C (4.5)
5, (420)

Rearranjando o termo de acumulo:

_a(D ac>+a<D ac>+a<Dac> 9 (0 0 a( 0
“ox\"%ax) T ay\"vay) T 9z\"78z) " gx 1=/ 5\ Dy
9
_ 4.6
aZ(qzC) (4.6)

Organizando os termos para melhor acomodacéo na equagéo obtém-se:
R aC N 0 (@:C) = d D aC
at " ax, 1) T ax,\Miax (4.7)

Adicionando o termo de reacdo quimica linear com coeficiente k, a
equacao geral conservativa tridimensional converte-se em:
ac 0

9 oc
3t ox, 40 6xi( ”axj> kRC

Onde;

ac

— = Termo de Acumulo (transiente) ( 39 —)
ot m° .dia

=~ oc e .- L
D;; —— = Termos Difusivos Tridimensionais ( )
axj m* .dia

k = Constante de Reacdo Quimica (dia™1);
R = Fator de Retardo (-);

q = Velocidade (m/dia)
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3 dia

xi (qu) = Componentes Advectivos Tridimensionais (m 9 )

xi

9 -9 9 9
Sendo, —— (q;0) = = (q,C)+ % (q,C)+ = (q,,0) (4.9)
4.2.2 Solugdo numérica tridimensional em coordenadas cartesianas

Para solucdo da Equacao (4.8), € necessario definir os volumes de
controle, partindo do dominio continuo para obter o dominio discreto dividido
numa malha com vinte e sete tipos distintos de volumes de controle, quanto a
localizagao, conforme se observa na Figura 4.2.

Figura 4.2 - Dominio tridimensional com 27 tipos de volumes de controle.

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

Os volumesde controle séo classificados de acordo com a sualocalizagdo
e a suarelacdo com as fronteiras do sistema. Os volumes periféricos sdo aqueles
que possuem pelo menos uma face em contato com o ambiente externo. Os
volumes internos sdo aqueles que estdo completamente cercados por outros

volumes de controle, como é ilustrado na Tabela 4.1.
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Tabela 4.1 - Classificagao dos Volumes de Controle.

Volumes Tonalidades Quantidades Interacoes
externas
Cantos Vermelho 08 (oito) 03 (trés)
Faces Verde 06 (seis) 01 (um)
Arestas Amarela/Cinza 12 (doze) 02 (dois)

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
4.2.3 Aplicacdo do Método dos Volumes Finitos

O método empregado na discretizacdo das equacdes foi o dos Volumes
Finitos, a equacéao diferencial foi integrada sobre o volume de controle, no
espaco e no tempo e o resultado € a equacao discretizada contendo o valor de
interesse.

A escolhada variavel de interesse nos pontos nodais de cada volume de
controle se justifica por ser uma técnica numérica amplamente empregada em
problemas de escoamento de fluidos, conforme demonstrado no capitulo
anterior.

Tal metodologia, além de permitir considerar as heterogeneidades no
modelo, trata a fonte de contaminacdo como fisica, respeitando a conservacao
da massa.

Na solucéo de problemas fisicos, eles devem-se adequar aos modelos
matematicos para que se possa resolvé-los com tempos de computacdo nao
proibitivos e para que os fenémenos fisicos em questdo sejam adequadamente
representados.

A formulacgéo utilizada foi a totalmente implicita. A raz8o da escolha desta
formulacéo é que a solucdo se torna incondicionalmente estavel para qualquer
intervalo de tempo.

A seguir, sdo apresentadas as discretizacdes para 0 transporte
difusivo/advectivo/reativo nas vinte e sete condi¢cdes detalhadas anteriormente,
com a particularidade de que a injecao do poluente foi selecionada no canto

superior esquerdo da face da frente.
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A obtencéo das equacgdes aproximadas pelo método dos Volumes Finitos
se da pela da integracdo da equacéo na forma conservativa, sobre o volume

elementar, no tempo e no espaco, portanto aplicando na Equacéo 4.8 obtém-se.

J-t‘l'At.ff fnfe aC
R—dxdydzdt
t b Js Jw at
t+At ,f rn e 9
+] J-ff—(un)dxdydzdt
t b Js wax
t+At f rn e 9
+j fjj—(qu)dxdydzdt+
t b Js way

t+At f rn e 9
—(q,,C)dxdydzdt
SN
t+At
f Jjjax ”6 dxdydzdt
+ft+Mf fnfea <5 ac>ddddt+
e Dy Jo Loy gy )

t+At ~f rn re d A ac t+At
f f f f — (D, )dxdydzdt— f f f f R(kC)dxdydzdt (4:10)
t b Js w aZ J 0z

Integrando o termo transiente no tempo e no espaco, resulta em:

oo e ac (4.11)
f f f f Radxdydzdt = RAxAyAz(Cp, — CP)
b w

A interpolacdo no tempo adotada, considera 8 = 1.

Onde Cp denota a concentragao avaliada no ponto P no volume de controle e no

tempo t.
Dividindo por At obtém-se a Equacéao (4.12).

RAxAyAz (4.12)

At (€= C3)

4.3 Funcéo de Interpolagcéo para Termos Advectivos

Na metodologia, adotou-se a técnica UpWind para resolver as equacoes

diferenciais parciais. Esta técnica considera a direcdo do fluxo ao calcular os
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valores nas interfaces, utilizando os valores do volume de controle a montante

para definir as condi¢cdes na interface. A velocidade foi considerada constante.

Tem-se, entdo, para as faces do volume de controle as seguintes combinacdes:

C,= Cy; Co= Cp; u>0
Cy= Cp; Ce= Cg; u<o
C,= Cq C,= Cp; v>0
Cs= Cp; Ch=Cy; v<0
C,= Cy; Cr= Cp; w>0
C,= Cp; Cr= Cp; w<0

Funcéo de interpolacdo espacial para os termos advectivos — UpWind,
considerando-se fluxo positivo neste trabalho.

Onde a aproximacédo das Derivadas com UpWind resulta em:
= (un | e QuC | W)AyAZ + (qu |n - qu | s)AxAZ + (qWC |f - qwC | b)AxAy (413)
Ce:CP| Cw="Cy |Cn:CP |Cs:Cs |Cf:CP |Cb:CB

4.3.1 Funcoes de Interpolacao para termos Difusivos

Integrando os termos difusivos tridimensional no tempo e no espago tem-se;
t+At f rn re 0 __oC
ft fb fs fw E (Dija)dxdydzdt
t+At ~f rn e 9 __oC
+J; fb j; fw @ (Dij@> dxdydzdt

+jt+mfffnfea (5 aC)ddddt 419
-~ i'_ X yA
; b Js ), 0z J oz Y

Aproximacao das Derivadas conforme Equacéo (4.14).
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. dcC . dcC . adcC . acC
= (Dija |e_Dija |W)AyAz+ (Dij@ |n_Di1‘@ |S) AxAz
. aC . aC
+( |

D5 |y —Dym Ib) AxAy (4.15)

Ao aproximar as derivadas dos termos difusivos nas faces utilizando a técnica
das diferencas centrais, obtém-se as seguintes equacoes:

. dC
|e _Dija

<A ac

B - ( Cy —Cp Cpo—Cy
U ox Ax

|W) AyAz = D; e ) AyAz  (4.16)

_ac _ac [ Cy=Cp  Cp—Cs
(Dij@ |n_Dij@ |S>AxAZ:Dij< T ay )AxAZ (4.17)

(,\ ac . 0dC

Integrando o termo da constante responsavel pelas rea¢des quimicas e retardo:

t+At f rn re
f f f f R(kC)dxdydzdt = RkCp,AxAyAzAt
t b Js Jw

Reorganizando todos os termos das equacdes e dividindo por At:

RAxAyAz

At (CP - C}g ) + (QuCe - unw)AyAZ + (qun - qus)AXAZ (4'19)

+ (9,C; — q,,C,)AxAy

Cy=Cp  Cp—
Ay, Ay

—~ C.—C C,—C
Dij( E p_ Lp w

Cs
) AxAz
Ax,,

) AyAz + ﬁij(

e

+Dy; Az, — Az, AxAy — RkCpAxAyAz

Substituindo os fluxos advectivos utilizando UpWind com (u, v,w > 0), tem-se:

RAxAyAz
— (Cp— CP)+ (q,Cpr — q,Ch)AyAZ+ (q,Cr — q,C5)AxAz
+ (qwCp — 4,,Cp)AxAy

Cy=Cp  Cp—
Ay, Ay

N

~ Cp — Cp Cp,—Cy ~
= Dl.j( — Ax., )AyAz+ Dl-j(

Az, Az,

C
S) AxAz

) AxAy — RkCp,AxAyAz (4.20)



53

Expandindo a Equacédo 4.20 obtém-se a Equacao 4.21.:

RAxAyAz - AyAz
Cp —r + q,AyAz+ q, AxAz + q,, AxAy + D”A—xe
~ AyAz . AxAz . AxAz _ AxAy _ AxAy
ij + Dy + Dy + Dy + Dy
Ax,, Ay, Ay, Az, Az,
+ kRAxAyAz
RAxAyAz
= TCP + q,AyAzCy, + q,AxAzCs + q,,AxAyCy
~ (AyAz . (AyAz ~ (AxAz
# 0y (G )6+ Dl )G+ Bl )
~ (AxAz ~ [ AxAy . ( AxAy (4.21)

A notacgédo utilizada na técnica dos volumes finitos suscita uma equacao geral

para as concentracdes expressa pela Equacao 4.22, onde B é o termo fonte.

ApCp= AeCE+AWCW+ AnCN +ASCS+AfCF +AbCB+B (422)
Nos quais;
RAxAyAz ~ AyAz
Ay = A—t+quAyAz+ q, AxAz+q, AxAy+ Dj; Ax,
+ D AyAz+D AxAZ_I_ =~ AXAZ+ . AxAy+ D AxAy
Y Ax, Y Ay, T Ay, Y Az Y Az,
+ kRAxAyAz
~ [ AyAz
~ [ AyA _ 4
A, = Dl-j< A};c Z>+ q,AyAz A, = Di,-< Ax, )
~ [ AxAz A (AxAz
— Ag = Dij| —— AxA
wenfg) e (5
~ [ AxAy _ 7 (AxAy
A = Dij( a7, ) Ay = Dlj< Az, >+ q,AxAy

RAxAyAz ,
B=—"x Cr

4.4 Discretizacdo da Condicao de Contorno tipo I.

A discretizacdo da Condicdo de Contorno tipo | é apresentada neste

topico, abordando as técnicas aplicadas anteriormente.

No volume de controle situado no canto superior esquerdo da frente
(Figura4.3), a condi¢éo de contorno com concentrag&o prescrita requer atencao

especial, pois é o local onde o poluente é introduzido do dominio tridimensional.
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Fonte: Elaborado pelo autor

Partindo da Equacao 4.10 aplicada ao canto superior esquerdo da frente
do contorno representada pela Figura 4.3, obtém-se a Equacéo 4.23:

RAxAyAz
At

(Cp— C2)+ (q,Co — q, Co)AyAz+ (q,Co — q,C5)AxAz

+ (9, Cp — q,Cp)AxAy

~ C—C Cpr—Co ~ Co—C Cr—C
=Di-< E_F_ 7 )AyAz+ Di-< P2 S)AxAz
T\ Ax, Ax,, T\ Ay, Ay;
A Co—Cp Cp — Cp 4.23
+ Dij< = T ) AxAy — RkCpAxAyAz (4.23)
Agrupando os termos semelhantes chega-se:
RAxAyAz ~  AyAz
Cp At + q,AyAz+ q, AxAz+ q,, AxAy + DijA—xe
~ AyAz . AxAz . AxAz _ AxAy . AxAy

+D

y y +D.—~4+Db,.——~+ D —~=
Y Ax,, Y Ay, YAy, YAz, Y Az,

+ kRAxAyAzl

RAxAyAz
= At Cg + q,AyAzCo + q,AxAyCy + q,,AxAZC;
b (AyAz) B (AyAz) ) (AxAz)
+ Dy Ax, Ce + Dy Ax, Co+ Dy Ay, Co (4.24)

~ [ AxAy ~ (AxAz ~ ([ AxAy
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Desta forma a Equacéo 4.24 pode ser reescrita:

A,Cp= A,C, + A;Cs+ACp+ B (4.25)
Onde;
RAxAyAz ~ AyAz
Ay, = A—t+ q,AyAz+ q, AxAz+q, AxAy+ Dy Ax,
+ D AyAz+ ~ AxAZ_I_ ) AXAZ+ D AxAy+ ~ AxAy
Y Ax, YU Ay, T Ay, Y Az Y Az,
+ kRAxAyAz
- AyAz)
A, =
e l]< Axe
A,= D <AxAZ>+ AxA
s = Uy q,8XAZ
i\ Ay,
~ [ AxAy
A, = Dij (A_Zb> + qWAxAy

RAxAyAz ~ (AyAz ~ (AxAz
B = A—tCP + q,AyAzCo + Dij(AxW )C0+ Dl-j< Ay, )Co

~ [ AxAy
+ D;; Co
Az

Considerando as condi¢fes de contorno de nao fluxo, onde as derivadas

sao nulas, procede-se com a discretizacdo tridimensional dos vinte e sete tipos
de volumes de controle. Esses volumes de controle sao distintamente
posicionados na malha tridimensional.

Para fins didaticos, as discretizacGes foram delineadas de forma direta e
clara, garantindo que o processo seja compreensivel e replicavel. Todas as
discretizacdes seguem um procedimento construtivo anéalogo ao apresentado
anteriormente, 0 que assegura a consisténcia e a uniformidade na abordagem.
Esse procedimento envolve a subdivisdo sistematica do dominio tridimensional
em volumes de controle menores, respeitando as condi¢cdes de contomo
estabelecidas.

Dessa forma, a metodologia adotada permite uma melhor visualizagéo e
compreensdo dos fendmenos envolvidos, mas também facilita a aplicacéo

pratica do modelo em diversas situacdes de interesse na engenharia ambiental.



56

4.4 Equacao para o volume do canto superior direita da frente.

Equacédo
. . A,Cp= A,C, +A;,Cs+A,Cp+ B )
discretizada p-P s tA4,Cp (4.26)
RAxAyAz ~ AyAz
. AxAz .  AxAy
D;; Ay, + Dy; Az, + kRAxAyAz
Coeficientes = (AyAz)
da equacéo Ay = Dy Ax. + q,AyAz
discretizada - (AxAz
Ag = Dij( Ay, )—i— q,AxAz
([ AxAy
A, = Du( Az, >+ q.,,AxAy
RAxAyAzCO
oA °
4.4.1 Equacdao para o VC do canto inferior direito da frente.
Equacdo _
discretizada ApCp= A, Cy + 4,0y + 4,5+ B (4.27)
RAxAyAz ~ AyAz
Ay = A—+q AyAz+ q, AxAz+q, AxAy+ Dyj——— Ax.
~ AxAz . AxAy
ijA—yn-l- Dy Az, + kRAxAyAz
5 AyAz
A, = ( )+ q,AyAz
Coeficientes ( )
da equagéo R
discretizada A, = Dij( Ay )+ q.,AxAy
h
RAxAyAz
= —2 _(C9

P

At
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4.4.2 Equacao para o VC do canto inferior esquerdo da frente.

Equacéao _
discretivada A,Cp= A,Cy +A,Cy+A,C5+B (4.28)
_RAxAyAZ+ AvAz+ D AyAz . AxAz
p T A AT BT T BTy
~  AxAy
+ D;; Az, + kRAxAyAz
Coeficientes 4= B AyAz
da equacao e = Dy Ax,
discretizada . (AxAz
= 0y( )
Yn
~ ([ AxAy
A, = Dij( Az, >+ q,,AxAy
RAxAyAz
B=——"-C}
At P

4.4.3 Equacdo para o VC no canto inferior direito da tras.

Equacéao
discretizada

AyCo= A,Cy + ACy +A:Cp +B

) (4.29)

Coeficientes
da equacao
discretizada

_ RAxAyAz
P At

AyAz
" ax,

+ kRAxAyAz

A +q AyAz+ q, AxAz+ q,, AxAy+ D

~ AxAz . AxAy

ay, Py

AyAz
(3 ae

~ [ AxAz
An= Dy (v)
n

4 - B (AxAy)
f Y AZf
B = RAxAyAzCO
oA

)

A, =



4.4.4 Equacdo para o VC do canto superior direito de tras.

58

Equacédo
. ; AC,=A,C, +AC;+AC.+B .
discretizada prp T Twiw T fsts T OfRF (4-30)
RAxAyAz ~ AyAz
A, = A +q,AyAz + q, AxAz+ q,, AxAy + DijA—xW
- AxAz .  AxAy
Coeficientes A, = Dy < AyAZ) + q,AyAz
da equacéo Ax,,
discretizada A, = Z)i.(AxAZ>+ q.AxAz
J Ays v
~ [ AxAy
e 0 (2)
B = RAxAyAZCO
At P
4.4.5 Equacao para o VC do canto superior esquerdo de tras.
Equacédo _
discretivada A,Cp = A,Cp + ACs+ A;Cr+ B (4.31)
RAxAyAz ~ AyAz
VA + q,AyAz + q, AxAz + q,, AxAy + D;; Ax,
~ AxAz .  AxAy
+ DijA—yS + ij AZf + kRAXAyAZ
Coeficientes _ [ AyAz
da equacio A, = Dy <T>
discretizada { AxAz\
AS = Dl]< Ays >+ qvAXAZ

~ [ AxAy

= P\
B = RAxAyAzCO
- AP



4.4.6 Equacdo para o VC do canto inferior esquerdo de tras.
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Equacédo
: . A Cob= A,C, +A,Cy+AC.+B 4.32
discretizada pop evE T UnEN T OTTE (4.32)
RAxAyAz ~ AyAz
=Tt +q,AyAz + q, AxAz+ q,, AxAy + DUA—xe
. AxAz _  AxAy
ijA—315+ Dl] Az f +kRAxAyAz
Coeficientes 5 AyAz
da equagéo 4, = ( )
discretizada ~ AxAz
A, = D, (
Ayn
B AxAy
RAxAyAz co
At CP
4.4.7 Equacao para o VC naface norte
Equacéo _
discretivada A,Cp= ACp +A,C,+ AL+ ACr+A,Cs+ B (4.33)

Coeficientes
da equacéo
discretizada

RAxAyAz
——TE;——~+quAyAz+-qvAxAz+-%NAxAy
~ AyAz . AyAz . AxAz
bz Bybz g
Ax, Ax,, Ay,
- AxA ~  AxA
+ D;; 4 4

U Az, + Dy A

~ (AyAz
A = D..(_)
€ Ax,

A = b, (Y22 4 o aya
w = ij AXW q,8YAZ

—~ AxAz
AS = Dl]< Ays >+ qvAXAZ
~ [ AxAy
4= 0,(52)

~ [ AxAy
Ab = DU( AZb > + qWAXAy

_ RAxAyAzCo
- oAar P

l%—kRAxAyAZ
Zp
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4.4.8 Equacao para o VC naface leste

Equacédo _
discretizada ApCp = Ay Cy + A0y +ACs+ ApCr + A (e + B (4.34)
_ RAXAYAZ | o AyAz+ q AxAz+q, Axhy+ Dy—YA2
PT AL 1, 2y82+ q, AXBz+q,, AXAy+ Dy =5
~ AxAz - AxAz L AxAy
Ty, U Ay, Y Az
~  AxAy
+ Dy Azb-+kRAxAyAZ
~ (AyAz
Ay = Dy + q,AyAz
ici Ax, )T
Coeficientes
3 ~ (AxAz
da equagio A = DU< - )
discretizada y
- D <AxAz>+n e
s = Yy LAXAZ
J Ays q
~ ([ AxAy
y= 5
~ [ AxAy
Apy= Dy <A—Zb> + q,Axly
RAxAyAz
= —CO
At P
4.4.9 Equacéao para o VC naface oeste
Equacdo
A,Cp= A, Cp+ ACy + ACs+ AsCr +AyCp + B
discretizada puP = HeLET LnbN T Asbs T AfLF T Apbe (4.35)
RAxAyAz ~ AVAZ
4y = A—y+ q,AyAz+ q,AxAz+ q,, AxAy + D Ay
Ar AXAZ+-Df AxAz A[ AxAy
j Ay, j Ay, j Azf
~  AxAy
+ Dy Az, + kRAxAyAz
~ (AyAz
ici 4o = Dij( Ax )
Coeficientes e
5 ~ (AxAz
da equacdo A, = Dij( )
discretizada Ay,
A =D AxAz + g AxA
s = Uy Ay, q,AxAz

~ [ AxAy
4= 57)
~ [ AxAy
Ap= Dij< Az, ) + q,AxAy
_ RAxAyAZCO
oA P
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4.4.10 Equacéao para o VC na face sul

Equacao _
discretizada ApCp = Alp + A, Cy + A0y +A4;Cp+ A, Cp + B (4.36)
RAxAyAz ~ AyAz
A, = A—t+ q,0yAz+ q, AxAz+ q,, AxAy + DijA—xW
~ AyA ~ AxA ~ AxA
] yz+ ; xz+ ; xAy
) Ax, 7 Ay, 7 Az
~ AxAy
+ Dl] AZb ] +kRAXAyAZ
~ (AyAz
c 1= 0,5
Coeficientes AvA Xe
da equacio 4, = DU-< y z>+ 0.0y
discretizada Ax, A
~ XAQAZ
An = D”'( Ay, )
~ ([ AxAy
Af - U( AZf )
~ ([ AxAy
Ab = L]< AZb ) + qWAXAy
_ RAxAyAz
- oAt F
4.4.11 Equacédo para o VC na face atras
Equacéo
A, Cp= A, Cp+A,C,+A,Cy+ A,Cs+AsCr + B
discretizada pup = LeET Bwbw T EnLN T fsts TAFLE (4.37)
RAxAyAz ~ AyAz
~ AyAz .  AxAz ~ AxAy
P T iy TP
e n f
~  AxAy
+ Dy Az, + kRAxAyAz

~ (AyAz
1. 0,(2)

Coeficientes Ax,

da equ_a(;éo AW = Dij < AyAZ) + quAyAz
discretizada Ax,, -
—~ XAZ
= 2,2
Ay,
2 5 (AxAz)_l_ AxA
= ii qv xAz
s ij Ays

~ [ AxAy

A= Dv(i&;f)
B = RAxAyAzCO
Y
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4.4.12 Equacao para o VC na aresta superior da frente

Equacédo
. : A,Cp= A.,Cp+A,C,+ A Cs+ A,Cp +B 4.38
discretizada PP F SR (4.38)
_ RAxAyAz AyAz
Ay = A—t+q AyAz+ q, AxAz+ q,, AxAy + DU Ax,
= AyAz+ ~ AxAz . AxAy
Y Ax, Y Ay, Y Azg
~ AxA
+ Dy A’;by + kRAxAyAz
~ (AyAz
Coeficientes A, = D"( Ax, )
da equacdo ~ [ AyAz
discretizada Aw= Dij\ 3y |+ @,AyA2
~ [ AxAz
As = Dy Ay + q,AxAz
~ [ AxAy
Ab = Dij (A—Zb> + qWAXAy
_ RAxAyAz
At d

4.4.13 Equacao para o VC na aresta inferior da frente

Equacéo
. : A,Cp= A Cp+A,C,+ A,Cy + A,Cp+ B .39
discretizada ptP = feLET Awbw T LabN T LHLB (4.39)
RAxAyA AyA
A, = xA—tyZ+q AyAz+ q, AxAz+ q,, AxAy + DU Ay z
-~ AyAz+ = AxAz_I_ ~  AxAy
y Ax,, y Ay, y Az,
~ (AyAz
1= 0,(22)
.. Ax
Coeficientes AvAZ €
da equagéo A, = D ( Ay >+ q,AyAz
discretizada Xw
~ (AxAz
An = Dij( Ay, )
~ [ AxAy
Ay = Dlj( Az, ) + q,AxAy
RAxAyAz



4.4.14 Equacao para o VC na aresta superior da direita

Equacédo
e ACp= A,C, +ACs+ A;Cr+A,Cy+ B .
discretizada PP ST OfRETEbE (4.40)
_ RAxAyAz AyAz
Ay = I +q,AyAz+ q, AxAz+ q,, AxAy+—DU Ax,
~ AxAz o AxAy ~ AxAy
T Dyt Pimag, i Az,
+ kRAxAyAz
~ ([ AyAz
A, = Dy + q,AyAz
- Ax,,
Coeficientes AxA
d_a equagao Ag = BU( X Z>+ q,AxAz
discretizada Ay,
~ [ AxAy
A= D, <_Azf)
~ [ AxAy
Ay = DU( Am’)—%quxAy
_ RAxAyAZCO
At d
4.4.15 Equacdao para o VC na aresta inferior da direita
Equacéo
ACp= A,C,+ A,Cy+ACr+ A,Cz +B _
discretizada per nEN T ArEE T EbEE (4.41)
RAxAyAz
p = ——jK;——~+quAyAz+-qvAxAz+1LVAxAy
+ D AyAz+_D AxAz D AxAy
y Ax,, y Ay, y Az
~ AxAy
+ Dy Az, + kRAxAyAz
~ ([ AyAz
A, = Dy + q,AyAz
Coeficientes Axy,
da equagéo A = ﬁ__<AXAZ)
discretizada n Y\ Ay,

~ [ AxAy

~ [ AxAy
A = DU( Ah;>-+

qWAxAy

_ RAxAyAZCO
- Ac P
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4.4.16 Equacao para o VC na aresta superior da esquerda

d iEgrlé?igzZ%a ApCp = A, Cp+ AsCs + AfCp+ Ay Cp + B (4.42)
A, = —RAacAAtyAZ+ q,0yAz+ q, AxAz+ q,, AxAy + ﬁijﬁ—};AZ
e
~ AxAz ~ AxAy . AxAy
+ Dy =+ Dy =+ Dy
+ kRAxAyAz
~ (AyAz
4. = Dij( Ax )
Coeficientes . ( AxAz )
da equacdo A = Dif( A >+ q,AxAz
discretizada Vs

~ [ AxAy

~ [ AxAy
Ay = Dij< Az, > + q,AxAy

B RAxAyAzCo
- AP

4.4.17 Equacdao para o VC na aresta inferior da esquerda

Equacéo ACo= AC
. : = + A,Cy +ACr+A,Cpg+ B 4.4
discretizada peP = febET LfnbN TAFLET SpLB (4.43)
RAxAyA
A, = %ﬁ q,AyAz+ q, AxAz+ +q,, AxAy
~ AyAz - AxAz L AxAy
+ DijA—xe+ Dij Ayn + Dij AZf
~ AxAy
+ Dy Az, + kRAxAyAz
~ (AyAz
.. Ae = Dij( A )
Coeficientes Xe
da equagéo A = 5._(AXAZ)
discretizada " Y\ Ay,
~ [ AxAy

~ [ AxAy
Ay = Dij< Az, > + q,AxAy

g = RAxAyAzCO
AP



4.4.18 Equacédo para o VC na aresta superior de tras

Equacédo
. . A,Cp= A Cr+A,C, +ACs+ACr+ B .
discretizada PP E S TOSEF (4.44)
RAxAyAz AyAz
Ay = A—t+q AyAz+ q, AxAz+ q,, AxAy + DU Ax,
~ AyAz . AxAz . AxAy
T Dy, T Piay, T Pia,
+ kRAxAyAz
~ ([ AyAz
A, = Dy Ax + q,AyAz
- . w
Coef|C|en'Ees _ [ AyAz
da equacdo A, = Di'(—)
i . I\ Ax
discretizada e
A;= D (AxAZ>+ AxA
s = if v XAQZ
i\ Ay, q
~ [ AxAy
A=y < Azs )
_ RAxAyAz
At d
4.4.19 Equacdo para o VC na aresta inferior de tras
Equacdo
: . AC,= A,C,+A,C,+ A, Cy +A.C. +B :
discretizada pp T TeRE T Twhw T TN UL TE (4.45)
RAxAyAz ~ AyAz
Ay = A—y+q AyAz+ q, AxAz+ q, AxAy + Dj Ay
AyAz ~ AxAz . AxAy
+kRAxAyAZ
5 AyAz
A, = + q,AyAz
W
Coeficientes
da equacao A, = ( )
discretizada
AxAz
4= 0y(%,)
- AxAy)
A = Dl<
f j AZf
_ RAxAyAzCO

At P



4.4.20 Equacéao para o VC na aresta vertical direita da frente
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Equacédo
. : = A,C,+ A,Cy +A;,Cs+A,Cs+ B )
discretizada P N s T UbE (4.46)
RAxAyA
= xA—tyz+ q,AyAz+ q, AxAz + q,, AxAy
+ D AyAz_l_ - AxAZ+ ~ AxAz
y ﬁxZ y Ayn y Ays
—~ X y
+ Dy Az, + kRAxAyAz
A,=D (Ay AZ>+ AyA
w= Dy| 73—+ q,0yAz
Coeficientes '\ A, *
da equacio = <AXAZ>
A; = Dj| — |+ q AxAz
discretizada ° I\ Ay, v
A =D (AxAz)
" Ty,
~ [ AxAy
Ar= Dy <A—)
f
RAxAyAz
B = v Cp
4.4.21 Equacao para o VC na aresta vertical esquerda da frente
Equagao A,Cp= ACp+ ACy +ACs+A,Cp+ B (4.47)

discretizada

Coeficientes
da equacéo
discretizada

_ RAxAyAz
At

+ q,AyAz+ q, AxAz + q,, AxAy
~ AyAz ~ AxAz . AxAz

+ Dy Ax, TPy Ay, T Dy Ay,

~ AxAy
+ Dy Az, + kRAxAyAz

~ (AyAz

1= 0y(5)

e

~ [ AxAz
A= D”( Ay

>+ q,AxAz

N

~ ([ AxAz
A= Dy (F>
n

~ [ AxAy
Ab = DU( AZb > + qWAXAy

RAxAyAz
B= —"F"—C¢
At



4.4.22 Equacédo para o VC na aresta vertical esquerda de tras
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Equacédo
. : = A,Cp+A,Cy +ACs+ACr+B .
discretizada P £ N STOSHE (4.48)
RAxAyA
= ——E—X—Eﬁ—quAyAz+-qvAxAz+wthxAy
) AyAz+A~ AxAZ+ ~ AxAz
y Ax, y Ay, y Ay,
~  AxA
+ Dy —— + kRAxAyAz
AZf
~ (AyAz
i 1= Dy(5)
Coeficientes Xe
da equacio = ( AxAZ)
. . = i + AxA
discretizada 7\ Ay, 1,5X57
A =B (AxAz)
n - l] Ayn
~ [ AxAy
4= (52)
RAxAyAz
B= ——C}
At
4.4.23 Equacao para o VC na aresta vertical esquerda de frente
Equagao A)Cp= A,Cy+ ACy +A,Cs+ArCr+ B (4.49)

discretizada

Coeficientes
da equacao
discretizada

RAxAyA
4 = RAxdyhz

+ D

+ D,

y
AW: Dlj
_ ( Axa
A, = DU.( a Z>+ q,AxAz

+ q,AyAz+ q, AxAz + q,, AxAy
~ AyAz . AxAz . AxAz
UTK;;_+-DU Ay + Dy Ay
~ AxAy i ’
Azg
AyAz
(&

+ kRAxAyAz

>+—quAyAz

Ays
AxAz

= y(5,0)
n

~ [ AxAy

4= (52)

B = RAxAyAzCO
- AP
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4.5 Discretizagdo para o Fluxo Prescrito (CC de Segundo Tipo)

ApoOs a exposicdo da metodologia de discretizacdo para a concentracao
prescrita, 0 método avanca para a apresentacdo da discretizagdo do fluxo

prescrito, uma condicdo de segundo tipo fundamental na simulacéo de fluxos

que séo influenciados por forcas externas ou configuragdes especificas.

Esta técnica € aplicada para modelar a injecdo ou extracdo de fluxos nas
fronteiras designadas da malha computacional. Tal abordagem é crucial para o
estudo do comportamento dinamico do sistema sob condi¢cfes controladas,

permitindo uma analise precisa dos impactos dessas intervenc¢des no fluxo geral
e nas respostas do sistema.

Inicia-se a discretizagéo focando na condicdo de fluxo prescrito g¢ no

volume de controle especifico, que serve como ponto de injecdo do poluente na
malha computacional.

Os termos qC,, , qC,, qC; representam os fluxos de massa do poluente
entrando no sistema, conforme ilustrado na Figura 4.4.

Figura 4.4 — Injecdo do Poluente para o Fluxo Prescrito.

ey
i

yavi
/S S

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
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Partindo da Equacgéo 4.10, é possivel realizar a discretiza¢do da seguinte forma:

RAxAyAz

At (CP - Cg ) + (unP - 4y Cw)AyAZ + (quP - quS)AxAZ

+ (9, Cp — q,,Cp)AxAy

_ C.—C C,—C. _ c. —C C,—C
=Dij< ———— W>AyAz+Dij< r_F_ Z S>AxAz

Ax, Ax,, Ay, Ay
o ..
[ r—tr  Lr—Cs _ 450
+Dl.j< i, i, ) AxAy — RkCpAxAyAz (4.50)

Agrupando os termos semelhantes tem-se:

RAxAyAz ~  AyAz
) A—t + quAyAZ + q, AxAz + qw AXAy + DijA—xe
~ AyAz _ AxAz . AxAz _ AxAy . AxAy
+ Dy + Dy t Dy——+ Dy——+ Dyj———
Ax,, Ay, Ay, Az, Az,
+ kRAxAyAz

RAxAyAz "
= A—tC,‘,’ + q,AyAzC, + q,AxAyCg + q,AxAzC

~ (AyAz ~ [ AyAz\ ~ [ AxAz\ .
+ 0y ()6 + Dul) et Dol o)

e w n

~ [ AxAy\ . ~ (AxAz ~ (AxAy

Desta forma a Equacéo 4.51 pode ser reescrita:

ACp = A.C, +ACs+ACg+B (4.52)
Onde;
RAxAyAz ~ AyAz
Ap = A—t + quAyAZ+ 9, AxAz + qw AxAy+ DijA—Xe
+ D AyAz+ 5 AxAZ+ 5 AxAZ+ 5 AxAy+ ~  AxAy
b Ax,, b Ay, b Ay, b Az, b Az,
+ kRAxAyAz
- (AyAz
Ae = D”( Ax )
e
Ag= D (AxAZ)+ AxA
s ij Ays q,AXAZ
- ( AxAy
RAxAyAz . ; ;
B= ———Cp + qC, dydz +qC, dxdz + qC; dxdy

At
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4.6 Método de Solucédo do Sistema de Equacdes Discretizadas

Com base nas equacdes que representam os volumes de controle do

dominio, foi possivel organiza-las em um sistema de equacdes lineares.

Em razéo da naturezatransiente do problema em questao, € necessario

resolver o referido sistema para cada instante de tempo, o que demanda um
volume significativo de calculos.

Para lidar com essa complexidade, foram utilizados métodos especificos
de resolugao que permitiram a solucgéo eficiente do sistema a cada instante de

tempo.

Os métodos de resolucdo de sistemas sao classificados em diretos e
iterativos. Os métodos iterativos refinam uma aproximacao inicial da solucéo por
meio de sucessivas iteracdes, sem a necessidade de trabalhar com matrizes

completas. S&o ideais para sistemas de grande dimensao ou esparsos.

Neste trabalho foi adotado o método de Gauss-Seidel que fica

representado pela equacéo 4.50.

1
ApCk+t = i (A,CE+ A, Cit + A, CH + A;CE™ + ACE + A,C5 +BY) (4.53)
P

Onde, 4,, 4., Ay, A, A, A e A, sdo os coeficientes da equacdo
discretizada, C¥, Ck e Ck sdo as concentracGes calculadas na iteragdo anterior e
Ck+1, ck*1l ck1 e Ck*1 sdo as concentracdes calculadas na iteragédo atual e k
representa a iteragao.

O processo iterativo comeca estimando o campo inicial das variaveis, em
seguida faz a iteracdo no tempo, calculando Cp usando a Equacéo 4.53, por
altimo verificar a convergéncia através de um critério e se nao for satisfeito
retornar ao processo de iteragéo.

O esquema do programa € ilustrado na Figura 4.5, que apresenta o
diagrama em blocosda rotinaadotada. Este diagrama utilizao método de Gauss-
Seidel para a resolucao dos sistemas lineares e 0 método dos Volumes Finitos

para a discretizacdo numeérica.
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Figura 4.5 — Diagrama do programa para calculo das concentracdes porVolumes Finitos

Inicio

Entrada dos
Dados

Y

Geracdo da
Malha

/ Loop sobre

o Tempo

A 4

Loop sobre
a Malha

A 4

Caélculo dos
Coeficientes das
Concentragdes

sim

Solugdo por
Gauss-Seidel das
Concentragdes

!

Saida dos
Resultados das
ConcentragOes

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
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4.7 Analise de Convergéncia da Malha

A analise de convergéncia é fundamental para assegurar que O0S
resultados de um modelo numérico sejam independentes da discretizacdo
espacial empregada. Este processo é vital para validar a precisdo e a
confiabilidade dos resultados obtidos. A metodologia aplicada para a anélise de

convergéncia de malha segue um rigoroso procedimento amplamente
estabelecido na literatura cientifica.

Este procedimento garante que as simulagcbes numéricas sejam
conduzidas com o maximo de precisdo, minimizando erros e incertezas

associados a discretizacdo da malha.

A abordagem utilizada neste trabalho estd em conformidade com o
padrao Standard for Verification and Validation in Computational Fluid Dynamics
and Heat Transfer da ASME (American Society of Mechanical Engineers),
reconhecido internacionalmente por sua exceléncia na padronizacéo de praticas
de verificagdo e validagdo em dinamicas de fluidos computacionais e

transferéncia de calor.
Os procedimentos seguiram 0s seguintes passos:
Passo 1: Definirum tamanho de célula e a malha representativa, h.

Para malhas tridimensionais estruturadas, geometricamente similares (n&o

necessariamente cartesianas), define-se h como:

h = (AXp AV AZ ) Y3 (4.54)

Para grades nao estruturadas, define-se h como:

N 1/3
1
== AV, 4.55
h (N-_El Vl) (4.55)

Passo 2: Selecionar trés conjuntos diferentes de resolucdes de malha para
executar as simulacfes, a fim de determinar os valores das variaveis-chave

iImportantes para o objetivo do estudo. Neste trabalho, a concentragao (mg/L) foi
utilizada como a principal variavel de interesse.
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Passo 3: Calcular a ordem aparente (ou observada) p do método.

Considerandoque hl < h2 < h3 e que os fatores de refinamentor,, e r;, sejam

definidos como:

h

1y, =-2 (4.56)
hy
h3

ry =12 (4.57)
2

Para calculara ordem aparente p do método, foi utilizado as seguintes formulas:

1. A ordem aparente p foi calculada com:

1 €
_ In (ﬁ) N | 458
P MG, q(p) (4.58)
2. Onde q(p) é dado por
P _
q(p) =In (—rzpl S) (4.59)
T32 —
3. O sinal é definido como:
s = sign(es, /€,1) (4.60)

Aqui, &5, € &,; S0 as diferencas entre os valores simulados

€32 = Q3 — P2 (4.61)

€21 =@P2— ¢P1 (4.62)

Esse conjunto de equacdes foi resolvido usando o método iterativo de
ponto fixo com a suposicao inicial igual ao primeiro termo (ou seja, g = 0). Para
calculara ordem aparente p do método, foi desenvolvido um algoritmo iterativo
utilizando a linguagem de programacao Python, que emprega os resultados das
simulac®es com diferentes resolucdes de malha.

O pseudocaodigo ilustrado no Quadro 1 descreve de forma simplificada os
passos do algoritmo, permitindo uma compreensao clara do processo de calculo
da ordem aparente p. A abordagem iterativa assegura que o valor de p seja

calculado com concisao.
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Quadro 1 — Pseudocdédigo do célculo da ordem aparente.

fungédo calcular ordem aparente (phil, phi2, phi3, r21, r32,

max iter, tolerancia)

calcular epsilon32 phi3 - phi2

phi2 - phil

calcular epsilon2l
inicializar p = 0

para i de 1 até max iter
calcular g p com base em r2l, r32, epsilon32, epsilon2l e p
atualizar novo p com base em g p e a férmula de iteracéo
se diferenca entre novo p e p < tolerancia, entdo
sair do loop
atualizar p = novo p

retornar p

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
Passo 4: Calcular os valores extrapolados
Para calcular os valores extrapolados ¢,; a partir das resoluc6es da malha, foi

utilizado a seguinte formula:

P
191 — @2
e (4.63)
T —
Passo 5: Calcular e relatar as estimativas de erro

Nesta etapa, foi calculado e relatado as estimativas de erro associadas a
ordem observada p do método. As estimativas de erro podem ser expressas em

forma relativa ou absoluta, conforme as seguintes férmulas:

1. Erro relativo aproximado:

P11 P
€q,, = T (4.64)
2. Erro absoluto aproximado:
€a,, = o1 — @, (4.65)
3. Erro relativo extrapolado estimado:
en,, = Prig = P (4.66)
D210
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O indice de Convergénciade Malha (ICM) é uma métrica utilizada para

avaliar a preciséo e a confiabilidade das malhas que estdo sendo avaliadas.

Esse indice quantificaa taxa de convergéncia das solucdes obtidas em
malhas sucessivamente refinadas, fornecendo uma estimativa do erro numeérico

presente nos resultados.

Ao calcular o ICM, foi possivel determinar se a malha utilizada €&
suficientemente refinada para garantir a precisdo desejada na simulagdao. A

seguir, apresenta-se a formulapara o calculodo ICM para a malha mais refinada:
4. indice de Convergéncia de Malha (ICM) para a malha refinada:

ICM _ Esepq,
21fina — T'p -1
21

Onde Fs é o Fator de Seguranca, com valor adorado de 1.25.

(4.67)

Para verificar a convergéncia da solucdo, de acordo com Paudel e
Saenger (2017), determina-se o valor da constante C, definida pela Equacao
4.65. Assim, se 0 < C < 1, indica que a convergéncia € monotona; C < 0

indica convergéncia oscilatoria; e C > 1indica divergéncia da solucéo.

As solucdes extrapoladas sao determinadas de acordo com a Equacéo:

P2 — @3

No presente trabalho, foram utilizadas diferentes malhas uniformes para
analisar a convergéncia dos resultados sob duas condi¢cbes de contomo

distintas: Tipo | e Tipo II.

A definicdo das malhas seguiu a necessidade de garantir precisao e
eficiéncia computacional, ajustando a densidade dos elementos para balancear
a exatidao dos resultados e o tempo de processamento, conforme apresentado
na Tabela 4.2. Esse ajuste permitiu otimizar a capacidade de resoluc¢ao espacial,
especialmente nas regides de maior interesse para a simulagao dos fenémenos

de disperséo.

Tabela 4.2 - Malhas utilizadas na analise de convergéncia.
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Condicéo de
Malha (m1) Malha (m2) Malha (m3)
Contorno
Tipo | 500x500x500 400x400x400 300x300x300
Tipo Il 750x750x750 600x600x600 500x500x500

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
4.8 Planejamento da Analise de Sensibilidade Multifatorial

Este planejamento foi estruturado de forma a permitir uma analise

sistematica das respostas do sistema sob variacdo controlada dos fatores de

interesse.

Este método de planejamento fatorial simulado multinivel foi empregado
com o0 objetivo de proporcionar uma compreensdo mais aprofundada das
complexas interacdes entre os parametros e, consequentemente, fornecer

percepcdes para aprimorar a precisao e a eficaciada modelagem numeéricano
estudo da migracdo de substancias nocivas em aquiferos.

A Tabela 4.3 ilustra os panoramas de niveis baixos e alto estabelecidos

para cada parametro considerado no planejamento fatorial.

Estes cenarios foram delineados com a intencéo de simular as condi¢cbes

gue podem ocorrer durante o transporte de poluentes.

Tabela 4.3 — Parametros e seus respectivos niveis no planejamento fatorial.

Fator Nivel Baixo Nivel Alto
Velocidade da Agua (u) 0.05 m.dia™?! 0.15 m.dia™?!
Constante da Reacéo (k) 0.005 dia™? 0.015 dia™?
Dispersividade (a) 0.5m 15m
Coeficiente de Retardo (R) 1 15
Tempo (t) 30 dias 120 dias

Fonte: Silva, (2016)

Esses cenérios de niveis baixos e alto permitem uma analise comparativa
robusta para entender como as variacdes nos valores dos parametros impactam
o comportamento do transporte, fornecendo uma base soélida para a analise e
interpretacdo dos resultados obtidos nas simula¢des numéricas.
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No planejamento, inicialmente quatro fatores foram considerados, cadaum
em diferentes niveis conforme detalhado na Tabela 4.3.

O fator tempo foi avaliado em quatro niveis distintos: 30, 60, 90 e 120 dias,
enquanto os demais fatores foram avaliados em dois niveis, conforme
especificado no resumo do experimento apresentado na Tabela 4.4.

Tabela 4.4 - Variaveis, niveis e condi¢des utilizadas no planejamento

experimental simulado.

Cenério Velocidade (u) Reacdes Dispersividade («) Retardo  Tempo

m.dia™! Quimicas (k) (m) (R) (dias)
dia™! -
1 0.05 0.005 0.5 1 30;60;90;120
2 0.05 0.005 0.5 1.5 30;60;90;120
3 0.05 0.005 15 1 30;60;90;120
4 0.05 0.005 15 1.5 30;60;90;120
5 0.05 0.150 0.5 1 30;60;90;120
6 0.05 0.150 0.5 1.5 30;60;90;120
7 0.05 0.150 15 1 30;60;90;120
8 0.05 0.150 15 1.5 30;60;90;120
9 0.15 0.005 0.5 1 30;60;90;120
10 0.15 0.005 0.5 1.5 30;60;90;120
11 0.15 0.005 15 1 30;60;90;120
12 0.15 0.005 15 1.5 30;60;90;120
13 0.15 0.150 0.5 1 30;60;90;120
14 0.15 0.150 0.5 1.5 30;60;90;120
15 0.15 0.150 15 1 30;60;90;120
16 0.15 0.150 15 1.5 30;60;90;120

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

A estrutura do planejamento fatorial incluiu um total de 64 ensaios base,
sem réplicas, distribuidos em um bloco base.

A partir das simulacées conduzidas conforme o planejamento fatorial
exposto, foram extraidas trés respostas distintas: a concentragcdo maxima, a
concentracdo média e o desvio padréo das concentracdes ao longo do dominio
estudado.

Essas respostas séo cruciais para avaliar o comportamento e a dispersao

dos contaminantes sob diferentes condicfes e configuracdes paramétricas.

As analises estatisticas foram centradas na resposta da concentracdo

média (CMEDIA), pois esta oferece uma representacdo mais robusta e
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informativa do impacto dos parametros sobre o transporte de contaminantes,
permitindo uma analise mais precisa e detalhada.

As técnicas estatisticas aplicadas incluiram anélise de variancia (ANOVA),
teste de hipoéteses, e analise de regressdo, visando identificar as relacfes
significativas entre os fatores estudados sob a resposta da concentracdo média,
bem como entender a magnitude e a direcdo dessas relagdes.

Como produto dessas analises, foi produzido um grafico de Pareto, visando
ilustrar as interacdes significativas entre os fatores, facilitando a interpretacéo
visual das relagles entre os parametros e a resposta estudada.

4.9 Definicdo dos Parametros na Dindmica de Contaminantes.

Foram organizados cenarios com uma revisdo das propriedades fisico-
quimicas de compostos organicos, destacando suas caracteristicas e interagées
com diferentes matrizes geoldgicas.

Esta analise é crucial para entender a mobilidade dos contaminantes e
como eles reagem sob varias condicfes de solo e agua subterranea.

Posteriormente, foram abordadas metodologias empregadas nas
simulacdes, incluindo os modelos numéricos e os parametros de entrada
utilizados para representar as complexas interagdes entre os contaminantes e a
matriz do solo. Com o auxilio de dados provenientes de estudos de campo e
literatura especializada, as simulacdes sdo ajustadas para refletir condigOes
realisticas de aquiferos.

Este processo permite uma modelagem mais precisa do comportamento
dos contaminantes e dos processos de atenuacao natural ou induzida. Foram
igualmente avaliadas as variacdes na litologia, como a presenca de areia e
sedimentos, influenciam a dispersao e a degradacdo destes compostos.

Os incidentes de vazamento de gasolina comercial no Brasil permitem a
simulac&o dos compostos BTEX. Contudo, optou-se por simular especificamente
0 benzeno e o xileno para representar os poluentes principais neste contexto. A
escolhafoi feita com base na diferenca de mobilidade entre os dois compostos,
que permite uma analise mais detalhada das nuances no comportamento de

dispersao e alcance desses poluentes no meio ambiente.
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Um dos principais desafios na engenharia, € obter uma compreenséo
precisa dos parametros fisico-quimicos que sdo fundamentais para alimentar os
modelos matematicos. Esta dificuldade é crucial, pois a fidelidade e a precisao
desses parametros impactam diretamente a confiabilidade e a validade dos
resultados modelados.

Os parametros utilizados nas simulacdes desta pesquisa foram
selecionados com base em dados encontrados na literatura cientifica, visando
assegurar uma melhor correspondéncia com os dados de campo.

Esses parametros incluem caracteristicas fundamentais para a
modelagem, como a porosidade, o coeficiente de disperséao e a velocidade de
fluxo, que sao essenciais para a calibracdo dos modelos. A seguir, sé&o
apresentados os parametros adotados, acompanhados de suas estimativas e

intervalos, conforme reportado em estudos prévios

49.1 Porosidade — €

A porosidade, representada pela variavel e, € definida como a proporcao
do volume de poros interconectados em relagdo ao volume total do aquifero.
Essa propriedade pode ser determinada por meio de dados de campo ou
modelagem fisica.

A Tabela 4.5 apresenta os intervalos de porosidade utilizados nas
simulagdes, proporcionando uma referéncia clara dos valores considerados no

modelo.
Tabela 4.5 - Estimativas da Porosidade Efetiva

Meio Porosidade (-)
Areia Grossa 0.31-0.46
Areia Fina 0.26 - 0.53
Sedimentos 0.34 -0.61

Fonte: DOMENICO e SCHWARTZ, (1990)

4.9.2 Fator de Retardo — R

Como mencionado anteriormente, o fator de retardo é estimado pela

Equacéo 4.59:
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R=1+ %kd (4.59)

onde p, é adensidade do aquifero, que, embora, o valor de 1,7 g/lcm? seja usado

frequentemente, os valores de densidade utilizados nas simulacées foram
obtidos da literatura e estdo apresentados na Tabela 4.6, de acordo com o tipo

de aquifero.

Tabela 4.6 — Valores usuais para a densidade de aquiferos.

Matriz do Aquifero Densidade (g/cm?3)
Areia 1.37-181
Sedimentos 1.15-2.10

Fonte: DOMENICO e SCHWARTZ, (1990)
O k, representa o coeficiente de distribui¢cdo, que determina a taxa

relativa de movimento do contaminante na 4gua subterranea devido a adsorcao
a superficie sélida, é expresso por:

K, = Ko+ for 4.60

Na formula mencionada, K,. representa o coeficiente de particdo

carbono-agua, cujos valores utilizados estédo disponiveis na Tabela (4.7).

O termo f, . refere-se afracdo de carbonoorgéniconossolos, comvalores
tipicos listados na Tabela (4.8), que serviram de referéncia metodoldgica para a
definicdo dos parametros de adsorcédo dos contaminantes nas simulacdes. Esse

parametro é fundamental para a estimativa da capacidade de retencédo de
poluentes nos diferentes tipos de solo

Tabela 4.7 - Coeficientes de Particio Carbono-Agua Tipicos

Composto Organico K, (cm3/g)
Benzeno 38-83
Xileno 240

Fonte: (ASTM, 1995), (Texas N. R. C. C., 1994), (ZOGORSKI et al., 1996)

Tabela 4.9—- Valores para a Fracdo de Carbono Organico em Solos
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Meio foc
Areia 0.00023 - 0.0012
Sedimentos 0.0011 - 0.029

Fonte: (DOMENICO e SCHWARTZ, 1990)

4.9.3 Gradiente Hidréaulico

Os valores tipicos para o gradiente hidraulico utilizados nas simulacdes
deste trabalho variam entre 0.0001 e 0.05 m/m, conforme identificado por Newell
et al. (1996), foram utilizados nas simula¢@es intervalos intermediarios da
literatura.

4.9.4 Tempo de Meia Vida do Soluto Dissolvido -t 1/2

O tempo de meia-vida é o0 periodo necessario para que a concentracao
de uma pluma dissolvida de contaminante se reduza a metade. A Tabela (4.9)

fornece valores tipicos para a meia-vida dos compostos BTEX utilizados nos
cenarios.

Tabela 4.9 - Valores Tipicos para a Meia-Vida dos Contaminantes

Elemento T1 (anos)
2

Benzeno 0.02-2.0

Xileno 0.038-1.0

Fonte: (ASTM, 1995), (HANDBOOK OF ENVIRONMENTAL DEGRADATION
RATES, 1991).

O coeficiente de decaimento de primeira ordem foi calculado como 0.693
dividido pela meia-vida do contaminante na agua subterranea. Para a obtencéo
do coeficiente de decaimento, foi usado a férmula do decaimento exponencial:

C(t) = C,e™. Considerando a meia-vida o tempo para a concentracdo reduzir

1 _ . . ,
pela metade, resultou em =€ k2, Aplicando logaritmo natural, obtém-se

0.693

In(0.5) = —0.693, portanto k =

1/2
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4.10 Simulagdes Realisticas de Litologia com Compostos Orgéanicos.

Conforme mencionado, foi delineado um modelo detalhado para
simular a dindmica dos compostos organicos em diferentes cenéarios, utilizando
uma metodologia que integra variaveis fisico-quimicas e hidrologicas criticas
descritas no subcapitulo anterior. A porosidade e a densidade do solo foram
calculadas a partir de médias derivadas de valores minimos e maximos obtidos
da literatura, 0 que assegura uma representacdo realista e robusta das

caracteristicas do aquifero, conforme apresentado nas Tabelas 4.6 e 4.7.

A constante de distribuicdo foi determinada pela combinacédo do
coeficiente de particdo carbono-agua (Koc) e a fragéo de carbono organico (foc),
parametros essenciais para avaliar a mobilidade diferencial do benzeno e do
xileno no meio poroso, conforme descrito nas Tabelas 4.8 e 4.9. Essa
abordagem permitiu capturar de forma precisa o comportamento dos
contaminantes em relacdo as interagcbes com a matéria organica presente no
solo.

Além disso, a constante de reacao foi ajustada considerando a meia-
vida dos compostos, com a conversdo de valores anuais para diarios, o que
possibilitou uma representacdo acurada da taxa de degradacdo desses
poluentes no ambiente subterrdneo. A Tabela 4.10 foi utilizada como referéncia
para definir esses parametros e garantir a consisténcia dos valores aplicados
nas simulacoes.

Essas simulagcfes fornecem uma base solida para a implementacao de
estratégias de remediacdo e monitoramento dos aquiferos contaminados,
permitindo uma avaliacdo critica da dispersao e persisténcia dos compostos no
solo e nadgua subterranea. A metodologia refor¢a a importancia de uma gestao
integrada para mitigar 0s impactos negativos nos recursos hidricos

subterrdneos, assegurando a eficiéncia das interveng¢des planejadas.

Por fim, a Tabela 4.10 retne todos os parametros utilizados nos quatro

cenarios simulados, permitindo uma visdo abrangente das variaveis que
influenciam diretamente os resultados obtidos nas simulagdes



Tabela 4.10 - Caracteristicas dos Cenarios de Simulac&o de Dispersao de Poluentes em Diferentes Condices.

Constante de Velocidades
Porosidade Distribui¢éo (u,v,w)
(cm3/g) (m/dia)

Densidade
(g/cm?)

Constante de Fator de

Cenario Poluente Tipo de Solo Reacdo (dia-!) Retardo

0.49,
1 Benzeno Arenoso 1.59 0.39 0.043 0.14, 0.00187 1.17

0.14

0.10,
2 Benzeno Sedimentar 1.62 0.47 0.304 0.03, 0.00187 2.04
0.03

0.49,
3 Xileno Arenoso 1.59 0.39 0.171 0.14, 0.00365 1.69

0.14

0.10,
4 Xileno Sedimentar 1.62 0.47 0.456 0.03, 0.00365 2.56
0.03

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
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4.10.1 Cenérios das Simulacdes Realisticas para Fluxo Prescrito.

Este subcapitulo descreve detalhadamente a metodologia empregada
para simular o transporte de poluentes em um aquifero, a partir de um cenario
fundamentado na condig&o de contorno de fluxo prescrito.

A finalidade desta modelagem é avaliar a sensibilidade do sistema a
diferentes taxas de fluxo de contaminantes, proporcionando uma abordagem

realista e aplicivel para a gestdo de riscos ambientais.

Para criar um cenério realistico que refletisse as condi¢des possiveis de
um incidente de vazamento, optou-se por modelar um tanque subterraneo de

combustivel.

O tanque foi dimensionado com um volume de 15 metros cubicos,
considerando um diametro de 2.5 metros e um comprimento aproximado de 3.0
metros. Esta configuracao foi escolhida para representar um tipico reservatorio

de combustivel encontrado em postos de servi¢o ou instalacdes industriais.

A taxa de vazamento inicial foi estabelecida em 3.5 kg/(m?-dia),
correspondente a um cenario onde uma fissura no tanque permite o escape

continuo de combustivel.

Neste trabalho, a simulacdo dos compostos foi realizada com foco no
benzeno e no xileno, que sdo os principais poluentes associados aos
vazamentos de gasolina comercial no Brasil. Essa escolha visa representar o

contexto mais relevante para o estudo da contaminacao do solo e do aquifero
por combustiveis.

A escolha dessa taxa de vazamento baseia-se na suposicdo de que
aproximadamente 0.153% da massa total de combustivel no tanque seria

perdida diariamente, refletindouma situacao de falhareal que necessita de acéo
imediata para mitigacéo de danos.

O proposito dessa configuracdo é fornecer um modelo detalhado que
permita a analise da dispersdo do poluente no ambiente subterraneo,
considerando as interac6es complexas entre o combustivel, o solo e o aquifero.

Além disso, a simulacao nesta condicéo de contorno do Tipo Il visa identificar os
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efeitos das intervencdes e a eficacia das medidas de contencéo ao longo do
tempo. A légica de variacdo do fluxo de poluentes ao longo do tempo na

simulacgdo € ilustrada pelo seguinte pseudocodigo:

Quadro 2 - Pseudocdédigo para simulacéo das fases de vazamento do fluxo prescrito.

Inicio:
Definir tempo total de simulacdo (ndt) e percentuais para
vazamento ativo e decaimento:
percentual vazamento = 30% do ndt
percentual decaimento = 60% do ndt
fluxo intermediario = 1.5 kg/(m? -dia)

Processo de Simulacgéo:
Para cada intervalo de tempo (k2) até o fim da simulacéo:

Fase de Vazamento Ativo:
Se k2 < dias de vazamento:
Aplicar fluxo de 3.5 kg/ (m?-dia)

Fase de Decaimento:
Se dias de vazamento <= k2 < dias de vazamento +
dias de decaimento intermediario:
Aplicar fluxo intermediédrio de 1.5 kg/(m2? -dia)

Cessagdo do Fluxo:
Se k2 >= dias de vazamento +
dias de decaimento intermediario:
Estabelecer fluxo como zero

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

As combinacdes dos parametros dos cenarios para a condicao de
contorno Tipo Il seguem de forma analoga a descricdo metodoldgica para a

condicéo de contorno Tipo I, conforme resumido na Tabela 4.11.

A principal diferenca reside na variacdo do fluxo prescrito, que foi
detalhadamente descrita no pseudocédigo. Enquanto a condi¢cdo de contomo
Tipo | utiliza injecdo da concentracdo constante, a condicdo de contorno Tipo |l
incorpora variagoes no fluxo ao longo do tempo, refletindo diferentes fases de
vazamento e decaimento.

Essas fases séo essenciais para simular com precisdo as dinamicas de

contaminacaonoaquifero,garantindo que o modelo capture a complexidade dos
processos ambientais envolvidos.
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4.11 Metodologia para Construcéo da Interface Gréfica

Para desenvolver a interface grafica do software de simulacdo de
transporte de poluentes, optou-se por utilizar a linguagem de programacao
Python em conjunto com a biblioteca Tkinter, devido a sua portabilidade e
capacidade de criar interfaces graficas de usuério (GUIs) de forma eficiente e
com relativa simplicidade. A Tkinter € amplamente utilizada na comunidade de
Python por ser leve e estar incluida como padrdo na maioria das instalacdes do

Python.

4.11.1 Etapas de Desenvolvimento da Interface Grafica:

1. Estrutura da Interface: A GUI foi projetada para ser intuitiva, permitindo
gue usuarios tanto com experiénciatécnica quanto os nao especialistas

possam operar o0 software eficazmente.

A interface segue uma abordagem modular, com secdes claramente

delineadas para entrada de dados, controle de simulacéo e visualizagdo
de resultados.

2. Entrada de Dados: Foram incluidos campos de entrada de texto e
controles deslizantes para os parametros, permitindo que 0s usuarios

definam rapidamente os parametros necessarios para a simulacao.

Valores tipicos sdo exibidos como referéncia, agilizando o processo de

configuracéo.

3. Responsividade: A interface foi projetada para se ajustar a diferentes

resolucdes de tela, garantindo que seja acessivel em dispositivos
variados, desde laptops a monitores de alta resolucéo.

A disposicéo dos elementos na interface se adapta dinamicamente para

aproveitar o espaco disponivel da melhor maneira.

4. Funcionalidades Intuitivas: Botdes claramente marcados para iniciar e

parar a simulacdo, bem como para acessar secbes de ajuda e
informacdes técnicas, tornam a operacdo do software direta.

Um console incorporado exibe mensagens em tempo real sobre o status
da simulacao, oferecendo feedback instantdneo aos usuarios.
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5. Arquitetura da Aplicagdo: A arquitetura de software adotada facilita a

manutencéo e futuras atualizacoes.

O codigo foi organizado em classes e fung¢des que seguem o principio de
responsabilidade Unica, o que simplifica a deteccdo de erros e a

implementacdo de novas funcionalidades.

A separacao clara entre a logica de interface grafica e a logica de
processamento de dados promove uma maior usabilidade do cédigo e

facilita a realizacdo de testes automatizados.

6. Acessibilidade e Ajudas Visuais: Foram incluidos recursos de

acessibilidade, como a ampliacdo de fontes e contraste de cores para
facilitar a leitura.

O sistema incorpora verificacfes automaticas de dados que averiguam a
coeréncia e a integridade das informagfes inseridas, garantindo que apenas
dados corretos e completos sejam utilizados nas simulacdes. Cada campo de

entrada possui restricbes especificas e alertas visuais que notificam o usuario
em caso de inconsisténcias ou erros, permitindo corre¢gdes imediatas.

Para facilitar a compreenséo e o uso das ferramentas, tutoriais interativos
e exemplos préaticos sdo disponibilizados, guiando o usuério passo a passo por
cada funcionalidade do sistema. Essas instru¢cdes abrangem desde a
configuracdo inicial até a interpretacdo dos resultados, proporcionando um
suporte abrangente que atende tanto iniciantes quanto usuarios avancados.

As opcdes de personalizacdo permitem que o usuario ajuste a interface e
os parametros do modelo de acordo com suas necessidades especificas,
aumentando a flexibilidade e a eficiéncia do processo de simulagéo.

Ao integrar orientagdes contextuais e valores de referéncia diretamente
na interface, a aplicacdo fornece suporte educacional que beneficia usuéarios
com variados niveis de conhecimento e experiéncia, promovendo uma curva de
aprendizado mais suave para novos usuarios, enquanto fornece aos usuarios

avancados as ferramentas necessarias para a analise detalhada e
personalizacéo de cenarios complexos de vazamento e contaminacao.
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5 RESULTADOS E DISCUSSAO
5.1 Anélise de Convergéncia da Malha

Esta se¢cdo apresenta inicialmente a anélise de convergéncia para a
Condicdode ContornoTipo |, onde a coleta dos perfis foi realizada verticalmente.
Para esta condicao, foi considerado as dimensdes do aquifero de 500 metros em
cada direcdo (comprimento, largura e profundidade). As resolucdes de
refinamento adotadas foram r21=1.25 e r32=1.33. Embora a American Society
of Mechanical Engineers (ASME, 2007) recomende um fator de refinamento de
malhadesejavel maior que 1,3, os fatores de refinamento utilizados neste estudo
foram ligeiramente ajustados para acomodar a sele¢do de malhas que melhor

se adequassem ao processo simulado.

Os valores de concentragao foram coletados em 20 pontos ao longo de
cada malha, com a coleta sendo realizada verticalmente a partir da origem. O
objetivo desta coleta foi verificar a convergéncia dos resultados na zona de
lancamento do poluente em direcdo a profundidade. As coordenadas e os

valores de concentracao coletados estdo apresentados na Tabela 5.1.

Tabela 5.1 - Valores de Concentragdo (mg/L) coletados verticalmente.

Ponto X Malhal Malha2 Malha3
1 0.00 878.623 876.553 871.769
2 1.00 688.562 691.591 703.085
3 1.99 534.510 536.570 540.475
4 2.99 375.418 378.642 390.320
5 3.99 242.165 249.786 268.661
6 4.98 149.597 152.919 161.976
7 5.98 92.518 95.792 103.355
8 6.98 47.187 49.448 55.734
9 7.97 25.963 27.088 30.667

10 8.97 12.232 12.987 15.816
11 9.97 5.323 5.643 6.741
12 10.90 2.693 2.836 3.704
13 11.90 0.904 0.997 1.479
14 12.90 0.465 0.483 0.703
15 13.90 0.170 0.189 0.290
16 14.90 0.059 0.063 0.099
17 15.90 0.024 0.027 0.049
18 16.90 0.007 0.007 0.016
19 17.90 0.004 0.004 0.007
20 18.90 0.001 0.002 0.002

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
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A andlise de convergéncia foi conduzida utilizando os dados coletados
para calcularo indicede Convergénciade Malha (ICM). Os resultados da anélise
de convergéncia, apresentados na Tabela 5.2, incluem a ordem aparente (p), 0s

erros relativos extrapolados e,; e ez, , 0S indices de Convergéncia de Malha

ICM,,, e ICM329, e o tipo de convergéncia observada.

Tabela 5.2 - Resultados da Analise de Convergéncia e indice de Convergéncia
de Malha (ICM)

Ponto P €. €3 . ICMz,, ICM;; ~ Conv.
1 2.25 0.4% 0.6% 0.4% 0.7% Monotdnica
2 413 0.3% 0.7% 0.4% 0.9% Monotbnica
3 1.49 1% 1.4% 1.2% 1.7% Monotbnica
4 3.96 0.6% 1.5% 0.8% 1.8% Monotbnica
5 2.52 4.3% 7.6% 5.2% 8.9% Monotdnica
6 2.88 2.5% 4.8% 3.1% 5.7% Monotbdnica
7 2.25 5.7% 9.5% 6.8% 10.8% MonotbOnica
8 2.96 5.4% 10.4% 6.4% 11.8% Monotbnica
9 3.47 3.8% 8.3% 4.6% 9.6% Monotbnica
10 4.09 4.3% 10.8% 5.2% 12.1% Monotbnica
11 3.75 4.8% 11.1% 5.7% 12.5% Monotbnica
12 5.87 2% 7.4% 2.5% 8.6% Monotbnica
13 531 4.7% 15.4% 5.6% 16.7% Monotbnica
14 8.51 0.7% 4.5% 0.8% 5.4% Monotbnica
15 5.31 5.3% 17.4% 6.3% 18.5% Monotbnica
16 7.51 1.5% 8.2% 1.9% 9.4% Monotdnica
17 6.82 3.4% 15.8% 4.2% 17% Monotbnica
18 8.93 1.4% 10.1% 1.7% 11.5% Monotbnica
19 7.80 1.7% 10% 2.1% 11.3% Monotbnica
20 6.82 1.9% 8.7% 2.3% 10% Monotbnica

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

Os resultados indicaram uma convergéncia monotdnica em todos os
pontos analisados. A convergéncia monotbnica € caracterizada pela diminuigcdo
continua dos erros a medida que a malha é refinada. A maioria dos pontos
apresentou erros relativos baixos, com valores de ICM adequados para a
verificacdo do modelo. A média do erro relativo extrapolado para
e, foi de 2,68% e para e;,  foi de 7,89%, com desvios padrao de 1,76% e
3,92%, respectivamente. A media do ICM para ICM,;. foi de 3,23% e para

ICM32gfoi de 6,53%, com desvios padréo de 1,98% e 3,45%, respectivamente.



90

Estes resultados demonstram que a diferencga entre os erros e os indices
de convergéncia sdo relativamente baixos, indicando a possibilidade de

utilizacdo da malha intermediaria devido a relacdo custo-beneficio
computacional.

A anélise sugere que os resultados obtidos sdo independentes da malha,
indicando que o nivel de refinamento alcancado é adequado para garantir a
eficacia do processo de simulacao e a robustez do modelo empregado.

Para fins de verificac&o visual, foi elaborado um grafico da concentracéo

do poluente (mg/L) em funcdo da coordenada x (m) para trés malhas diferentes
(Malha 1, Malha 2 e Malha 3), bem como a concentracéao extrapolada(<p21ext).

A Figura 5.1 permite visualizar a convergéncia dos resultados entre as
diferentes malhas e a solucao extrapolada. A proximidade das curvas das trés
malhas com a curva extrapolada sugere uma boa correspondéncia e valida a
precisdo dos célculos de erro extrapolado.

A analise gréfica ilustraesse comportamento, demonstrando que, apesar
das diferencas no refinamento das malhas, os resultados convergem de forma
consistente, colaborando com a validacdo do modelo numérico utilizado.

Figura 5.1 - Concentracdo de Poluente ao Longo do Perfil Vertical para Diferentes
Malhas e Extrapolacéo.
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Fonte: Elaborado pelo autor, 2024. z (m)
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Apoés a analise de convergénciana direcao vertical para a Condicao de
Contorno Tipo |, a proxima etapa envolveu a analise de convergéncia na dire¢do

longitudinal (x).

Esta analise foi fundamental para verificar a precisdo dos resultados ao

longo da extenséo horizontal do dominio, garantindo que a simulacao capture
adequadamente a disperséo do poluente ao longo desta diregéo.

Os valores de concentragéo foram coletados novamente em 20 pontos ao
longo de cada malha na direcéo longitudinal (x), comecando da origem. Esta
coleta foi realizada para avaliar a convergéncia dos resultados ao longo do
comprimento do dominio simulado. As coordenadas e o0s valores de

concentragdo coletados séo apresentados na Tabela 5.3.

Tabela 5.3 - Valores de Concentragdo (mg/L) coletados longitudinalmente.

Ponto X Malhal Malha2 Malha3
1 0 878.623 876.553 871.769
2 1.00 470.157 477.140 501.710
3 1.99 241.900 249.644 269.875
4 2.99 122.242 126.460 138.360
5 3.99 57.444 60.745 77.731
6 4.98 25.306 27.403 40.793
7 5.98 12.442 13.431 18.297
8 6.98 5.385 5.965 9.112
9 7.97 2.108 2.398 5.065

10 8.97 0.773 0.874 1.290
11 9.97 0.290 0.300 0.344
12 10.96 0.110 0.122 0.212
13 11.96 0.040 0.043 0.092
14 12.96 0.013 0.013 0.016
15 13.95 0.003 0.004 0.005
16 14.95 9.72E-04 1.04E-03 1.70E-03
17 15.95 3.40E-04 3.68E-04 5.58E-04
18 16.94 9.98E-05 1.06E-04 1.29E-04
19 17.94 9.91E-06 1.03E-05 1.19E-05
20 18.94 5.96E-06 6.16E-06 6.75E-06

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

Os valores coletados foram utilizados para calcular o Indice de
Convergéncia de Malha (ICM) por meio dos passos ja descritos no capitulo
metodoldgico. Os resultados indicaram uma convergéncia monotdnica em todos
0s pontos analisados.



92

Para uma andlise mais sintética, a Tabela 5.4 apresenta as médias e 0s

desvios padrao dos principais parametros calculados no ICM.

Tabela 5.4 - Estatisticas dos Parametros de Convergéncia.

Parametro Média Desvio Padréao
Ordem Aparente (p) 5.24 1.82
Erro Relativo Extrapolado (e,,_,) 3.02% 1.75%
Erro Relativo Extrapolado (e3zext) 9.75% 5.26%
Indice de Convergéncia (ICMZlf) 3.63% 2.04%
indice de Convergéncia (|CM32g) 9.72% 537%

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
A Tabela 5.4 resume as médias e os desvios padrdo dos parametros

calculados, fornecendo uma visao clara sobre a precisédo e a estabilidade dos
resultados obtidos.

A média da ordem aparente (p) calculada foi de 5.24, com um desvio

padrdo de 1.82, indicando variagcdes moderadas na ordem de precisao entre 0s
pontos analisados.

Os erros relativos extrapolados e,, e e;, —apresentaram médias de
3.02% e 9.75% respectivamente, com desvios padréo de 1.75% e 5.26%. Estes
resultados mostram que os erros relativos extrapolados foram maiores para €32,

, refletindo uma maior variabilidade na malha mais grosseira.

Os Indices de Convergéncia de Malha ICM,,, e ICM32g apresentaram

médias de 3.63% e 9.72%, respectivamente, com desvios padrdo de 2.04%e
5.37%, indicando que a simulagao apresenta uma boa estabilidade e precisao
nas malhas refinadas, garantindo a confiabilidade dos resultados obtidos e a

eficdcia do método numérico aplicado.

Tais resultados reforcam a opcéo por utilizara malha intermediéria, pois
ela oferece um equilibrio ideal entre a convergéncia da malha e o custo
computacional. A malha intermediaria permite alcancar a precisdo necesséarna
para a simulacdo semincorrer em custos computacionais excessivos, tornando-

se uma escolha eficiente e pratica para a modelagem numeérica.
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A anédlise de convergéncia para a Condicdo de Contorno Tipo Il foi
conduzida utilizando as dimensdes de 500 metros em cada direcdo
(comprimento, largura e profundidade). As malhas uniformes adotadas tinham
resolucdes de 7503, 600% e 5003. O aumento na resolucdo da malha foi
necessario devido as caracteristicas especificas das condi¢bes de contorno do
tipo Il, que geralmente apresentam maior dificuldade para atingir a tolerancia
desejada em comparacdo com outras condi¢cbes de contorno. Esse ajuste

permitiu uma avaliacdo mais precisa da dispersdo do poluente no dominio
simulado.

Os valores de concentracdo foram coletados também em 20 pontos ao
longo de cada malha nadirecao vertical, comecando da origem. Esta coleta foi
realizada para avaliar a convergéncia dos resultados ao longo da profundidade
do dominio simulado. As coordenadas e os valores de concentracao coletados

sao apresentados na Tabela 5.5.

Tabela 5.5 — Fluxos massicos (kg/m?.dia) coletados verticalmente

Ponto X Malhal Malha2 Malha3
1 0 31.996 33.285 35.739
2 0.60 341.858 344.186 348.081
3 1.20 783.648 790.089 812.904
4 1.80 1220.407 1225.361 1232.220
5 2.40 1279.673 1286.180 1325.570
6 2.99 1173.188 1188.840 1213.810
7 3.59 922.530 928.300 950.813
8 4.19 584.434 592.882 640.284
9 479 409.770 415.563 438.978

10 5.39 186.248 189.098 202.498
11 5.99 117.208 119.946 125.269
12 6.59 59.835 61.625 65.483
13 7.19 23.977 24.896 27.354
14 7.78 8.951 9.402 10.463
15 8.38 3.727 3.801 4.245
16 8.98 1.936 1.997 2.129
17 9.58 0.849 0.864 0.905
18 10.18 0.188 0.199 0.240
19 11.38 0.083 0.087 0.105
20 11.98 0.029 0.030 0.034

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
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A anélise de convergéncia foi efetuada com base nos dados obtidos,

visando calcular o indice de Convergéncia de Malha (ICM).

Os resultadosdesta analise,detalnados na Tabela 5.6, englobam a ordem

de preciséo (p), os erros relativos extrapolados €21,,,€ €32, bem como os indices

de Convergénciade Malha ICM,,, e ICMs,,, € 0 tipo de convergéncia observada.

Tabela 5.6 — Estatisticas dos Parametros de Convergéncia Condi¢éo de Contorno Tipo
1.

Parametro Média Desvio Padréo
Ordem Aparente (p) 5.47 2.60
Erro Relativo Extrapolado (e,,_,) 2.61% 2.10%
Erro Relativo Extrapolado (e3zext) 5.10% 3.42%
Indice de Convergéncia (ICM,, ) 3.14% 2.46%
indice de Convergéncia (ICMgzg) 5.94% 3.82%

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

Neste método as estimativas de erros relativos e absolutos sé&o
fundamentais para avaliar a precisao das simulacdes. Segundo Roache (1994),
erros menores que 1%, sao considerados excelentes, erros entre 1% e 5% sao
aceitaveis, e erros acima de 5% indicama necessidade de melhorias no modelo,
refinamentos de malha ou revisdes na formulagido matematica e fisica e o indice
de Convergéncia de Malha (ICM) segue categorias semelhantes.

Os resultados da analise de convergéncia para a Condi¢cdo de Contomo
Tipo Il indicaram que os erros relativos extrapolados €y1,,, € €32, APresentaram
médias de 2.61% e 5.10%.

Os indices de Convergéncia de Malha ICM,,, e ICM3zg apresentaram

médias de 3.14% e 5.94%, respectivamente. Esses resultados mostram que a
utilizacdo da malha intermediaria foi eficaz, equilibrando a necessidade de
precisdo com o custo computacional. O tempo médio para o Tipo | foi de

aproximadamente 42,23 minutos, enquanto para o Tipo Il foi de
aproximadamente 148,36 minutos (ou cerca de 2 horas e 28 minutos).



95

5.2 Resultados da Analise de Sensibilidade

Esta secdo dedica-se aos resultados da analise de sensibilidade, onde se
investigou o impacto das variagcbes dos parametros do modelo no

comportamento do transporte de contaminantes.

A partir de um planejamento fatorial simulado, foram avaliadas as
influéncias isoladas e combinadas dos fatores estudados. A metodologia
empregada permitiu a identificacdo das varidveis mais significativas, fornecendo

uma compreensao detalhada das dinamicas envolvidas.

A analise do Efeito Principal, realizada como o passo inicial da avaliacao
estatistica, revelou-se uma ferramenta indispensavel na distingédo da influéncia
especifica de cada fator sobre a varidvel de interesse. Neste estudo, o foco recai

sobre a concentracdo média do poluente (CMEDIA) no aquifero.

A Figura5.2ilustra as influéncias, permitindo uma interpretac&o intuitiva do

impacto de cada variavel independente.

Figura 5.2: Grafico de Efeito Principal da Analise de Sensibilidade.
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Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

A inspecao do Gréafico de Efeito Principal revela variagdes distintas na
CMEDIA devido a alteracdo simultanea dos niveis dos fatores. Os fatores
velocidade (m/dia) e reacdo quimica (dia”') demonstram um impacto notavel
sobre a CMEDIA.

O efeito da Constante de Reacao Quimica é negativo, indicando que um
aumento na constante de reacdo quimica resulta em uma diminuicdo da
CMEDIA. Isso sugere que reagfes quimicas mais rapidas promovem a

degradacdo dos contaminantes, reduzindo sua concentragcdo média. Por outro
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lado, o efeito da Velocidade € positivo, significando que um aumento na
velocidade do fluxo subterrdneo resulta em uma maior CMEDIA, devido ao

transporte mais eficiente dos contaminantes. Em contraste, os fatores
dispersividade (m) e retardo (—) exibem inclinacfes mais suaves no Grafico de

Efeito Principal, indicando uma influéncia menos marcante sobre a CMEDIA.

A aplicacdo da ANOVA é crucial para a investigacao, pois revela a
influéncia significativa dos fatores e suas interagdes na resposta estudada. A

Tabela 5.7 detalha o impacto de cada fator e suas interagdes na variabilidade
da CMEDIA.

Tabela 5.7: Andlise de Variancia (ANOVA) dos Efeitos sobre a (CMEDIA).

Fonte Efeito Valor-F Valor-P
Modelo 12,13 0,000
Linear 18,67 0,000
Velocidade 0,1508 26,53 0,000
Reacédo Quimica -0,1734 35,08 0,000
Dispersividade -0,0837 8,18 0,006
Retardo -0,0693 560 0,022
Tempo 0,1664 17,95 0,000
Interacdes de 2 fatores 8,86 0,000
Velocidade; Reacdo Quimica -0,1471 25,24 0,000
Velocidade; Dispersividade -0,0579 6,96 0,011
Velocidade; Retardo -0,0579 3,90 0,054
Velocidade; Tempo 0,1409 12,86 0,001
Reacé&o Quimica; Dispersividade 0,0835 8,13 0,006
Reacédo Quimica-Retardo 0,0675 531 0,026
Reacdo Quimica-Tempo -0,1662 17,91 0,000
Dispersividade; Retardo 0,0353 1,45 0,234
Dispersividade; Tempo -0,0858 4,77 0,034
Retardo; Tempo -0,0564 2,06 0,157
Erro
Total

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
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Os efeitos lineares e de interacéo entre dois fatores sobre a Concentracéo
Média de Poluentes (CMEDIA) estdo delineados na Tabela 5.7. A anélise de

variancia (ANOVA) realizada permite avaliar a significAncia estatistica desses
fatores no modelo estudado.

Dentro do modelo, os efeitos lineares individuais de cada fator séo
expressivamente significativos. A velocidade, com um Valor-F de 26,53 e um

Valor-P menor que 0,001, destaca-se como um fator critico, indicando que
variacdes na velocidade tém um forte impacto na CMEDIA.

Similarmente, a Constante de Rea¢do Quimica apresenta um Valor-F de
35,08, que é consideravelmente alto, indicando sua influéncia significativa na

resposta.

Outros fatores lineares, como Dispersividade, Retardo e Tempo, também

mostram significancia estatistica, embora em menor grau comparados a
Velocidade e & Reacao Quimica.

Além disso, as interagfes entre dois fatores sdo igualmente importantes
no modelo. Entre essas, a interacdo entre Velocidade e Constante de Reacéao

Quimica é a mais significativa, com um Valor F de 25,24.

Em contrapartida, algumas interagcées, como Dispersividade_Retardo e

Retardo_Tempo, ndo mostraram significancia estatistica, com Valores-P de
0,234 e 0,157, respectivamente.

Isso sugere que, nesses casos especificos, a interacdo entre os fatores
ndo exerce um impacto significativona CMEDIA, devido a natureza dos dados

de entrada utilizados.

Com base na Tabela 5.7, as interacdes entre os fatores e seus impactos
naConcentracao Média de Poluentes (CMEDIA) podem ser esclarecidos através
do Grafico de Pareto, que destaca as interagdes significativas e seusrespectivos

graus de influéncia.

Este diagrama facilita a interpretacéo das interagcdes e sua compreensao
no contexto do transporte de contaminantes, proporcionando uma plataforma
robusta para analises detalhadas e uma compreensdo mais aprofundada das

complexidades da sensibilidade do sistema investigado.
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Figura 5.3: Diagrama de Pareto com intera¢gdes das variaveis.
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Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

O Diagrama de Pareto Figura (5.3) ilustra a magnitude e a significancia
dos efeitos padronizados dos fatores e suas interacdes na variabilidade da
CMEDIA (Concentracdo Média Efetiva da Disperséo). Cada barra representaum
fator ou uma interacéo entre fatores, com a linhavermelhaindicando o nivel de
significancia de 5%.

Os resultados do planejamento fatorial simulado, que indicam que uma
maior taxa de rea¢des quimicas resulta em umareducdona concentracdo média
de poluentes, estdo em concordancia com os dados da literatura. Conforme
descrito por Freeze e Cherry (1989), reacBes quimicas mais rapidas podem
facilitara retencéo ou transformacao dos contaminantes, enquanto reacées mais
lentas permitem que os poluentes penetrem mais profundamente no aquifero.
Dessa forma, os achados deste estudo corroboram a teoria estabelecida,
reforcando a importancia da taxa de reacdo na mitigacdo da dispersao de
contaminantes.

Vasconcelos (2008) também destaca a importancia dos processos
guimicos entre a zona saturada e a solucdo contaminada, que causam o
retardamento da migracdo de poluentes em meios porosos. Esse

comportamento observado em nossas simulagdes reflete exatamente o que a
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autora descreve, reforcando a compreensédo do papel desses processos no
controle da disperséao dos contaminantes.

Portanto, o impacto substancial da constante de rea¢cées quimicas na
concentracdo meédia, conforme observado nos resultados experimentais,
corrobora as andlises tedricas e experimentais previamente estabelecidas na
literatura hidrogeoldgica.

A velocidade de escoamento também desempenhou um papel crucial na
analise conduzida neste trabalho, com os resultados obtidos sendo amplamente
suportados pela literatura existente, por exemplo, Ford (2005) discute que as
interagBes entre 4guas subterrdneas e superficiais impactam o transporte de
contaminantes, demonstrando que fluxos mais rapidos podem transportar
contaminantes a profundidades maiores, enquanto fluxos mais lentos podem
favorecer um maior numero de interacdes quimicas, potencialmente reduzindo a
concentracdo das espécies contaminantes.

Adicionalmente ao diagrama de Pareto foram criados graficosde contomo
para analisar ainfluéncia dos principais fatores e suas interacdes na CMEDIA. A
Figura 5.4 [A] mostra a influéncia combinada da reacéo quimica e da velocidade
do fluxo subterraneo na CMEDIA. Observa-se que a CMEDIA aumenta com o
incremento da velocidade do fluxo, indicando um transporte mais rapido dos

contaminantes.
Figura 5.4 - Distribuicdo da CMEDIA em Funcao da Velocidade: Andlise com

Variacao da Reacao Quimica [A] e do Tempo [B]
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Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
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No entanto,a CMEDIA diminuicom o aumento da taxa de reacao quimica.
Areas de maior velocidade (proximas de 0,14 m/dia) apresentam valores mais
altos de CMEDIA, especialmente visiveis nas regides azuis do grafico.

O coeficiente de reacao quimica, por suavez, tende a reduzira CMEDIA,
sugerindo que reacdes mais rapidas transformam ou degradam os
contaminantes, resultando em uma menor concentracdo média efetiva.

O grafico de contorno da Figura 5.4 [B] ilustra a relacao entre CMEDIA,
tempo e velocidade do fluxo subterraneo. Observa-se que a CMEDIA aumenta
com a velocidade, similar ao observado anteriormente. Regides de maior
velocidade (proximas de 0,14 m/dia) apresentam valores mais altos de CMEDIA,
especialmente nas areas azuis do gréfico.

Além disso, a CMEDIA também aumenta com o tempo, indicando que a
concentracdo de contaminantes continua a crescer a medida que o tempo
avanca, refletindo a acumulagéo e dispersé@o continua no meio subterraneo.

A interacdo entre o tempo e a velocidade do fluxo subterraneo é evidente.
Em tempos iniciais (proximos de 30 dias), a CMEDIA é baixa, especialmente em
velocidades menores, como indicado pelas areas vermelhas. A medida que o
tempo avanca, a CMEDIA aumenta substancialmente, especialmente em
velocidades mais altas.

Isso sugere que o efeito acumulativo do tempo combinado com uma maior
velocidade de fluxo resulta em uma adveccédo mais ampla e significativa dos
contaminantes em aquiferos. Em tempos mais longos (proximos de 120 dias), a
influéncia da velocidade é mais pronunciada, com regides de alta velocidade
exibindo as maiores CMEDIA.

Essa analise é fundamental para prever a dispersao de contaminantesem
ambientes subterrAneos, auxiliando na implementacdo de estratégias de
remediacdo eficazes. A capacidade do modelo de simular adequadamente as
nuances do transporte reativo de poluentes reflete uma fina sintonia entre a
representacdo matematica e os processos fisico-quimicos reais.

A analise de sensibilidade do sistema permite identificar quais
parametros exercem maior influéncia sobre a dispersdo dos contaminantes,
facilitando o ajuste de estratégias de intervencédo. Isso contribui para uma

tomada de decisdo mais assertiva no manejo de aquiferos contaminados e na
aplicacdo de técnicas de remediagéo.
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5.3 Cenarios de Dispersdao — Condicdo de Contorno Tipo .
5.3.1 Cenario 1 — Benzeno em Aquifero Arenoso

Foram considerados quatro cenéarios distintos, utilizando diferentes
condicbes de contorno e variados parametros fisicos do meio e dos
contaminantes.

Neste primeiro cenario, a condicdo de contornode concentragcao prescrita
(Tipo 1) foi utilizada para modelar a dispersao de benzeno no aquifero arenoso.
O benzeno, um contaminante comum em derramamentos de hidrocarbonetos,
foi simulado em um aquifero com densidade de 1,59 g/cm3 e porosidade de
0.395, conforme estabelecido na metodologia.

Conforme os parametros apresentados na Tabela 4.10, a constante de
distribuicdo do benzeno foi definida como 0,0432 cm3/g. As velocidades de fluxo
foram especificadas como 0,490 m/dia na dire¢ao x, 0,147 m/dia nadirecéo y e
0,147 m/dia na direcao z. A constante de reacao adotada foi de 0,00187 dia™,
enquanto o fator de retardo utilizado foi de 1,174. Os coeficientes de
dispersividade foram estabelecidos como a, =1, @, =0,1 e @, = 0,1.

As simulacdes foram realizadas para quatro intervalos de tempo distintos:
90, 180, 270 e 360 dias e a concentracédo prescrita inicial de benzeno foi fixada
em 1000 mg/L. Os dados de entrada e tempo computacional foram inseridos
conforme ilustrado na Tabela 5.8.

Tabela 5.8- Cenério 1 Configura¢gdes do Aquifero e Tempo Computacional

Dimensdes do Malha 3D Tempo de Tempo CPU
. ~ 1
Aquifero (m) B Simulaggo Total (s)
(dias)
500x500x500 500x500x500 360 39780

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

A Figura 5.5 ilustra o desenvolvimento da pluma 3D da concentracédo de

benzeno ao longo do tempo, gerada no ParaView® 5.12 para uma visualiza¢éo
qualitativa.

1 Configuracdes da maquina utilizada nas simulagdes (Processador - Core (TM) i7-7700HQ CPU @ 2.80GHz
Meméria RAM - 16.0 GB).



102

Figura 5.5 - Plumas da concentracao de benzeno em um aquifero arenoso ao longo do tempo, representada em quatro momentos distintos:
Figura [A]: Pluma de Concentracdo apés 90 dias. Figura [B]: Pluma de Concentracédo ap6s 180 dias. Figura [C]: Pluma de Concentracéo
apo6s 270 dias. Figura [D]: Pluma de Concentracéo apos 360 dias.
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A Figura 5.5 [A] ilustra a concentracdo apos 90 dias, mostrando a disperséo
inicial da pluma de contaminacédo na direcdo do fluxo predominante. Esse
comportamento indicauma forte influéncia da advecc¢éao, com a plumamovendo-
se rapidamente ao longo do fluxo principal.

NaFigura5.5 [B], queilustra a concentracdoapds 180 dias, a pluma continua
a se espalhar, mostrando uma maior dispersédo longitudinal e vertical. Neste
estagio, a influéncia dos processos de transporte e transformacao torna-se mais
evidente, ampliando a area afetada pelo poluente. A pluma se estende

aproximadamente 120 metros na direcédo do fluxo principal.

A Figura 5.5 [C] exibe a concentracdo apdés 270 dias, mostrando uma
dispersao mais ampla da pluma de contaminacdo. A influéncia das
heterogeneidades do aquifero torna-se mais evidente, resultando em uma forma

mais pronunciada da pluma, que se estende a 160 metros na dire¢ao do fluxo.

A Figura 5.5 [D], que apresenta a concentracdo apés 360 dias, mostra a
pluma de contaminacdo atingindo sua extensdo maxima observavel nesta
simulagdo. A combinacgao de alta velocidade de fluxo e a porosidade do solo

arenoso resulta em uma disperséao lateral e vertical mais intensa.

A plumade benzeno éinfluenciadatanto pelaadvecc¢ao predominante quanto
pela dispersdao molecular, resultando em uma diluigéo significativa do poluente
ao longo do tempo. A extensdo da pluma atinge aproximadamente 200 metros

no aquifero.

Este comportamento é consistente com estudos anteriores, como o de Bugan
et al., (2018), que investigaram o desenvolvimento temporal de plumas de
poluicdo em aquiferos arenosos. Eles observaram que em aquiferos arenosos,
a combinacao de adveccao predominante e dispersdo molecularresultaem uma
pluma de contaminacdo que se espalha rapidamente, com uma expressiva
diluicdo do poluente ao longo do tempo. Tais resultados corroboram o
comportamento observado na simulacéo, onde a pluma de benzeno se expande
expressivamente ao longo do tempo no interior do aquifero com caracteristicas
arenosas.
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A adveccdo predominante fica evidente ao observar os numeros de
Peclet. O numerode Pecletcalculado para a direcao x foi de 245, enquanto para
as direcbes y e z foram de 70. Esses valores indicam uma predominancia da
adveccdao sobre a difusdo no transporte do contaminante em todas as direcoes,
especialmente na dire¢do x, corroborando com os graficos 3D.

Apoés a avaliacdo qualitativa da dispersao tridimensional da pluma de
benzeno, foi realizada uma andélise quantitativa detalhada por meio de perfis de
concentracdo ao longo de secdes verticais e distancias longitudinais no aquifero

arenoso.

Os graficos de linhaapresentados a seguirfornecem uma visao detalhada
das concentracdes de benzeno em diferentes profundidades e distancias ao

longo do fluxo principal, em momentos distintos (90, 180, 270 e 360 dias).

Os perfis verticais de concentracdo ilustram a variacdo do benzeno com

a profundidade em coordenadas especificas, permitindo avaliar o
comportamento da pluma ao longo do eixo vertical.

Os perfis longitudinais, por sua vez, mostram a distribuicdo da
concentracdo de benzeno ao longo da direcédo do fluxo principal em diversas
profundidades.

Os gréaficos a seguir permitem a observacdo do alcance da pluma de

contaminacao e a avaliacdo da eficacia dos mecanismos de disperséo ao longo
do tempo.

A Figurab.6 ilustra as coordenadas onde os perfis de concentracdo foram
obtidos. Essas localizagdes foram selecionadas para fornecer uma visao

detalhada da dispersdo do contaminante no aquifero.

As Figuras 5.7 e 5.8 apresentam perfis nas coordenadas mencionadas,
proporcionando uma compreensao clara e precisa da dinamica e do movimento
temporal da dispersdo do benzeno. Esses perfis fornecem dados quantitativos

gue complementam a analise qualitativa prévia.
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Figura 5.6 - Distribuicdo das Concentra¢fes: A) Coordenada (0,0, z); B) Coordenada (10,10, z); C) Coordenada (20,20, z); D) Coordenada
(30,30, 2). Perfis longitudinais: E) Coordenada (x,10,10); F) Coordenada (x,10,20); G) Coordenada (x,10,30); H) Coordenada (x,10,40).

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024. ¢
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Figura 5.7 - Perfis de concentracéo do benzeno em um aquifero arenoso em diferentes momentos (90, 180, 270 e 360 dias) ao longo de perfis

verticais especfficos. Perfil [A]: Coordenada (0,0, z), concentracao na origem. Perfil [B]: Coordenada (10,10, z), concentracdo a 10 metros da
origem. Perfil [C]: Coordenada (20,20, z), concentragcédo a 20 metros da origem. Perfil [D]: Coordenada (30,30, z), concentracédo a 30 metros.
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Figura5.8 - Perfis de concentracéo de benzeno em um aquifero arenoso em diferentes momentos (90, 180, 270 e 360 dias) ao longo de perfis longitudinais

em diferentes profundidades: Perfil [A]: Coordenada (x,10,10), concentragdo ao longo da distancia longitudinal na profundidade z=10.Perfil [B]:
Coordenada (x,10,20), concentragdo ao longo da distancia longitudinal na profundidade z=20. Perfil [C]:Coordenada (x,10,30), concentra¢c&o ao longo
da distancia longitudinal na profundidade z=30. Perfil [D]: Coordenada (x,10,40), concentracdo ao longo da distancia longitudinal na profundidade z=40.
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O perfil [A] da Figura 5.7 localizado na coordenada (0, 0O, z), indicaque a
concentracdo de benzeno na origem ao longo do perfil vertical. Aos 90 dias, a
concentragdo é maior nasuperficie,diminuindo rapidamente coma profundidade
até cerca de 20 metros. Aos 180 dias, observa-se umareducéo na concentracao
e uma dispersao mais uniforme em profundidade, alcanc¢ando aproximadamente
40 metros.

Aos 270 e 360 dias, a concentracdo superficial continua a diminuir,
apresentando uma distribuicdo mais homogénea em profundidade, alcan¢ando
até 60 metros. Isso evidencia a influéncia dos mecanismos de transporte e das

transformacdes que promovem a diluicdo do contaminante.

O perfil ilustrado na Figura 5.7 [B], na coordenada (10, 10, z), indica que
a concentracdo de benzeno a 10 metros da origem. Aos 180 dias, a
concentracdodiminuinasuperficie e se distribui de forma mais uniforme aolongo
da profundidade, até 30 metros. A partir dos 270 dias, a disperséo se torna mais
evidente, com uma distribuicdo de concentragdo menos acentuada, alcancando
50 metros. Este padrdo persiste aos 360 dias, refletindo o aumento da area
afetada pela pluma e atingindo até 60 metros de profundidade.

A Figura 5.7 [C] ilustra a concentragdo a 20 metros da origem. Aos 270 e
360 dias, observa-se uma dispersdao ainda maior, com concentracdes mais
homogéneas ao longo da profundidade, alcancando 50 e 60 metros,
respectivamente. Isso reforca a influéncia dos mecanismos de transporte e

transformacé&o na diluicdo do contaminante.

A Figura 5.7 [D], na coordenada (30, 30, z), representa a concentragao a
30 metros da origem. Aos 270 e 360 dias, a concentracdo se torna mais
homogénea, sugerindo que a pluma se dispersou significativamente, atingindo

areas mais distantes do ponto de origem, alcanc¢ando profundidades de até 50 e
60 metros, respectivamente.

A Figura 5.8 apresenta perfis longitudinais nas profundidades z=10 ([A]) e
z=20 ([B]), mostrando a concentracdo de benzeno ao longo do eixo x. Apds 90
dias, a concentracdo diminui rapidamente até cerca de 20 metros em z=10. Aos
180 dias, a dispersdo se torna mais pronunciada, com a concentracao

diminuindo de forma mais gradual até 30 metros.
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Aos 270 e 360 dias, a pluma se estende até 40 e 50 metros,
respectivamente, indicando a continua influéncia da adveccédo predominante.
Em z=20, a tendéncia é semelhante, com a concentracédo diminuindo de forma
menos acentuada aos 180 dias até 25 metros, e de forma mais gradual aos 270

e 360 dias, alcangando 35 e 45 metros, respectivamente.

Finalmente, a Figura 5.8 [D] na profundidade z=40 ilustra a concentracao
ao longo da distancia. Aos 270 e 360 dias, a pluma se estende até 50 e 60
metros, respectivamente, evidenciando a continua e progressiva dispersdo do

contaminante no aquifero arenoso.

Os perfis verticais e longitudinais demonstram claramente a evolucao
temporal e espacial da pluma de benzeno no aquifero arenoso. Inicialmente, a
adveccao domina o transporte, resultando em uma rapida propagacao da pluma

ao longo do fluxo principal.

Com o tempo, a dispersdo molecular e as rea¢des quimicas passam a ter

maior influéncia, promovendo a diluicdo do contaminante e aumentando a
homogeneidade da concentragdo ao longo das profundidades e distancias.

Essa analise detalhadaapresentatendéncias semelhantes as observadas
por Rivett et al. (2001), que investigaram a dispersao de contaminantes em
aquiferos arenosos por meio de experimentos de campo com liquidos densos
nao aquosos (DNAPLs). Assim como no estudo dos autores os resultados
obtidos neste trabalho demonstram que, em condi¢des de alta velocidade de
fluxo, a adveccédo domina a propagacéao inicial da pluma de contaminantes. No
entanto, a medida que a pluma avanca, foi verificado que a dispersdo molecular
e as reacfes quimicas desempenham um papel importante na diluicdo e
homogeneizagdo das concentracdes, de forma consistente com o
comportamento descrito por Rivett. Em ambos os estudos, a rapida propagac¢ao
inicial, seguida por um processo de uniformizacdo ao longo do tempo, é
particularmente evidente em aquiferos arenosos, onde o coeficiente de retardo

€ baixo, permitindo uma evolucédo semelhante da pluma ao longo do tempo.

Tais comparagdes sao consistentes com o comportamento observado na

simulacdo do trabalho, onde a pluma de benzeno se expande rapidamente
devido & predominancia da adveccéo e as caracteristicas do solo arenoso.
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5.3.2 Cenario 2 — Benzeno em Aquifero Sedimentar

Considerando as heterogeneidades dos aquiferos, os cenérios foram
cuidadosamente projetados para serem distintos, permitindo uma comparacéo
abrangente dos mecanismos de transporte e transformacao do poluente.

O segundo cenario também emprega a condicdo de contorno de
concentracao prescrita (Tipo I) para modelar a dispersao do benzeno, mas em
um aquifero de caracteristicas sedimentares.

Sob os parametros apresentados na Tabela 4.10, o comportamento do
benzenofoisimuladoemum aquiferocom densidade de 1.62 g/cm? e porosidade
de 0.47. A constante de distribuicdo do benzenofoi estabelecida em 0.304 cm?/g,
com velocidades de fluxo de 0.10 m/dia na direcao x, 0.03 m/dia nadirecdo y e
0.03 m/dia nadirecao z. A constante de reacéo utilizada foi de 0.00187 dia™*e o
fator de retardo foi de 2.04. Os coeficientes de dispersividade foram mantidos
constantesema, =1, 2,=01ea,=0.1.

As simulacgdes foram realizadas para quatro intervalos de tempo distintos:
90, 180, 270 e 360 dias e a concentracao inicial de benzeno foi fixada em 1000
mg/L. Os dados de entrada e tempo computacional foram inseridos conforme

ilustrado na Tabela 5.9.

Tabela 5.9 - Cenério 2 Configuragcdes do Aquifero e Tempo Computacional

Dimensdes do Malha 3D Tempo de Tempo CPU
. ~ S 2
Aquifero (m) 0 Simulagéo Total (s)
(dias)
500x500x500 500x500x500 360 27288

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

A Figura 5.9 ilustra a distribuicdo tridimensional da concentracéo de
benzeno ao longo dos periodos analisados em um aquifero de caracteristicas
litologicas sedimentares, fornecendo uma visdo qualitativa da pluma de
contaminacdo e auxiliando na compreensao dos processos de transporte e

transformacéo.

2 Configuragbes da méquina utilizada nas simulagdes (Processador - Core (TM) i7-7700HQ CPU @ 2.80GHz,
Meméria RAM - 16.0 GB).
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Figura’5.9 - Plumas da concentracéo de benzeno em um aquifero sedimentar ao longo do tempo, representada em quatro momentos
distintos: Figura [A]: Pluma de Concentracdo apds 90 dias. Figura [B]: Pluma de Concentracao apds 180 dias. Figura [C]: Pluma de
Concentragao apos 270 dias. Figura [D]: Pluma de Concentragdo apoés 360 dias.

[ [
Concentracdo (mg/L)

3

o

Z(m)
8

¢ Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.



112

Na Figura 5.9 [A], aos 90 dias, a pluma de contaminagdo no aquifero
sedimentar ilustra uma disperséo inicial na dire¢cdo do fluxo predominante.
Similarmente ao aquifero arenoso, a adveccao € o principal mecanismo de
transporte, porém a velocidade de propagacao é menor, refletindo as diferencas

nas caracteristicas hidraulicas do meio.

Na Figura 5.9 [B], a extensdo da pluma no aquifero sedimentar é menor,
alcancando cerca de 20 metros na direcdo do fluxo principal, em comparacao
com 120 metros no aquifero arenoso. Isso indica uma maior influéncia das

heterogeneidades do meio.

NaFigura5.9 [C], aos 270 dias, a pluma de benzeno continua a se dispersar,
exibindo uma forma mais irregular devido & maior variabilidade nas
caracteristicas litologicas do aquifero sedimentar. A extensdo na direcéao do fluxo
atinge aproximadamente 30 metros, em contraste com o0s 160 metros

observados no aquifero arenoso.

Na Figura 5.9 [D], ap0s 360 dias, a pluma no aquifero sedimentar atinge sua
extensdo maxima observavel de aproximadamente 40 metros, em comparagao
com os 200 metros no aquifero arenoso. A disperséo lateral e vertical € menos

intensa, refletindo a menor permeabilidade do solo sedimentar.

Os graficos tridimensionais apresentados anteriormente fornecem uma viséo
clara da evolucdo temporal da pluma de benzeno nos diferentes tipos de
aquiferos. No aquifero arenoso, a pluma se propaga rapidamente devido a alta
adveccdo e a natureza litolégica do solo, alcancando distancias maiores em
menos tempo.

As simulagdes realizadas revelam que a heterogeneidade do meio aquoso
desempenha um papel crucial na dinamica da dispersdo. Em aquiferos
arenosos, a porosidade elevada e a maior permeabilidade facilitam uma
dispersédo mais rapida e extensa dos contaminantes, refletindo uma distribuicéo

mais difusa ao longo do tempo.

Em contraste, os aquiferos sedimentares, com sua estrutura mais compacta

e menor permeabilidade, restringem o movimento dos contaminantes, resultando
em uma dispersao mais lenta e concentrada.
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5.3.3 Cenario 3 — Xileno em Aquifero Arenoso

Neste cenéario, € analisada a dispersao tridimensional do xileno em um
aquifero arenoso. O xileno, outro contaminante comum em derramamentos de
hidrocarbonetos, possui propriedades distintas em relacdo ao benzeno,
requerendo uma analise especifica. Estudar o comportamento do xilenotambém
serve para fortalecer a robustez do modelo, garantindo sua aplicabilidade a
diferentes tipos de contaminantes.

Sob os parametros apresentados na Tabela 4.10, foi simulado o
comportamento do xileno, em um aquifero caracterizado por uma densidade de
1.59 g/cm?® e uma porosidade de 0.395. A constante de distribuicéo do xileno foi

definidacomo 0.171 cm3/g, com velocidades de fluxo de 0.490 m/dia na direcéo
x, 0.147 m/dia na direcado y, e 0.147 m/dia na direcdo z. A constante de reacao

utilizada foi de 0.00365 dia™, os coeficientes de dispersividade foram mantidos

constantes e a concentragdo inicial de benzeno foi fixada em 1000 mg/L.

Os dados relativos a configuracéo do aquifero, o tempo de simulacdoe o
custo computacional para esta simulagao sdo apresentados conforme ilustrado
na Tabela 5.10.

Tabela 5.10- Cenario 3 Configuracdes do Aquifero e Tempo Computacional

Dimensdes do Malha 3D Tempo de Tempo CPU
. ~ S 3
Aquifero (m) 0 Simulag&o Total (s)
(dias)
500x500x500 500x500x500 360 32940

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

A Figura 5.10 ilustra a distribuicdo tridimensional da concentracéo de
xileno ao longo do tempo e do espaco, proporcionando uma visao qualitativa da
pluma de contaminacdo e facilitando a compreensdao dos processos de

transporte e transformagéo.

3 Configuragbes da méquina utilizada nas simulagdes (Processador - Core (TM) i7-7700HQ CPU @ 2.80GHz,
Meméria RAM - 16.0 GB).



Figura 5.10 - Plumas da concentracdo do xileno em um aquifero arenoso ao longo do tempo, representada em quatro momentos
distintos: Figura [A]: Pluma de Concentragéo apos 90 dias. Figura [B]: Pluma de Concentrac&o apos 180 dias. Figura [C]: Pluma de

Concentragéo apoés 270 dias. Figura [D]: Pluma de Concentrac&o apods 360 dias.
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Na Figura 5.10 [A], aos 90 dias, a pluma de contaminacdo de xileno no
aguiferoarenoso mostra umadisperséo inicial nadirecéo do fluxo predominante.
Semelhante ao comportamento do benzeno, a adveccdo é o principal

mecanismo de transporte. No entanto, a propagacéo do xileno é menor devido
as suas propriedades especificas, como a maior reatividade quimica.

Na Figura 5.10 [B], aos 180 dias, observa-se uma dispersdo mais ampla
lateralmente e em profundidade, com a pluma de xileno atingindo
aproximadamente 80 metros na dire¢ao do fluxo principal,em comparacao aos
120 metros observados para o benzeno.

Esta menor extensdo da pluma indica que o xileno possui mobilidade
reduzida no aquifero arenoso, devido a sua maior reatividade quimica em

comparacgdo ao benzeno.

Na Figura 5.10 [C], aos 270 dias, a pluma de xileno continua a se dispersar,

mas de forma mais contida, alcangcando cerca de 120 metros. Nesse mesmo
intervalo de tempo, a pluma de benzeno ja teria atingido 160 metros.

Na Figura 5.10 [D], aos 360 dias, a pluma de xileno atinge cerca de 150
metros, em comparacdo aos 200 metros alcancados pela plumade benzeno. A
combinagdo dos mecanismos de transporte e transformagéo resulta em uma

pluma de xileno mais concentrada e de menor extensédo ao longo do tempo.

A analise dos gréaficos 3D revela como as propriedades especificas do xileno
influenciam sua dispersao no aquifero arenoso em comparacao com o benzeno.

O modelo indicaque amaior reatividade quimica do xilenoresultaem uma menor
extenséo da pluma ao longo do tempo, demonstrando uma mobilidade reduzida.

Essas observacdes ressaltam a importancia de considerar as caracteristicas
especificas de cada contaminante ao avaliar o risco de contaminagédo. A menor
mobilidade do xileno sugere que ele pode representar um risco mais persistente
em areas localizadas. O modelo utilizado consegue simular de forma coerente
tanto os mecanismos de transporte quanto as transformacdes quimicas,

evidenciando suarobustez e aplicabilidade na analise de diferentes cenarios de
contaminacéo.
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5.3.4 Cenério 4 — Xileno em Aquifero Sedimentar

Neste cenariofinal para a condicdo de contorno Tipo |, a analise foca na
dispersao tridimensional do xileno em um aquifero sedimentar. Esta etapa
completa o panorama geral das caracteristicas de dispersdo de dois poluentes,
benzeno e xileno, em diferentes tipos de solo.

O comportamento do xileno em um aquifero sedimentar oferece uma
perspectiva complementar e contrastante as simulagfes anteriores realizadas
em aquiferos arenosos com diferentes poluentes.

Para esta simulacgéo, o aquifero sedimentar foi simulado conforme Tabela
4.10, com propriedades especificas que incluem uma densidade de 1.62 g/cm3
e uma porosidade de 0.47. A constante de distribuicdo do xileno foi definida como
0.456 cm?/g, com velocidades de fluxo de 0.10 m/dia na dire¢do x, 0.03 m/dia na
direcdo y, e 0.03 m/dia na direcdo z. A constante de reacado utilizada foi de
0.00365 dia™™. Os coeficientes de dispersividade foram mantidos constantes em
a,=1,a,=0.1ea,=0.1, e aconcentracdo inicial de xileno foi fixada em 1000
mg/L.

Os dados relativos a configuracéo do aquifero, o tempo de simulacdoe o
custo computacional para esta simulagédo sdo apresentados conforme ilustrado
na Tabela 5.11.

Tabela 5.11- Cenario 4 Configuracdes do Aquifero e Tempo Computacional

Dimensdes do Malha 3D Tempo de Tempo CPU
. ~ s 4
Aquifero (m) 0 Simulag&o Total ()
(dias)
500x500x500 500x500x500 360 32940

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

A Figura 5.11 ilustra a distribuicdo tridimensional da concentracéo de
xileno no aquifero sedimentar, proporcionando uma visédo qualitativa da pluma
de contaminacao e favorecendo a compreensao dos processos de transporte e

transformacéo.

4 Configuragdes da méaquina utilizada nas simulagdes (Processador - Core (TM) i7-7700HQ CPU @ 2.80GHz,
Meméria RAM - 16.0 GB).
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Figura5.11 - Plumas da concentracdo do xileno em um aquifero sedimentar ao longo do tempo, representada em quatro momentos distintos:

Figura [A]: Pluma de Concentracéo apos 90 dias. Figura [B]: Pluma de Concentracdo apos 180 dias. Figura [C]: Pluma de Concentracao
apos 270 dias. Figura [D]: Pluma de Concentracao apés 360 dias.
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Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
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Na Figura 5.11 [A], aos 90 dias, a pluma de contaminacao de xilenono
aquifero sedimentar apresenta uma dispersdo inicial na direcdo do fluxo
predominante. Em comparagdo ao cenério do xileno no aquifero arenoso, a
velocidade de propagacdo € menor devido a menor permeabilidade do meio

sedimentar.

Na Figura5.11 [B], aos 180 dias, observa-se uma maior disperséo lateral
e vertical, embora ainda inferior a observada no aquifero arenoso. A pluma de
xileno atinge cerca de 20 metros na dire¢cdo do fluxo principal, enquanto no

aquifero arenoso a extensao era de aproximadamente 100 metros.

O modeloindicaque a heterogeneidade do aquifero sedimentar retarda a

pluma de maneira substancial.

Na Figura 5.11 [C], aos 270 dias, a pluma de xileno continua a se
dispersar, alcancando aproximadamente 30 metros na direcdo do fluxo principal.
A dispersao lateral e vertical também € mais contida em comparacdo ao cenario

arenoso, reforcando a menor eficiéncia de dispersdo no meio sedimentar.

Na Figura 5.11 [D], ap6s 360 dias, a pluma atinge sua extensao maxima

observavel de cerca de 40 metros, contrastando com os 150 metros alcancgados
no aquifero arenoso.

Os resultados obtidos sé&o corroborados pelo estudo de Schéfer (1995),
gue examinou o transporte e a remogao de xileno durante a remediagéo de um
aquifero. Schéfer observou que aquiferos com baixa permeabilidade e maior
heterogeneidade,como os sedimentares, apresentam uma maior capacidade de
retardar a plumade contaminacédo em comparagcao com aquiferosarenosos. Isso
resulta em plumas que se dispersam mais lentamente e percorrem distancias
menores, devido ao maior retardamento e menor eficiéncia de dispersao nesses
meios sedimentares. O modelo desenvolvido demonstra coeréncia ao reproduzir
essas dinamicas, evidenciando sua capacidade de simular fielmente as

condic¢des geoldgicas complexas.
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5.4 Comparacdes dos Cenérios
5.4.1 Comparacéao por Tipo de Aquifero

Baseando-se nos resultados temporais, que j4 evidenciaram diferencas
significativas entre os comportamentos dos contaminantes em distintos tipos de
aquiferos, foram elaborados graficos de comparacéo direta para melhor elucidar
essas variagoes.

As Figuras 5.12 e 5.13 exibem perfis de concentracdo de benzeno e
xileno em aquiferos arenosos e sedimentares ao longo do tempo,
proporcionando uma anélise detalhada das dinamicas de dispersdo. Nos perfis
de concentracdo ao longo da profundidade, ilustrado nas Figuras 5.12 e 5.13,
indicam que, em um aquifero arenoso, a pluma de benzeno se propaga com
maior rapidez e extensdo em comparacdo ao comportamento observado no
aquifero sedimentar.

Aos 90 e 180 dias ilustrado nas Figura 5.12 e 5.13, a concentracao de
benzeno atinge aproximadamente 20 metros e 30 metros, respectivamente, no
aguifero arenoso, enquanto no aquifero sedimentar, a pluma alcanca apenas 5
metros aos 90 dias e 10 metros aos 180 dias.

Nos perfis de concentracdo ao longo da distancia longitudinal ilustrado
nas Figura 5.12 e 5.13 observa-se uma diferencga similar. Aos 90 e 180 dias, a
pluma de benzeno no aquifero arenoso alcanca distancias maiores, atingindo
cerca de 25 metros e 35 metros, respectivamente. Em contraste, no aquifero
sedimentar, a pluma se propaga de forma mais contida, alcancando
aproximadamente 10 metros aos 90 dias e 15 metros aos 180 dias.

Os perfis aos 270 e 360 dias conforme Figuras5.12 e 5.13 indicam que
essa diferenca se torna ainda mais pronunciada, com a pluma no aquifero
arenoso se estendendo até 60 metros aos 270 dias e 70 metros aos 360 dias.
Em contraste, no aquifero sedimentar, a pluma alcanca apenas 20 metros aos
270 dias e 30 metros aos 360 dias.

O comportamento de dispersdo do benzeno e do xileno € semelhante,
mas no aquifero arenoso a pluma se propaga mais rapidamente, enquanto no
aguifero sedimentar o transporte é mais restrito devido as diferencas entre 0s

meios.



Figura5.12 - Perfisde concentracdo de benzeno em diferentes tipos de aquifero ao longo do tempo: Perfil [A]: Coordenada (0, 0, z), concentrag&o
ao longo da profundidade, comparando aquiferos arenoso e sedimentar aos 90 e 180 dias. Perfil [B]: Coordenada (O, O, z), concentragao ao
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longo da profundidade, comparando aquiferos arenoso e sedimentar aos 270 e 360 dias. Perfil [C]: Coordenada (x, 10, 30), concentragdo ao
longo da distancia longitudinal na profundidade z=30, comparando aquiferos arenoso e sedimentar aos 90 e 180 dias. Perfil [D]: Coordenada (X,
10, 30), concentracéo ao longo da distancia longitudinal na profundidade z=30, comparando aquiferos arenoso e sedimentar aos 270 e 360 dias.
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Figura 5.13 - Perfis de concentragdo de xileno em diferentes tipos de aquifero ao longo do tempo: Perfil [A]: Coordenada (0, O, z), concentracdo
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ao longo da profundidade, comparando aquiferos arenoso e sedimentar aos 90 e 180 dias. Perfil [B]: Coordenada (0, O, z), concentracao ao
longo da profundidade, comparando aquiferos arenoso e sedimentar aos 270 e 360 dias. Perfil [C]: Coordenada (x, 10, 30), concentragdo ao
longo da distancia longitudinal na profundidade z=30, comparando aquiferos arenoso e sedimentar aos 90 e 180 dias. Perfil [D]: Coordenada (X,
10, 30), concentracéo ao longo da distancia longitudinal na profundidade z=30, comparando aquiferos arenoso e sedimentar aos 270 e 360 dias.
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5.4.2 Comparacdao por Tipo de Contaminante

Para compreender melhor as diferencasna dispersao dos contaminantes,
foram gerados graficos comparativos entre benzeno e xileno (Figura 5.14). Os
graficos proporcionam uma visualizagdo detalhada das variacdes no
comportamento dos contaminantes ao longo do tempo e da distancia,
destacando as particularidades de cada um em termos de propagacao e

concentracao.

Nos perfis de concentracdo ao longo da profundidade (Figura 5.14 [A] e
[B]), observa-se que a pluma de benzeno se propaga com maior rapidez e

alcanca uma extensao maior em comparacao a pluma de xileno.

Aos 90 e 180 dias (Figura 5.14 [A]), a pluma de benzeno atinge
aproximadamente 20 e 30 metros, respectivamente, enquanto a pluma de xileno
se propaga até 10 e 15 metros. Aos 270 e 360 dias (Figura 5.14 [B]), a plumade

benzeno alcanca 50 metros, enquanto a de xileno se estende até 30 metros.

Nos perfis de concentracdo ao longoda distancialongitudinal (Figura 5.14
[C] e [D]), essa diferenca se mantém. Aos 90 e 180 dias (Figura[C]), a plumade
benzeno se propaga até 25 e 35 metros, enquanto a de xileno atinge 15 e 20

metros.

Aos 270 e 360 dias (Figura 5.14 [D]), a pluma de benzeno alcanca 60
metros, enquanto a de xileno atinge 40 metros. Essas observacdes destacam a

maior mobilidade do benzeno, devidoa menorreatividade quimicae as menores
influéncias das heterogeneidades do meio.

Os resultados do presente trabalho corroboram com os apresentados por
Cheng et al., (2016). Ao investigar a migragcao de BTEX (benzeno, tolueno,
etilbenzeno e xilenos) em um tanque de combustivel simulado em um aquifero
arenoso, eles observaram que o benzeno apresentou uma dispersdo ampla

devido & sua menor reatividade e maior mobilidade em comparacdo aos outros
compostos do BTEX.
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Figura 5.14 - Perfis de concentracdo de benzeno e xileno em um aquifero arenoso ao longo do tempo: Perfil [A]: Coordenada (30, 30, z),
concentracao ao longo da profundidade, comparando benzeno e xileno aos 90 e 180 dias. Perfil [B]: Coordenada (30, 30, z), concentrac&o
ao longo da profundidade, comparando benzeno e xileno aos 270 e 360 dias. Perfil [C]: Coordenada (x, 10, 40), concentracdo ao longo da
distancia longitudinal na profundidade z=40, comparando benzeno e xileno aos 90 e 180 dias. Perfil [D]: Coordenada (x, 10, 40), concentracao

ao longo da distancia longitudinal na profundidade z=40, comparando benzeno e xileno aos 270 e 360 dias.
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5.5 Cenario de dispersédo — Condicéo de Contorno Tipo I
5.5.1 Cenario 1 — Benzeno em Aquifero Arenoso (Fluxo Prescrito)

Este subcapitulo apresenta os resultados das simulagdes realizadas para
avaliar o transporte de benzeno em um aquifero arenoso, utilizando a condicéo
de contorno de fluxo prescrito.

Esta abordagem €& crucial para refletir cenarios mais realistas de
vazamento de contaminantes, como o0 de um tanque subterrdneo de
combustivel, conforme descrito na metodologia.

O modelo foi configurado, para simularumtanque de combustivel com um
volume de 15 metros cubicos, apresentando um vazamento inicial de 3.5
kg/(m2-dia).

Este cenario representa as condi¢des tipicas encontradas em postos de
servigo ou instalagdes industriais, onde a taxa de vazamento foi calculada para
refletir uma perda diaria de combustivel no tanque conforme descricao
metodoldgica.

As simulacdes foram realizadas para quatro intervalos de tempo distintos:
90, 180, 270 e 360 dias. Os dados de entrada e tempo computacional foram
inseridos conforme ilustrado na Tabela 5.12.

Tabela 5.12- Cenario 1 Configuragdes do Aquifero e Tempo Computacional

Dimensdes do Malha 3D Tempo de Tempo CPU
. ~ S 5
Aquifero (m) 0 Simulag&o Total (s)
(dias)
500x500x500 600x600x600 360 54864

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

A Figura 5.15 ilustra a distribuicao tridimensional da concentracao de
benzeno ao longo dos periodos analisados em um aquifero de caracteristicas
litol6gicas sedimentares. Esta analise permite uma compreensédo aprofundada
dos processos de transporte e transformacdo, bem como da eficacia das

medidas de mitigacao ao longo do tempo durante as fases do vazamento.

> Configuragbes da méquina utilizada nas simulagdes (Processador - Core (TM) i7-7700HQ CPU @ 2.80GHz,
Meméria RAM - 16.0 GB).
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Figura 5.15 - Plumas concentracdo de benzeno em um aquifero arenoso ao longo do tempo sob condi¢ao de fluxo prescrito: Figura [A]:
Pluma de Concentragéo apés 90 dias. Figura [B]: Pluma de Concentracdo ap6s 180 dias. Figura [C]: Pluma de Concentracdo apos 270

dias. Figura [D]: Pluma de Concentracao apos 360 dias.
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Nos gréficos tridimensionais apresentados na Figura 5.15, observa-se a
evolucédo da pluma de benzeno em um aquifero arenoso sob a condicdo de

contorno de fluxo prescrito.

O comportamento da pluma ao longo do tempo reflete as fases de
vazamento ativo, decaimento gradual e cessacéao do fluxo, conforme previsto na
simulacéo.

Na Figura 5.15 [A], aos 90 dias, a pluma de benzeno apresenta uma
concentracdo inicial elevada, distribuindo-se na direcédo do fluxo predominante.
Esta fase corresponde ao periodo de vazamento ativo, que ocorre durante 0s
primeiros 30% do tempo total de simulacdo, com uma taxa de fluxo constante de
3.5 kg/(m2-dia).

A alta concentracdo observada é resultado da continua liberacdo de
benzeno no aquifero, que causa uma dispersdo ampla devido a alta
permeabilidade do solo arenoso.

Na Figura 5.15 [B], aos 180 dias, a pluma de benzeno mostra uma
expansao adicional,com uma dispersao lateral e vertical mais pronunciada. Esta
fase esta dentro do periodo de decaimento gradual do fluxo, que abrange os
60% subsequentes do tempo total de simulacéo, com o fluxo reduzido para 1.5
kg/(m2-dia).

A menor taxa de vazamento resulta em uma dispersao mais controlada,

embora ainda significativa, refletindo o decaimento gradual do fluxo prescrito.

Na Figura 5.15 [C], aos 270 dias, a pluma de benzeno continua a se
dispersar, ainda dentro do periodo de decaimento gradual. A concentracdo de
benzeno diminui gradualmente, e a pluma comeca a estabilizar-se, com a
dispersdo amplamente influenciada pela adveccao e pela disperséo mecanica
no aquifero arenoso.

Na Figura5.15 [D], aos 360 dias, a plumade benzeno atinge suaextenséo
maxima observavel. Esta fase representa o final do periodo de decaimento e o
inicio da fase de cessacao do fluxo, que ocorre nos ultimos 10% do tempo total
de simulacgao (aproximadamente de 324 a 360 dias), resultando em uma pluma

com uma concentragdo mais homogénea.
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Os resultados evidenciam claramente como as diferentes fases de
vazamento e decaimento influenciam a dinamica da pluma de benzenoem um

aquifero arenoso, destacando os efeitos combinados da adveccdo e da
disperséo.

Os perfis de concentracdo ao longo da profundidade sao ilustrados na
Figura 5.16. Esta figura mostra a variagdo da concentracdo de benzeno em
diferentes profundidades do aquifero arenoso ao longo do tempo, permitindo
uma visado detalhada da disperséo vertical do contaminante sob a condicéo de

fluxo prescrito.

A Figura 5.17 apresenta os perfis de concentracdo ao longo da distancia
longitudinal. Esta figura detalha a propagacéao da plumade benzeno nadirecéo
do fluxo principal,destacando a dispersao longitudinal do poluente em func¢éo do

tempo, sob as mesmas condi¢des de vazamento e decaimento.

No perfil 5.16 [A], aos 90 dias, a concentragéo de benzeno atinge um pico
inicial em cerca de 8 metros de profundidade, seguido por um decaimento
acentuado até aproximadamente 15 metros.

Aos 180 dias, o perfil mostra um pico maior em 10 metros, refletindo a
fase intermediaria de fluxo. Aos 270 dias, a concentracdo diminui gradualmente,

com um pico em 20 metros, decaindo até 40 metros, indicando a fase de
decaimento.

Aos 360 dias, observa-se que a pluma de contaminantes se dispersa
ainda mais, apresentando um pico de concentracdo em 30 metros e se
estendendo até aproximadamente 50 metros durante a fase de cessacao do

fluxo.

Esse comportamento indica que, mesmo apoés a interrup¢éo da fonte de
contaminacéo, o transporte dos contaminantes continua a ocorrer devido ao
gradiente de concentracdo residual e aos processos de dispersédo natural no

aquifero.
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Figura 5.16 - Perfis de concentracdo do benzeno em um aquifero arenoso em diferentes momentos (90, 180, 270 e 360 dias) ao longo de
perfis verticais especfficos. Perfil [A]: Coordenada (0,0, z), concentracdo na origem. Perfil [B]: Coordenada (10,10, z), concentracao a 10
metros da origem. Perfil [C]: Coordenada (20,20, z), concentracdo a 20 metros da origem. Perfil [D]: Coordenada (30,30, z), concentracao a
30 metros da origem.
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Figura 5.17 - Perfis de concentragdo de benzeno em um aquifero arenoso em diferentes momentos (90, 180, 270 e 360 dias) ao longo de
perfis longitudinais em diferentes profundidades: Perfil [A]: Coordenada (x,10,30), concentracdo ao longo da distancia longitudinal na
profundidade z=30.Perfil [B]: Coordenada (x,10,40), concentracdo ao longo da distancia longitudinal na profundidade z=40. Perfil
[C]:Coordenada (x,10,50), concentragcdo ao longo da distancia longitudinal na profundidade z=50. Perfil [D]: Coordenada (x,10,60),

concentracéo ao longo da distancia longitudinal na profundidade z=60.
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No perfil 5.16 [B], aos 90 dias, a pluma atinge um pico de concentracdo
em aproximadamente 8 metros, seguido por uma rapida diminuicao,

caracterizando a fase de vazamento ativo.

Aos 180 dias, a pluma se propaga mais profundamente, atingindo cerca
de 10 metros e demonstrando a influéncia do fluxo intermediario. Aos 270 dias,
0 pico de concentracdo se encontraem 15 metros, com a pluma se estendendo
até 40 metros, mostrando a transicao para a fase de decaimento. Aos 360 dias,
a concentracdo atinge um novo pico em 20 metros e se dispersa até 50 metros,

refletindo a cessacéao do fluxo.

No perfil 5.16 [C], aos 270 dias, a pluma se propaga até cerca de 30
metros, com a concentracdo maxima ocorrendo em 20 metros, representando a
fase de decaimento. Aos 360 dias, a pluma de benzeno se espalha ainda mais,
com um pico em 25 metros e alcancando uma profundidade de até 40 metros,

durante a fase de cessacéao do fluxo.

No perfil 5.16 [D], a evolucéo é similar, aos 360 dias, a pluma atinge sua
maior extensdo, com o pico de concentracdoem 35 metros e se dispersando até

60 metros, demonstrando a fase final de cessacéo do fluxo.

Essas observacgdes ilustram como a dinamica do fluxo prescrito influencia

a dispersédo do benzeno ao longo do tempo, com diferentes fases de vazamento
e decaimento afetando a propagacédo da pluma no aquifero arenoso.

Nos perfis de concentracdo ao longo da distancia longitudinal (Figura
5.19), observa-se a dispersédo do benzeno no aquifero arenoso em diferentes

intervalos de tempo.

No perfil 5.17 [A], aos 90 dias, a concentracdo de benzeno diminuiapos
cerca de 20 metros, indicando um rapido transporte inicial do poluente. Aos 180
dias, a pluma de benzeno se estende até aproximadamente 30 metros,

demonstrando a fase intermediaria de vazamento.

Aos 270 dias, a concentracdo maxima ocorre até cerca de 40 metros,
refletindo a fase de decaimento do fluxo, e aos 360 dias, a pluma se propaga até
50 metros, durante a fase de cessacéo do fluxo, comumadiminui¢cdo gradual da

concentracdo ao longo da distancia.
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No perfil 5.17 [B], aos 270 dias, a concentracdo maxima se encontra em
30 metros, com a pluma se estendendo até 40 metros, indicando a fase de

decaimento. Aos 360 dias, a pluma atinge 50 metros, com a concentracao
diminuindo gradualmente, refletindo a fase final de cessacéao do fluxo.

No perfil 5.17 [C], aos 180 dias, a pluma se estende até 20 metros,
evidenciando o fluxo intermediario. Aos 270 dias, a concentragdo maxima ocorre
até 30 metros, com a pluma se propagando até 40 metros, representando a fase
de decaimento. Aos 360 dias, a pluma atinge 50 metros, mostrando uma

diminuicdo gradual da concentracdo, durante a fase de cessacao do fluxo.

No perfil 5.17 [D], aos 360 dias, a pluma de benzeno atinge 60 metros,

com umadiminuicao gradual da concentragéo, durante a fase final de cessacgéao
do fluxo.

A evolucdo da pluma de benzeno ao longo das diferentes fases de
vazamento e decaimento revela nuances importantes na dinamica de disperséo.
Durante a fase inicial de vazamento ativo, a pluma se expande rapidamente,
refletindo a alta taxa de liberagcdo do contaminante.

A medida que a fase de decaimento comeca, a taxa de propagac&o
diminui, mostrando uma transicao para um fluxo mais controlado, o que facilitaa

observacgéo dos processos de advecc¢ao e dispersao mecanica.

Na fase final de cessacgéao do fluxo, a pluma de contaminantes atinge sua
extensdo maxima, espalhando-se ao longo do aquifero. Neste estagio, os
mecanismos naturais de dispersdo e degradacdo comecam a atuar de maneira

mais proeminente, reduzindo gradualmente as concentragcdes de benzeno.

A dispersao natural, influenciada por fatores como a heterogeneidade do
meio e a difusdo molecular, contribui para a diluigdo do contaminante,
espalhando-o no meio poroso saturado.

Esse comportamento destaca a importédncia de entender a variabilidade
temporal na resposta do aquifero a diferentes taxas de vazamento, o que é

crucial para a gestéo eficaz de contaminagdes em ambientes subterraneos.
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5.5.2 Cenario 1 — Xileno em Aquifero Arenoso (Fluxo Prescrito)

A sequénciadetalha a simulacéo do transporte de xileno em um aquifero
arenoso sob a condicao de contornode fluxo prescrito, com o objetivo de analisar
as diferencas de comportamento em relacdo ao benzeno.

A escolhado xileno,um contaminante com propriedades distintas, permite
uma comparacao detalhada das dinamicas de disperséo e transformacéo entre
diferentes hidrocarbonetos.

Na simulacgéao, o fluxo de contaminante foi modelado de forma analoga a
simulagédo do benzeno, refletindo um vazamento continuo em um tanque
subterrdaneo de combustivel. O cenariofoi configurado paraum vazamento inicial
de 3.5 kg/(m?-dia), seguido por fases de decaimento gradual e cessacao do fluxo,
conforme descrito na metodologia.

O fluxo foi configurado para simular um derramamento tipico em postos
de combustivel, utilizando o xileno como um substituto representativo dos
compostos encontrados na gasolina, uma abordagem comum na literatura.

As simulacgoes foram realizadas para quatro intervalos de tempo distintos:
90, 180, 270 e 360 dias. Os dados de entrada e tempo computacional foram

inseridos conforme ilustrado na Tabela 5.13.

Tabela 5.13- Cenario 2 Configuracdes do Aquifero e Tempo Computacional

Dimensdes do Malha 3D Tempo de Tempo CPU
. ~ 6
Aquifero (m) 0 Simulaggo Total (s)
(dias)
500x500x500 600x600x600 360 54864

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

A Figura 5.18 ilustra detalhadamente o comportamento do poluente no
aguifero arenoso sob condicdes de fluxo prescrito, permitindo a compreensao
dos processos de transporte e transformacao do xileno conforme a litologia
apresentada, possibilitando também a em comparagéo qualitativacom a pluma

do benzeno.

6 Configuragbes da méaquina utilizada nas simulagdes (Processador - Core (TM) i7-7700HQ CPU @ 2.80GHz,
Meméria RAM - 16.0 GB).
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Figura 5.18 - Plumas concentracdo do xileno em um aquifero arenoso ao longo do tempo sob condi¢céo de fluxo prescrito: Figura [A]: Pluma
de Concentracao apdés 90 dias. Figura [B]: Plumade Concentragdo apés 180 dias. Figura [C]: Pluma de Concentragcéo apds 270 dias. Figura
[D]: Pluma de Concentracdo apds 360 dias.
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Na Figura5.18 [A], aos 90 dias, a plumade xilenoem um aquifero arenoso
apresenta uma concentracdo elevada préxima a origem, similar ao observado

com o benzeno.

No entanto, a extensdo da pluma de xileno € menor, propagando-se até
aproximadamente 20 metros, enquanto o benzeno alcanca cerca de 30 metros
na vertical. Isso indica que o xileno possui menor mobilidade inicial em

comparacao ao benzeno, refletindo suas propriedades fisico-quimicas distintas.

Na Figura 5.18 [B], ap6s 180 dias, a pluma de xileno continua a se
expandir, porém menos do que a pluma de benzeno. A concentracdo elevada
permanece proxima a origem, e a pluma se estende até cerca de 30 metros,
enquanto o benzeno j& se propaga além dessa profundidade. Esse
comportamento no fluxo prescrito € semelhante ao observado na condicao de
concentracao prescrita, evidenciando o maior retardamento do xileno no meio

arenoso.

NaFigura5.18 [C], aos 270 dias, a plumade xilenomostra uma disperséo
mais ampla, alcancando aproximadamente 40 metros. No entanto, a
concentracdo mais elevada permanece proxima a origem do vazamento. Isso
indica que, mesmo apdés um periodo prolongado, o xileno se move mais
lentamente pelo aquifero arenoso em comparacdo ao benzeno, cuja pluma ja

atinge cerca de 50 metros nesse mesmo intervalo de tempo.

Na Figura 5.18 [D], aos 360 dias, a pluma de xileno atinge sua extensao
maxima observavel de cerca de 50 metros. A concentracdo diminui de forma
mais gradual ao longo dessa distancia, similar ao observado com o benzeno,

mas a extensdo da pluma de benzeno € maior, chegando a aproximadamente
60 metros na vertical.

Esses resultados reforgam a maior reten¢cédo e menor mobilidade do xileno
em comparacdo ao benzeno em aquiferos arenosos, influenciados pelas

propriedades quimicas especificas de cada contaminante.

A seguir sdo apresentadas as Figuras 5.19 e 5.20, respectivamente,

ilustrando os graficos de linhados perfis verticais e longitudinais paraa disperséo
do xileno em um aquifero arenoso.
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Figura 5.19 - Perfis de concentracdo do xileno em um aquifero arenoso em diferentes momentos (90, 180, 270 e 360 dias) ao longo de perfis
verticais especfficos. Perfil [A]: Coordenada (0,0, z), concentracdo na origem. Perfil [B]: Coordenada (10,10, z), concentracdo a 10 metros
da origem. Perfil [C]: Coordenada (20,20, z), concentracéo a 20 metros da origem. Perfil [D]: Coordenada (30,30, z), concentracdo a 30
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Figura 5.20 - Perfis de concentracdo de xileno em um aquifero arenoso em diferentes momentos (90, 180, 270 e 360 dias) ao longo de perfis
longitudinais em diferentes profundidades: Perfil [A]: Coordenada (x,10,30), concentracdo ao longo da distancia longitudinal na profundidade
z=30.Perfil [B]: Coordenada (x,10,40), concentracdo ao longo da distancia longitudinal na profundidade z=40. Perfil [C]:.Coordenada (x,10,50),
concentracdo ao longo da distancia longitudinal na profundidade z=50. Perfil [D]: Coordenada (x,10,60), concentra¢do ao longo da distancia
lonaitudinal na orofundidade z=60.
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Nos perfis verticais (Figura 5.19), observa-se que, aos 90 dias, a
concentracdo de xileno atinge seu pico a cerca de 10 metros de profundidade,
refletindo a fase inicial de vazamento ativo.

Aos 180 dias, o pico de concentracao se desloca para cerca de 15 metros,
indicando a fase intermediaria de decaimento.

Aos 270 e 360 dias, os picos de concentracdo se movem para 25 e 35
metros, respectivamente, durante a fase de cessacdo do fluxo, com uma

diminuicdo gradual da concentracdo ao longo da profundidade.

Nos perfis longitudinais (Figura 5.20), aos 90 dias, a concentracdo de
xileno diminui acentuadamente ap0s aproximadamente 20 metros,
demonstrando um rapido transporte inicial devido a velocidade predominante.

Aos 180 dias, a pluma de xileno se estende até aproximadamente 30
metros, ainda sob a fase de vazamento ativo.

Aos 270 dias, a concentracdo maxima se propaga até cerca de 40 metros,
durante a fase de decaimento, e aos 360 dias, a pluma atinge 50 metros,

refletindo a fase final de cessa¢ao do fluxo com uma diminuicdo mais gradual
das concentragdes.

Semelhante aos comportamentos observados anteriormente, essas
observacdes indicam que, em comparacdo ao benzeno, o xileno apresenta uma

mobilidade mais contida no aquifero arenoso, resultando em uma pluma mais
concentrada e menos extensa.

Para elucidar essa comparacdo de maneira mais efetiva, a Figura 5.21
apresenta graficos de linhaque comparam os resultados verticais e longitudinais

do benzeno e do xileno em um aquifero arenoso sob condi¢des de contorno de
fluxo prescrito.

Os perfisilustram as diferencas nas mobilidades dos dois contaminantes,
permitindo uma anélise comparativa da dispersdo do benzenoe do xilenoemum
aquifero arenoso sob condi¢cdes de contorno de fluxo prescrito. Essa

visualizacéao facilita a compreensédo dos padrbes de transporte e transformacéao
de cada contaminante.
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Figura5.21 - Perfis de concentragcdo de benzeno e xileno em um aquifero arenoso ao longo do tempo (fluxo prescrito): Perfil [A]: Coordenada
(30, 30, z2), concentracdo ao longo da profundidade, comparando benzeno e xileno aos 90 e 180 dias. Perfil [B]: Coordenada (30, 30, z),
concentracéo ao longo da profundidade, comparando benzeno e xileno aos 270 e 360 dias. Perfil [C]: Coordenada (x, 10, 40), concentracao
ao longo da distancia longitudinal na profundidade z=40, comparando benzeno e xileno aos 90 e 180 dias. Perfil [D]: Coordenada (x, 10, 40),
concentracéo ao longo da distancia longitudinal na profundidade z=40, comparando benzeno e xileno aos 270 e 360 dias.
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No perfil 5.21 [A], observa-se que, aos 90 dias, a pluma de benzeno (linha
azul sélida) alcanca aproximadamente 20 metros em profundidade, enquanto a
plumade xileno (linha azul tracejada) atinge cerca de 10 metros. Aos 180 dias,
0 benzeno se estende até 30 metros, engquanto o xileno se propaga até

aproximadamente 15 metros. Essa diferenca € atribuida a maior mobilidade do
benzeno.

No perfil 5.21 [B], aos 270 dias, a pluma de benzeno atinge cerca de 40
metros de profundidade enquanto a de xileno se estende até 25 metros. Apds
360 dias, o0 benzeno se propaga até 50 metros, enquanto o xileno atinge cerca

de 30 metros.

No perfil 5.21 [C], aos 90 dias, no perfil designado, o benzeno alcanga 25
metros em distancia longitudinal, enquanto o xileno se propaga até cerca de 15
metros. Aos 180 dias, o benzeno se estende até 35 metros, enquanto o xileno

atinge aproximadamente 20 metros.

Aos 270 dias, a pluma de benzeno alcanca 45 metros, enquanto a de
xileno atinge cerca de 30 metros. Aos 360 dias, o benzeno se propaga até 50
metros, enquanto o xileno atinge cerca de 40 metros. No perfil [D], as tendéncias
sdo semelhantes, com o benzeno se propagando mais longe que o xileno em
todas as etapas.

Estes resultados corroboram com a citacdo de Cheng et al. (2016), ao
afirmarem que benzeno, tolueno e xileno (BTEX) exibem diferentes
comportamentos de mobilidade e degradacdo em um aquifero arenoso.
Segundo os autores o benzeno tende a migrar mais longe e mais rapido devido

a sua maior solubilidade em comparacéo ao xileno, que mostra um movimento
mais limitado e maior retencdo no ambiente subterraneo.

Isso destaca a eficdcia do modelo computacional desenvolvido, que
fornece respostas coerentes com os fendmenos fisicos observados. Ao
considerar as propriedades individuais dos contaminantes, 0 modelo consegue
prever com precisdo a extensdo e a concentracdo das plumas em cenarios de
contaminacdo, demonstrando sua robustez e aplicabilidade em estudos de

dindmica de poluentes.
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5.6 Implementacéo da Interface Grafica

Neste subcapitulo, apresenta-se o resultado da interface grafica
desenvolvida para o modelo computacional tridimensional que simula a
disperséo de poluentes em aquiferos.

A interface grafica desenvolvida ilustrada na Figura 5.22 tem como
objetivo principal democratizar o uso de modelos complexos de simulacao de
poluentes, facilitando o acesso de estudantes e pesquisadores de diferentes
niveis de especializacéo.

Ao tornar o processo de insercdo de dados e analise de resultados mais
intuitivo, esta ferramenta promove um entendimento mais profundo dos

fendmenos de disperséo de poluentes em meios porosos.

5.6.1 Estrutura da Interface Grafica

A interface grafica (Figura 5.22), foi desenvolvida com o intuito de ser
intuitiva. As principais funcionalidades estdo organizadas em abas, permitindo
uma navegacao simples e direta. A seguir, sdo descritas as principais telas e

funcionalidades da interface.

5.6.2 Inserir os Parametros da Litologia

Nesta secao, o usuario pode inserirdados referentes a porosidade efetiva
do solo, densidade, e fracdo de carbono organico. A interface permite armazenar
esses valores e apresenta tabelas com valores tipicos para diferentes materiais,

facilitando a insercao de dados por usuarios menos experientes.

5.6.3 Inserir a Reacdo Quimica

A interface permite a inser¢cdo do tempo de meia-vida dos poluentes,
apresentando valores tipicos para diferentes substancias como benzeno,
tolueno, etilbenzeno e xileno. Também é possivel armazenar e calcular a

constante de reacdo com base nos dados inseridos.

5.6.4 Insercédo da Dispersividade

Os parametros de dispersividade podem ser configurados nesta secdo. O
usuario pode ajustar as propor¢cées da dispersividade nas direcdes y e z em

relacédo a direcdo x, e armazenar os valores calculados.
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5.6.5 Geometria do Modelo

Nesta tela, o usuario define as dimensdes do dominio do modelo nas
direcbes x, y, e z, garantindo que o modelo tridimensional se ajuste as

caracteristicas especificas do aquifero em estudo.

5.6.6 Malha do Modelo

A configuracéo da malha do modelo é realizada nesta sec¢do, onde o
usuario especificao namerode elementos em cada direcao (x, y, z). Esse ajuste

é fundamental para a precisao dos calculos de disperséo.

5.6.7 Escolha da Condi¢cbes de Contorno

O usuario pode inserir os dados de concentragdo inicial e fluxo prescrito,
bem como a duracdo da simulacdo. Esses parametros sdo essenciais para

possibilitar a habilitacdo do botéo para iniciar a simulacgéo.

5.7 Resultados da GUI

Os resultados das simulagdes séo visualizados e interpretados de forma
eficaz através da interface grafica desenvolvida. A interface permite a insercao
intuitiva de dados e a apresentacdo clara dos resultados, facilitando a
compreensao e a interacdo mesmo por usuarios nao especialistas.

Ao final da execucédo, a interface grafica gera automaticamente um
arquivo NPY. Este tipo de arquivo € um formato eficiente utilizado para
armazenar arrays multidimensionais em Python, facilitando a manipulacao dos
dados em etapas de pds-processamento.

O arquivo NPY contém a matriz do tempo final simulado, permitindo uma

analise mais detalhada e customizada dos resultados. A seguir, 0s principais
beneficios da GUI séo:

o Interface intuitiva e de facil navegacéo.

o Armazenamento de valores tipicos para diferentes parametros,
facilitando a insercédo de dados.

A interface grafica desenvolvida para 0 modelo computacional
tridimensional representa uma ferramenta avancada para a simulacdo da

dispersédo de poluentes em aquiferos.
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Utilizando métodos numéricos conservativos, como o Método dos
VolumesFinitos,o0 modelo garante a preciséo e a conservacao das propriedades
fisicas ao longo das simulacdes.

A simplificacdo dos processos complexos de simulacdo representa um
avanco crucial para a ampliacdo da aplicabilidade pratica e da utilidade do
software, tornando-o uma ferramenta essencial tanto para a pesquisa quanto
para a pratica na engenharia ambiental. Esse desenvolvimento torna o uso de
modelos computacionais mais acessivel a um publico diversificado de
profissionais, incluindo engenheiros, técnicos e gestores ambientais, como
também facilita a compreenséao dos resultados por partes interessadas que nao
possuem profundo conhecimento técnico.

A abordagem adotada para simplificar as simulacées permite que
modelos computacionais robustos sejam integrados de maneira mais eficiente
em estudos ambientais. Isso promove uma andlise mais precisa e detalhadados
fendmenosde disperséo de poluentes em aquiferos, essencial para atomada de
decisdes informadas sobre a gestéo e mitigacdo de contaminacgéo em sistemas
hidricos. Além disso, essa simplificacdo potencializa a capacidade de explorar
diferentes cenarios, oferecendo suporte as politicas publicas e iniciativas de
conservacdo ambiental, ao mesmo tempo que possibilita a replicacdo em
diferentes contextos geograficos e condicdes hidroldgicas.

A seguir, apresenta-se uma imagem obtida da interface grafica
desenvolvida especificamente para o modelo computacional tridimensional de
simulacdoda disperséo de poluentesem aquiferos, elaborada no contexto desta
tese. Através dela, é possivel ajustar parametros cruciais, como as
caracteristicas do aquifero, a natureza do poluente, as condi¢des de contorno e
os periodos de simulacao, garantindo maior precisdo nas analises e previsoes.

A Figura5.22 demonstra a tela de configuracdo da Duracao da Simulacao,
permitindo ao usuario definir o namero de dias para a simulagcdo apos o
preenchimento de todos os parametros anteriores. Esta é uma das ultimas telas

da interface, outras estao disponiveis no apéndice desta tese.
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Figura 5.22 - Tela de Configuracédo da Simulacao na Interface Grafica.

l? Simulador 30 de Dis le Poluentes em Aquiferos (Sim30DAquifero — O *
Iniciar Simulagao Ajuda Creditos
Mdamero de Dias da Simulagio: E Pardmetros da Litologia
Densidade
Porosidade
30 o
= Distribuicdo
Koc
Foc
Armazenar Tempo Bl Adveccdo
Condutividade Hidraulica
Gradiente Hidraulico
Calcular Velocidade
= Reacdo Quimica
Tempo de Meia Vida
# Confirmacio = Dispersividade (m)
Alfa x
Calcular Dispersividade
0 Tem certeza que deseja iniciar a simulacdo? Geometria do Modelo
Malha do Modelo
= Condigdes de Contorme
5im Nio = Concentracdo Prescrita
Concentracdo (mgfL)
= Fluxo Prescrito
Fluxo (kg/(m*-dia))
Duragdo da Simulacdo (dias)
Console
Constante da Reagdo: 0.0019 dia™? 2
Valor armazenado de Dispersividade Longitudinal (ox): 1.0000 m
Dispersividade na diregdo x (cx): 1.0000 m
Dispersividade na diregdo v (oy): 0.3000 m
Dispersividade na diregdoc z (xz): 0.3000 m
Tamanho do dominio na diregdo x (1x): 100.0000 m
Tamanho do dominio na diregdo vy (ly): 100.0000 m
Tamanho do dominio na diregdo z (lz): 100.0000 m
Niumerc de elementos na diregdo x (nx): 500
Niumerc de slementos na diregdo y (my): 500
Niumerc de slementos na diregdo z (mz): 500
Valor armazenado de Concentragdo: 1000.0 mg/L
Duragdc da Simulagdc armazenada: 30 dias
v

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
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6 CONCLUSAO

O presente estudo implementou um modelo matematico e desenvolveu
um modelo computacional robusto para simular a dispersao tridimensional e

transiente de poluentes em aquiferos.

Utilizando o método dos volumes finitos para a discretizagdo das
equacbes de conservacdo, foi possivel prever o comportamento de
contaminantes na zona saturada do solo, com énfase nos mecanismos de

adveccao, difusao, sorcdo e reacao quimica.

As anélises de convergéncia e de sensibilidade realizadas trouxeram
seguranca e confianca aos resultados do modelo. A analise de convergéncia foi
crucial para garantir que a discretizacdo do método dos volumes finitos

mantivesse a precisao necessaria, indicando que o modelo responde de maneira
estavel a diferentes resolucdes de malha.

A analise de sensibilidade permitiu identificar os parametros mais
influentes no comportamento do modelo, essencial para compreender como

variacdes nos parametros fisicos, como velocidades de fluxo e constantes de
reacao, impactam a dispersao dos contaminantes.

Os cenarios de dispersédo sob condi¢des de contorno de concentragdo
prescrita e fluxo prescrito revelaram nuances importantes na mobilidade dos
contaminantes benzeno e xileno, evidenciando a influéncia das propriedades

fisico-quimicas e das condicdes geolodgicas.

Os resultados destacaram arapida propagacao do benzenoem aquiferos
arenosos devido a maior permeabilidade e predominancia da adveccéo,
enquanto no aquifero sedimentar, a dispersdo se mostrou mais lenta e irregular,
influenciada pelas heterogeneidades litologicas. O xileno, por suas
caracteristicas fisico-quimicas, apresentou menor mobilidade e uma pluma mais
concentrada.

A interface gréfica desenvolvida nédo so facilitou a insercédo de dados e a
visualizacdo dos resultados, mas também desempenhou um papel crucial na

usabilidade domodelo. Esta interface permite que uma ampla gama de usuarios,
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incluindo aqueles sem especializagdo técnica, interajam de maneira eficiente

com o modelo.

A GUI, ao simplificar a complexidade das simulagdes, amplifica o alcance
e a aplicabilidade do modelo, destacando-se como um avanc¢o importante na

integracdo de ciéncia e pratica.

O modelo matematico e computacional desenvolvido demonstra sua
eficacia ao lidar com diferentes condi¢des de contorno e parametros ambientais,
proporcionando uma base sdlida para futuras pesquisas. A capacidade de
simular diversos cenarios ressalta sua utilidade pratica para a avaliacdo de
contaminacdes em aguas subterraneas.

A modelagem e simulacao detalhada dos processos envolvidos oferecem
uma ferramenta cientifica, contribuindo para o avanco das ciéncias ambientais e

a gestdo sustentavel dos recursos hidricos subterraneos, com tempos de
execucdao eficientes para andlises detalhadas e precisas.
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APENDICE A: ANALISE DE SENSIBILIDADE DOS CENARIOS

" Velocidade ReagOes Dispersividade Retardo Tempo CMEDIA
CENARIOS (m/dia) (dia?) (m) ) (dia) (mg/L)
CENARIO 1 0.05 0.005 0.5 1 30 0.0065
CENARIO 1 0.05 0.005 0.5 1 60 0.0245
CENARIO 1 0.05 0.005 0.5 1 90 0.0576
CENARIO 1 0.05 0.005 0.5 1 120 0.1073
CENARIO 2 0.05 0.005 0.5 1.5 30 0.0031
CENARIO 2 0.05 0.005 0.5 1.5 60 0.0102
CENARIO 2 0.05 0.005 0.5 1.5 90 0.0220
CENARIO 2 0.05 0.005 0.5 1.5 120 0.0389
CENARIO 3 0.05 0.005 1.5 1 30 0.0064
CENARIO 3 0.05 0.005 1.5 1 60 0.0177
CENARIO 3 0.05 0.005 1.5 1 90 0.0336
CENARIO 3 0.05 0.005 1.5 1 120 0.0533
CENARIO 4 0.05 0.005 1.5 1.5 30 0.0036
CENARIO 4 0.05 0.005 1.5 1.5 60 0.0090
CENARIO 4 0.05 0.005 1.5 1.5 90 0.0161
CENARIO 4 0.05 0.005 1.5 1.5 120 0.0246
CENARIO 5 0.05 0.15 0.5 1 30 0.0009
CENARIO 5 0.05 0.15 0.5 1 60 0.0009
CENARIO 5 0.05 0.15 0.5 1 90 0.0009
CENARIO 5 0.05 0.15 0.5 1 120 0.0009
CENARIO 6 0.05 0.15 0.5 1.5 30 0.0005
CENARIO 6 0.05 0.15 0.5 1.5 60 0.0005
CENARIO 6 0.05 0.15 0.5 1.5 90 0.0005
CENARIO 6 0.05 0.15 0.5 1.5 120 0.0005
CENARIO 7 0.05 0.15 1.5 1 30 0.0012
CENARIO 7 0.05 0.15 1.5 1 60 0.0012
CENARIO 7 0.05 0.15 1.5 1 90 0.0012
CENARIO 7 0.05 0.15 1.5 1 120 0.0012
CENARIO 8 0.05 0.15 1.5 1.5 30 0.0007
CENARIO 8 0.05 0.15 1.5 1.5 60 0.0007

CENARIO 8 0.05 0.15 1.5 1.5 90 0.0007
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CENARIO 8 0.05 0.15 1.5 1.5 120 0.0007
CENARIO 9 0.15 0.005 0.5 1 30 0.0740
CENARIO 9 0.15 0.005 0.5 1 60 0.3946
CENARIO 9 0.15 0.005 0.5 1 90 0.9792
CENARIO 9 0.15 0.005 0.5 1 120 1.2618
CENARIO 10 0.15 0.005 0.5 1.5 30 0.0279
CENARIO 10 0.15 0.005 0.5 1.5 60 0.1344
CENARIO 10 0.15 0.005 0.5 1.5 90 0.3510
CENARIO 10 0.15 0.005 0.5 1.5 120 0.6624
CENARIO 11 0.15 0.005 1.5 1 30 0.0413
CENARIO 11 0.15 0.005 1.5 1 60 0.1445
CENARIO 11 0.15 0.005 1.5 1 90 0.2803
CENARIO 11 0.15 0.005 1.5 1 120 0.4288
CENARIO 12 0.15 0.005 1.5 1.5 30 0.0196
CENARIO 12 0.15 0.005 1.5 1.5 60 0.0648
CENARIO 12 0.15 0.005 1.5 1.5 90 0.1308
CENARIO 12 0.15 0.005 1.5 1.5 120 0.2053
CENARIO 13 0.15 0.15 0.5 1 30 0.0063
CENARIO 13 0.15 0.15 0.5 1 60 0.0070
CENARIO 13 0.15 0.15 0.5 1 90 0.0071
CENARIO 13 0.15 0.15 0.5 1 120 0.0071
CENARIO 14 0.15 0.15 0.5 1.5 30 0.0028
CENARIO 14 0.15 0.15 0.5 1.5 60 0.0030
CENARIO 14 0.15 0.15 0.5 1.5 90 0.0031
CENARIO 14 0.15 0.15 0.5 1.5 120 0.0031
CENARIO 15 0.15 0.15 1.5 1 30 0.0052
CENARIO 15 0.15 0.15 1.5 1 60 0.0055
CENARIO 15 0.15 0.15 1.5 1 90 0.0055
CENARIO 15 0.15 0.15 1.5 1 120 0.0055
CENARIO 16 0.15 0.15 1.5 1.5 30 0.0028
CENARIO 16 0.15 0.15 1.5 1.5 60 0.0030
CENARIO 16 0.15 0.15 1.5 1.5 90 0.0030
CENARIO 16 0.15 0.15 1.5 1.5 120 0.0030

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
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APENDICE B: CONVERGENCIA DA CCTIPOIEIL.

Tempo Tempo Tempo
Condicao de Computacional Computacional Computacional
Malha (m1) Malha (m2) Malha (m3)
Contorno (m1) (m2) (m3)
(s)’ (s)* (s)*
Tipo | 5003 4003 3003 4544 .54 2176.20 880.31
Tipo Il 7503 6003 5003 13980.65 8004,08 4720,56

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

7 ConfiguracBes da maquina utilizada nas simulages (Processador - Core (TM) i7-7700HQ CPU @ 2.80GHz, Memdria RAM - 16.0 GB).



APENDICE C: DADOS CENARIOS DA CC TIPO |
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Ti Dimensdes do Tempo de Tempo CPU
Cenario Poluente PO ] Malha Simulagéo P o
de Solo Aquifero (m3) . (s)
(dias)
1 Benzeno Arenoso 500x500x500 500x500x500 360 39780
2 Benzeno Sedimentar 500x500x500 500x500x500 360 27288
3 Xileno Arenoso 500x500x500 500x500x500 360 32940
4 Xileno Sedimentar 500x500x500 500x500x500 360 25020

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

8 Configuragdes da méaquina utilizada nas simulagées (Processador - Core (TM) i7-7700HQ CPU @ 2.80GHz, Meméria RAM - 16.0 GB).



APENDICE D: DADOS CENARIOS DA CC TIPO I

. . ~ Tempo de
Cenario Poluente Tipo Dlme,nsoes do Malha Simulagéo Tempo CPU
de Solo Aquifero (m3) . (s)
(dias)
1 Benzeno Arenoso 500x500x500 600x600x600 360 54864
2 Benzeno Sedimentar 500x500x500 600x600x600 360 34488
3 Xileno Arenoso 500x500x500 600x600x600 360 51480
4 Xileno Sedimentar 500x500x500 600x600x600 360 32292

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
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APENDICE E: GUIA DO USUARIO PARA A GUI.

¢

Iniciar Simulagao

Ajuda

Créditos

Console

¢ Ajuda

Guia do Usuario: Modelo Computacional Tridimensional para
Transporte de Poluentes em Aquiferos

Passos para operar o software:
1. Insira os pardmetros de litologia: Densidade e Porosidade,

2. Defina os parametros de distribuicdo: Koc e Foo, Nao
esqueca de calcular o Retardo

3. Configure a advecgdo: Condutividade Hidraulica e
Gradiente Hidraulico.

4, Insira o tempo de meia-vida do poluente.
5. Defina os pardmetros de dispersividade: Alfa x.

6. Configure a geometria do modelo: Tamanho do dominio
nas direcdes x, ye z.

7. Configure a malha do modelo: Mimero de elementos nas
diregies x, y e 7.

2. Defina as condicdes de contorno.
9, Insira a duragdo da simulacdo em dias,
10, Clique em “Iniciar Simulacdo’ para executar o modelo.

11. Os resultados serdo salvos em um arquiva MNPY ao final da
simulacdo.

Pardmetros da Litologia
Adveccado

Reacdo Quimica
Dispersividade (m)
Geometria do Modelo

Malha do Modelo

Condic@es de Contorno
Duragdo da Simulacdo (dias)

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
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APENDICE F: PARAMETRO POROSIDADE NA GUI.

@ Simulador 3D de Dispersdo de Poluentes em Aquiferos (Sim3DAquifero)

- [m] *
Iniciar Simulagao Ajuda Creditos
Porosidade Efetiva (-): = Pardmetros da Litologia
Densidade
= Distribuigdo
Koc
Foc
Adveccdo
Reacéo Quimica
Valores tipicos: Dispersividade (m)
Geometria do Modelo
Material Porosidade Malha do Modelo
Cascalho Fino 0.95 _0.38 Condicdes de Contorno
Areia Grossa 0.31 - 0.46 Duracédo da Simulacéo (dias)
Avreia Fina 0.26 - 0.53
Sedimentos 0.34 - 0.61
Argila 0.34 - 0.60
Arenito 0.005-0.10
Calcario 0.001-0.05
Console
Valor armazenado de Porosidade: 0.3500

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
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APENDICE G: INSERCAO DO PARAMETRO FOC NA GUI.

@ Simulador 3D de Dispersdo de Poluentes em Aquiferos (Sim3DAquifera)

Iniciar Simulacao Ajuda Créditos

Fracdo de Carbono Orgénico no Solo (foc):

0.0017

Armazenar Foc

Valores tipicos:

Material Foc
Cascalho 0.0017 - 0.0019
Areia 0.00023 - 0.0012
Sedimentos 0.0011 - 0.029

Calcular Retardo

Console

= Pardmetros da Litologia
Densidade
Porosidade
= Distribuicdo
Koc
Adveccdo
Reacdo Quimica
Dispersividade (m)
Geometria do Modelo
Malha do Modelo
Condigées de Contorno
Duracdo da Simulagéo (dias)

Valor armazenado de Densidade: 1.3&00
Valor armazenado de Porosidade: 0.3500
Valor armazenado de Koc: 38.0

Valor armazenado de Foc: 0.0017
Resultado de Ed: 0.0646

Retardo calculado: 1.2510

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.
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APENDICE H: CALCULO DA VELOCIDADE NA GUI.

@ Simulador 30 de Dispersdo de Poluentes em Aquiferos (Sim3DAquifero)

ar Simulagao

Ajuda Créditos

Proporcdo de v em relacdo a u (%):

30.0%

Proporcdo de w em relacdo a u (%):

30.0%

Calcular Adveccao

Console

=l Parametros da Litologia
Densidade
Porosidade
= Distribuicdo
Koc
Foc
= Adveccdo
Condutividade Hidrdulica
Gradiente Hidraulico
Reacdo Quimica
Dispersividade (m)
Geometria do Modelo
Malha do Modelo
Condictes de Contomo
Duracdo da Simulacéo (dias)

Valor
Valor
Valor
Valor

armazenado
armazenado
armazenado
armazenado

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

de
de
de
de

Densidade: 1.3600
Porosidade: 0.3500
Koc: 38.0

Foc: 0.0017

Resultado de Ed: 0.0646
Retardo calculado:

1.2510

Valor armazenado de Condutividade Hidrauwlica: 10.0000
Valor armazenado de Gradiente Hidraulico: 0.0200
Velocidade na diregdo x (u): 0.5714 m/dia

Velocidade na diregdo v (v): 0.1714 m/dia

Velocidade na diregdo z (w): 0.1714 m/dia
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APENDICE I: INSERCAO DO TEMPO DE MEIA VIDA NA GUI

ﬂ Simulador 3D de Dispersdo de Peluentes em Aquiferos (Sim3DAquifera)

Iniciar Simulacao Ajuda Créditos

Tempo de Meia Vida (anos):

‘Armazenar Tempo de Meia Vida:

Valores tipicos:

Elemento
Benzeno
Tolueno
Etilbenzeno
Xileno

T_(1/2) (anos)
0.02-20
0.02-017
0.016 - 0.62
0.038-1.0

Console

Valor armazenado de Densidade: 1.3600
Valor armazenado de Porosidade: 0.3500
Valor armazenado de Koc: 38.0

Valor armazenado de Foc: 0.0017
Resultado de Kd: 0.0646

Retardo calculado: 1.2510

Valor armazenado de Condutividade Hidrdulica: 10.0000

Valor armazenado de Gradiente Hidraulico:
Velocidade na diregdo x (u): 0.5714 m/dia
Velocidade na diregdo v (v): 0.1714 m/dia
Velocidade na diregdo z (w): 0.1714 m/dia

Valor armazenado de Tempo de Meia Vida: 1.

Constante da Reagdo: 0.001% dia™?

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

0.0200

0 anos

= Parametros da Litologia
Densidade
Porosidade
= Distribuicdo
Koc
Foc
= Adveccdo
Condutividade Hidraulica
Gradiente Hidraulico
Calcular Velocidade
= Reacdo Quimica
Dispersividade (m)
Geometria do Modelo
Malha do Modelo
Condicdes de Contorno
Duracdo da Simulacéo (dias)
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APENDICE J: CALCULO DA DISPERSIVIDADE NA GUI

@ Simulador 30 de Dispersdo de Poluentes em Aquiferos (Sim3DAquifera)

Iniciar Simulacao

Proporcdo de ay em relagdo a ax (%)

30.0%

Proporcdo de az em relagdo a ax (%)

30.0%

Calcular Dispersividade

Console

Resultado de Kd: 0.0646
Retardo calculado:

Valor armazenado de Condutividade Hidréulica: 10.0000
Valor armazenado de Gradiente Hidraulico: 0.0200
Velocidade na diregéo = (u): 0.5714 m/dia

Velocidade na diregdo v (v): 0.1714 mfdia

Velocidade na diregédo z

0.1714 m/dia

Valor armazenado de Tempo de Meia Vida: 1.0 anos

Constante da Reagdo: 0.0019 dia™*

Valor armazenado de Dispersividade Longitudinal (ox): 1.0000 m
Dispersividade na diregdo x (ox): 1.0000 m
Dispersividade na diregdo v (oy): 0.3000 m

Dispersividade na diregdo z

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

0.3000 m

= Pardmetros da Litologia
Densidade
Porosidade
= Distribuicdo
Koc
Foc
= Adveccdo
Condutividade Hidraulica
Gradiente Hidraulico
Calcular Velocidade
= Reacdo Quimica
Tempo de Meia Vida
= Dispersividade (m)
Alfa x

Calcular Disp
Geometria do Modelo
Malha do Modelo
Condigdes de Contorno
Duragéo da Simulacdo (dias)
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APENDICE K: INSERCAO DA GEOMETRIA DO MODELO

? Simulador 30 de Dispersdo de Poluentes em Aquiferos (Sim3DAquifera)

Iniciar Simulagao

Ajuda Creditos

Console

Tamanho do dominio na direcdo x (Ix - m):

100

Tamanho do dominio na direcdo vy (ly - m):

100

Tamanho do dominio na direcdo z (lz - m):

100

Valor armazenado de Gradiente Hidréulico: 0.0200
Velocidade na diregdo x (u): 0.5714 m/dia
Velocidade na diregdo v (v): 0.1714 m/dia
Velocidade na diregdo z (w): 0.1714 m/dia

Valor armazenado de Tempo de Mela Vida: 1.0 anos
Constante da Reagdo: 0.0018 dia™?

Valor armazenado de Dispersividade Longitudinal (ox): 1.0000 m
Dispersividade na diregéo ® (ox): 1.0000 m
Dispersividade na diregéo v (ov): 0.3000 m
Dispersividade na direcgdo z (omz): 0.3000 m
Tamanho do dominio na direcdo x (1x): 100.0000 m
Tamanho do dominio nma diregdo v (ly): 100.0000 m
Tamanho do dominio na diregdo z (lz): 100.0000 m

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

= Pardmetros da Litologia
Densidade
Porosidade
= Distribuicdo
Koc
Foc
= Adveccdo
Condutividade Hidraulica
Gradiente Hidraulico
Calcular Velocidade
= Reacdo Quimica
Tempo de Meia Vida
= Dispersividade (m)
Alfa x
Calcular Dispersividade
Malha do Modelo
Condigées de Contorno
Duracéo da Simulacéo (dias)
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APENDICE L: INSERCAO DA MALHA NO MODELO

@ Simulador 3D de Dispersdo de Peluentes em Aquiferos (Sim3DAquifera)

Iniciar Simulagao

Ajuda Créditos

Console

Mumero de elementos na direcdo x (nmx):

]

MNumero de elementos na direcédo y (ny):

]

Mimero de elementos na direcdo z (nz):

I

Armazenar Malha

Velocidade na diregdo z (w): 0.1714 m/dia

Valor armazenado de Tempo de Meia Vida: 1.0 anos
Constante da Reacgdo: 0.0019 dia™*

Valor armazenado de Dispersividade Longitudinal (oex): 1.0000 m
Dispersividade na direcdo x (ox): 1.0000 m
Dispersividade na diregdo v (oaw): 0.3000 m
Dispersividade na diregdo z (xz): 0.3000 m
Tamanho do dominio na diregdo x (1x): 100.0000 m
Tamanho do dominio na diregdo v (ly): 100.0000 m
Tamanho do dominio na diregdo z (lz): 100.0000 m
Numero de elementos na diregdo X (nx): 500
MNumero de elementos na diregdo v (ny): 500
Mumero de elementos na diregdo z (nz): 500

Fonte: Elaborado pelo autor, 2024.

= Parametros da Litologia
Densidade
Porosidade
= Distribuicdo
Koc
Foc
= Adveccdo
Condutividade Hidraulica
Gradiente Hidraulico
Calcular Velocidade
= Reacdo Quimica
Tempo de Meia Vida
£ Dispersividade (m)
Alfa x
Calcular Dispersividade
Geometria do Modelo
= Condigdes de Contorno
Concentracdo Prescrita
Fluxo Prescrito
Duracéo da Simulacéo (dias)
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