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RESUMO

O modelamento matematico vem sendo bastante utilizado como uma ferramenta adicional no
gerenciamento, na protegao e na remediagao de aquiferos.

Esse trabalho visou criar e descrever um modelo de fluxo de agua subterranea e de transporte
de contaminantes para um aquifero freatico impactado por fendis. Além disso, a partir de dados
de campanhas de monitoramento da agua subterranea, foram estudados os processos atuantes

na atenuagao natural do fenol, sendo definidas as principais reagées de 6xido redugao que
ocorrem na area.

A atenuacao natural do fenol no aquifero foi observada pela analise das plumas, do balanco de
massa do contaminante na area e da quantidade dos principais parametros indicadores da
atenuacdo natural, como o Fe**, Mn** e o nitrato.

As simulacdes feitas pelo modelo de transporte para o fenol comprovam a atuagao desses
processos no local estudado. Elas mostram que as plumas quase nao se movem no aquifero,
permanecendo sempre com as mesmas dimensdes ao longo do tempo. Os baixos erros obtidos
nas simulagdes e a verificagdo da sensibilidade do modelo em relagdo a mudangas nos valores
de meia vida e do coeficiente de retardamento adotados na calibragdo do modelo ddo uma
grande confianga nos resultados obtidos.

A reducao dos oxidos de ferro e de manganés realizadas pelas bactérias presentes no solo sao
os processos de oxido-redugdo predominante na degradagao do fenol na area. Entretanto,
devido a grande quantidade de sulfato no aquifero, que atua como aceptor de eletrons ,estima-

se que a reducédo do sulfato também seja de grande importancia na degradagao do fenol.



ABSTRACT

Mathematical modelling is being widely used as an additional tool in the management, protection
and remediation of aquifers.

This paper describes the creation of a groundwater flow model and a contaminant transport
model applied to a phreatic aquifer contaminated by phenols. In addition, based on groundwater
monitoring data, a study was developed on the natural attenuation processes of phenol, defining
the major oxidation-reduction reactions that occur in the site.

Natural attenuation of phenol in the aquifer was observed through the detailed study of the
plumes, through contaminant mass balance and monitoring of the key parameters which are
indicative of natural attenuation, such as Fe?*, Mn?** and nitrate.

Simulations using the transport model for phenol confirm the existence of such processes in the
target area. These simulations also indicate that the plumes are stable through time. Confidence
in the results of the modelling is sustained by the low level of errors during the simulations and
the verification of its sensibility when checked against different half-life times and retardation
factors.

The reduction of iron ad manganese oxides by endogenous bacteria present in the natural soil is
the main oxidation-reduction process in the degradation of phenol in the target area.
Nevertheless, due to the high sulphate content in the aquifer, which acts as an electron
acceptor, it is believed that the reduction of sulphate also plays an important role in the
degradation of phenol.



1. INTRODUCAO

A escassez de agua doce torna-se, cada vez mais, uma ameaga ao desenvolvimento
econdmico mundial. Em vista disso a agua subterranea surge como um importante bem
mineral desse inicio de século. A década de 70 foi marcada por um intenso processo de
industrializag@o do pafs, no entanto, como conseqiiéncia do rapido crescimento econémico,
surgiram os problemas ambientais. A degradagdo ambiental deveu-se principalmente a
inexisténcia, nesta época, de normas e controles legais e também ao restrito conhecimento
tecnologico disponivel.

As transformacgdes ocorridas desde entdo colocaram o meio ambiente como assunto prioritario
no mundo moderno.

Dentro deste contexto, prote¢do e remediagdo de aquiferos sdo itens de fundamental
importancia. O gerenciamento desse bem depende da competéncia em se quantificar o fluxo e
transporte de contaminantes nas aguas subterrdneas. Um dos métodos bastante utilizados
como ferramenta adicional as medigdes de campo nessa quantificagdo € o modelamento
matematico.

Modelo matematico € uma equacgado ou série de equagdes que simulam e prevéem respostas
fisico-quimicas de um aquifero sujeito a perturbagdes, tais como pogos de injegdo ou extracgao,
ou a migragdo de um composto toxico (Cleary, 1991). Eles ampliam nossa base de
informacgdes, e quando usados em conjunto com experiéncia e dados de campo, ajudam-nos a

tomar decisdes tecnicamente melhores e mais disciplinadas.

Este trabalho visa descrever os principios basicos necessarios a elaboragao de um modelo de
fluxo subterraneo e de transporte de contaminantes no aquifero, criado a partir de dados reais
de quatro anos de monitoramento de um aquifero freatico impactado por compostos fendélicos,
localizado a noroeste da cidade de S&o Paulo.

A contaminagao em estudo teve origem a partir da infiltragao, no solo, de efluentes industriais
depositados em lagoas de evaporagdo. Estudos das plumas de contaminantes e avaliagao dos
principais indicadores geoquimicos e microbiolégicos mostraram que os compostos organicos
presentes no aquifero, entre eles o fenol, sofrem degradacao intrinseca. Os processos de
atenuagcdo na migragao de contaminantes do aquifero, assim como os seus processos de

transporte, sdo pegas chave para a confecgao de modelos matematicos.



1.1 OBJETIVOS

Os objetivos principais do trabalho so:

- Criar um modelo matematico de fluxo e de transporte no aqiiifero, utilizando-se o programa
Visual MODFLOW, através de dados obtidos em campanhas de monitoramento de aquifero
freatico impactado por fenois;

- Descrever os passos necessarios para a criagdo de modelo matematico de fluxo da agua
subterranea e de transporte de contaminantes, tais como dominio, discretizacdo e

condi¢cdes de contorno;

- Estudar os dados analiticos dos parametros que evidenciam os processos de atenuagao

natural e definir quais sdo as principais reagdes de oxido redugao atuantes na area;

1.2 HISTORICO DA CONTAMINACAO

A area estudada localiza-se na regido centro-leste do Estado de Sao Paulo. A contaminagéao
ocorreu através da infiltracdo de efluentes industriais em trés lagoas de evaporagcdao. Os
efluentes eram gerados a partir da digestdao acida de bagago de cana, sendo compostos

basicamente por matéria organica e potassio.

As lagoas foram construidas no final da década de 70, sendo utilizadas em forma de rodizio até
1990. Durante esse periodo, o efluente infiltrou-se no solo, atingindo o aquifero freatico.
Amostragens de solo realizadas a partir de sondagens na area indicaram a presenca de

concentragées residuais de compostos fendlicos adsorvidos ao solo.

Analises quimicas da agua subterranea coletada dos pogos de monitoramento detectaram
valores de fendis acima dos limites de potabilidade (anteriormente estabelecidos pela Portaria
36 do Ministério da Saude, de 19/01/1990 como 0,1 ug/L) para algumas amostras. Desde entao,
vem sendo realizadas sucessivas campanhas de monitoramento periddicas para avaliar o

comportamento da contaminagao.

8]



2. CONTEXTO GEOLOGICO E HIDROGEOLOGICO

2.1 GEOLOGIA REGIONAL

A coluna estratigrafica das sequiéncias paleozéicas e mesozodicas da Bacia do Parana no
centro-leste do Estado de Sao Paulo é constituida pelos grupos Tubardo, Passa Dois, Sdo
Bento e Bauru. Nessa regido, os trés Grupos tém sido divididos em oito formacdes: Sub Grupo
Itararé, Aquidauana, Tatui, Irati, Estrada Nova, Pirambéia, Botucatu e Serra Geral,
representando quase toda a série estratigrafica da Bacia do Parana, desde o Carbonifero
superior até o Cretaceo.

Na regiao de estudo aflora em grande extensdo o Grupo Tubardo, constituido pelo subgrupo
Itararé, na parte inferior, correspondendo ao ciclo glacial, e pela Formagédo Tatui, na parte
superior, indicando o ciclo pés-glacial (Rocha Campos, 1967 ; Landim & Fulvaro, 1972; apud
Yoshinaga, 1997). Depositos Cenozdicos e corpos intrusivos de diabasio também sao

mapeados em toda a regiao.

Localmente, ao redor da area de estudo, aparecem sedimentos do Sub-Grupo ltararé, que sao
caracterizados por depédsitos glaciais continentais, glacio-marinhos, fluviais deltaicos, lacustres
e marinhos, compreendendo principalmente arenitos de granulagdo variada, diamictitos, tilitos,
siltitos, folhelhos, ritmitos e raras camadas de carvao. Os corpos intrusivos também aparecem
em grande escala, sendo caracterizados por diques e sills de diabasio, provavelmente de idade

contemporanea aos derrames da formagao Serra Geral (Mesozdico).

2.2 HIDROGEOLOGIA REGIONAL

Na regido ocorrem trés sistemas aquiferos regionais: O Sistema Aquifero Tubardo, de
porosidade primaria, representado aqui, pelos sedimentos permo-carboniferos do Sub-Grupo
Itararé, o Sistema Aquifero Cristalino, composto por rochas igneas e metamérficas de natureza
granitica e gnaissica de idade precambriana e cambro-ordoviciana, de porosidade fissural, e
localmente ocorrem aquiferos sob as rochas da Formagao Serra Geral, limitados quanto a sua
extensdo, por serem corpos pequenos, distribuidos irregularmente na regido e a diversas

profundidades.

(U]



Sistema Aqliifero Cristalino

Na literatura, é citado como um aquifero de extensdo regional, de porosidade secundaria,

anisotropico e heterogéneo, de comportamento semi confinado a livre e descontinuo.

A sua capacidade especifica média é de 0,28 m°/h por metro de rebaixamento e a vazdo média
dos pogos que o exploram é de 7,3 m*/h. A sua transmissividade varia de 0,13 a 6,85 m*/dia
(Yoshinaga, 1997).

Sistema Aquifero Tubarao — Aqdiifero Itararé

Possui uma grande complexidade hidrogeolégica devido ao ambiente deposicional de seus
sedimentos ter sido extremamente complexo, ocasionando a ocorréncias de facies
interdigitadas de dificil entendimento espacial e estratigrafico. E considerado como aqtiifero de
extensao regional, de porosidade primaria, livre a semi-confinado, heterogéneo, descontinuo e
anisotropico.

Os valores de capacidade especifica média e de vazdo média sdo de 0,2522 m*h e 8,47 m/h,
respectivamente. As transmissividades sdo inferiores a 21m?%dia, e a sua condutividade

hidraulica varia de 9,0 x 10 até 4,0 x 10 cm/s.

Aqliifero Diabasio

Sao os que apresentam mais baixos valores médios de capacidade especifica e de vazio. A
sua producgao esta relacionada aos fraturamentos existentes na rocha.

2.3 GEOLOGIA LOCAL

A area estudada localiza-se sobre rochas basicas intrusivas relativas a Formagdo Serra Geral,
sendo constituida de diabasio. Nos arredores do corpo intrusivo ocorrem sedimentos
pertencentes a Formacao ltararé.

Sondagens realizadas permitiram constatar que a area em estudo assenta-se sobre solo

superficial, seguido de um perfil de alteragao do corpo de diabasio, sendo definida a seguinte

estratigrafia:



- Solo argilo-arenoso avermelhado, atingindo profundidade maxima de 4,5 metros.
Localmente, no PM-07, foi observado um solo argilo-arenoso marrom escuro.

- Argila arenosa variegada, com espessura variando entre 1 e 4 metros. Sua ocorréncia &
restrita, ndo abrangendo toda a area investigada.

- Solo de alteragdo argilo-arenoso, de coloragdo ocre/cinza, com espessura variando
entre 4 e 11 metros. Em algumas sondagens foi observada a ocorréncia de niveis com
fragmentos de rocha.

- Rocha basica (diabasio), de granulagao fina a média, de cor cinza, com topo rochoso
bastante fraturado e alterado. O horizonte superior, numa extensdao de cerca de 2
metros, apresenta-se mais fraturado, e conforme se aprofunda na rocha, as fraturas
ficam mais rarefeitas. Apresenta trés sistemas principais de fraturamento, com
distribuicdo espacial vertical, obliqua e horizontal. As fraturas ocorrem, em sua maioria,

seladas.

Nas sondagens do PM-06 e PM-08, localizadas na area das antigas lagoas de efluentes, foi
observado um aterro argilo-arenoso, variegado, sobrejacente ao solo de alteragao de rocha,

com espessura entre 2 e 4 metros.
2.4 HIDROGEOLOGIA LOCAL

O aquifero freatico presente na area corresponde ao horizonte de alteragdo do corpo de
diabasio. A sua espessura varia entre 4 e 11 metros, e assenta-se sobre o diabasio,
apresentando um horizonte de fragmentos de rocha de cerca de dois metros sobre o topo

rochoso.

O fluxo subterraneo ocorre preferencialmente para norte, em diregao ao rio presente na regio,
como pode ser observado nos mapas potenciométricos das figuras 2.4.1, 2.4.2 e 2.4.3. E
observada a existéncia de um divisor de aguas subterraneo, gerando dois sentidos de fluxo: um
para noroeste e outro para nordeste. O gradiente hidraulico do fluxo subterraneo na diregao
N/NW é de 3%, enquanto que o gradiente para o fluxo subterraneo na diregao NE & em torno de

15%, o que gera dois comportamentos hidraulicos distintos para a area.

Em onze campanhas de monitoramento realizadas desde o final de 1998, foi observada uma
variagdo no nivel d'agua de em média 2 metros, sendo que os maiores valores de carga
hidraulicas foram observados nos meses de maio e julho. Isso deve-se ao tempo de transito das

aguas pluviais na zona ndo-saturada que, na area, varia de 3 a 6 meses apos a estagéo das

S



Figura 2.4.1. - MAPA POTENCIOMETRICO E PLUMA DE FENOIS
NA AGUA SUBTERRANEA
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Figura 2.4.2. - MAPA POTENCIOMETRICO E PLUMA DE FENOIS
NA AGUA SUBTERRANEA
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Figura 2.4.3. - MAPA PQTENCIOMETRIQO E PLUMA DE FENOIS
NA AGUA SUBTERRANEA
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chuvas, compreendendo o periodo entre os meses de novembro e margo. Os valores de nivel

d'agua medidos em seis campanhas, assim como os valores de carga hidraulica obtidos estao
na tabela 2.4.1.

O valor da porosidade efetiva adotada para o aquifero & de 15%, valor tipico para sedimentos
argilo-arenosos. A condutividade hidraulica média obtida nos ensaios dos pogos (s/ug tests) na

porgdo N/NW da area é de 3,1 x 10”° cm/s, e para a por¢cdo extremo nordeste da area, de 1,2 x
10 cm/s.

Com base nesses dados e através da Lei de Darcy, foi obtida a velocidade média das aguas
subterraneas, sendo de 2,0 m/ano para as aguas que migram para N/NW da area, e 38 m/ano
as que migram para a dire¢do NE da area.

Conclui-se que a velocidade de migragédo das aguas subterraneas € maior no extremo nordeste
da area, onde o gradiente hidraulico aumenta consideravelmente, e a condutividade hidraulica

do aquifero se torna maior devido as heterogeneidades do substrato.

Ensaios de Perda d’Agua sob Pressdo realizados no trecho de rocha mostram baixa
permeabilidade para o substrato rochoso, variaveis de 2,4 x 10 cm/s a 1.8 x 10”° cm/s. A baixa
permeabilidade do horizonte rochoso em sua porgdo mais superior (primeiros 11 metros) esta
associada a intercomunicacgdo restrita entre as fissuras detectadas nos ensaios de pressao.
Apesar de ocorrerem em grande quantidade, as fraturas apresentam-se geralmente seladas,
tornando reduzida a dispersao da agua pelo meio fraturado. Em profundidades maiores, ocorre
a diminuicdo gradativa da freqiéncia dos conjuntos de fissuras, indicando uma comunicagao
restrita com horizontes aquiferos profundos.

A figura 2.4.4 apresenta as secdes hidrogeolégicas da area nas diregbes NE-SW e NW-SE,
com os valores de condutividade hidraulica obtidos nos ensaios.
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3. ASPECTOS TEORICOS
3.1 MODELAMENTO MATEMATICO

Os primeiros estudos sobre a agua subterranea foram realizados por Darcy, em meados do
seculo XIX. Nas décadas posteriores, tanto as aplicagbes da Lei de Darcy para a agua
subterranea como pesquisas feitas por outros cientistas foram de fundamental importancia no
avanco dos conhecimentos nessa area. Ainda no século XIX, Slichter fez numerosas
contribuicbes no desenvolvimento de teorias sobre a agua subterranea, sendo ele,
provavelmente, o primeiro a reconhecer que o processo de advecgao sozinho poderia nao
descrever completamente o transporte de contaminantes na agua subterrénea (Zheng e
Bennett, 1995). Somente por volta de 1930, através de extensivos desenvolvimentos no campo

de engenharia do petréleo foram obtidos avangos na teoria de fluxo através de meios porosos.

Nessa época, o transporte de contaminantes era pouco considerado em estudos de agua
subterranea sendo que os métodos de andlises geralmente aplicavam somente o calculo da
advecgao, no qual € assumido que os contaminantes movem-se na mesma velocidade da agua

subterranea, nao sendo afetado pela sorgdo e reagdes quimicas entre outros processos.

Os primeiros estudos sobre os processos atuantes no transporte de contaminantes foram feitos
na década de 50 por Scheidegger (1954), de Josselin de Jong (1958) e Saffman(1959), sempre
relativos a dispersao hidrodinamica, aonde enfocavam a diferen¢a entre o movimento advectivo
calculado e o movimento real observado (Zheng e Bennett, 1995). Ainda nos anos 50,
expressoes descrevendo o processo de sor¢do foram desenvolvidas através de pesquisas
realizadas em colunas por Vermeulen e Hiester (1952), sendo posteriormente aplicadas ao

transporte de contaminantes na agua subterréanea.

O transporte de contaminantes sé comegou a ser visto como um sistema influenciado por
processos hidrodinamicos e fisico-quimicos apoés pesquisas realizadas no fim da década de 50
sobre o comportamento de elementos radioativos (mais tarde sendo estendidos para elementos

nio radioativos) no subsolo e na agua subterranea (Zheng e Bennett, 1995).

Os anos 50 viram surgir os primeiros modelos, ferramentas essenciais para o entendimento
dos processos atuantes no fluxo e transporte de contaminantes através da agua subterranea.
Eram modelos fisicos e simulavam principalmente o fluxo, sendo constituidos por caixas de
areia ou placas de vidro paralelas onde tragadores coloridos eram injetados e 0 movimento da
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agua subterranea era estudado pela observagdo da sua trajetéria através das camadas
geologicas. Posteriormente, os modelos fisicos foram substituidos pelos modelos analogicos
eléetricos, que se utilizavam de grandes placas com resistores e capacitores para simularem o
fluxo de agua subterranea em grandes sistemas aquiferos (Walton 1970, apud Cleary,1991). Os
modelos fisicos e elétricos analégicos eram bons para simular o fluxo da agua subterranea, mas
ineficientes e as vezes até incapazes de simular o transporte de contaminantes. Visto isso, no
fim da década de 60, comego da de 70 houve a substituigdo gradual dos modelos analégicos
para modelos numeéricos feitos por computadores, que se tornavam cada vez mais disponiveis,

possibilitando a simulagéo do transporte de contaminantes com maior facilidade.

Outro fator principal para avangos nos conhecimentos sobre o transporte de contaminantes foi a
mudancga no setor das pesquisas: antes feitas para intrusées salinas, passaram a ser efetuados
para casos de contaminagdes por lixdes e depdsitos de residuos industriais, casos bem mais
praticos e corriqueiros.

Nos anos setenta, os computadores ainda eram muito grandes e de dificil programagao, o que
tornava as técnicas de modelamento numérico praticamente inacessiveis a pessoas que nao
tivessem uma formagao matematica, impossibilitando aos profissionais de aguas subterraneas
trabalharem, eles préprios, com os modelos. Nos anos 80, com o avango da tecnologia, os
computadores ficaram cada vez menores e seu uso mais facil acarretando, em grande
revolucdo na modelagem para agua subterrdnea. Foram obtidos também, muitos avangos nos
conhecimentos relacionados a sorgao e biodegradagao, assim como das reagdes que controlam
o equilibrio quimico entre contaminante/aquifero, informagdes importantes na simulagao de

transporte de contaminantes.

Todos esses desenvolvimentos facilitaram o entendimento das técnicas de modelamento
numeérico de sistemas aquiferos, tornando necessario para o modelador hoje em dia, apenas

um bom conhecimento dos processos hidrogeolédgicos e aplicagdo correta do modelo.
3.2 APLICACOES DE MODELOS MATEMATICOS NA HIDROGEOLOGIA

Os modelos de um modo geral, sdo ferramentas fundamentais no planejamento e previsdes de
situacoes reais (Cabral & Melo, 1997). A modelagem matematica de aquiferos & uma
ferramenta importante para o entendimento de problemas hidrogeolégicos complexos que vem
sendo bastante utilizada por 6rgdos ambientais e empresas de consultoria. S8o sempre usados

em conjunto com dados de campo, identificando areas aonde maiores informagdes sao
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necessarias e auxiliando nas decisées a serem tomadas. Quanto melhor a qualidade dos
dados de campo e a compreensdao do modelo conceitual do sistema, melhor serdo os
resultados da modelagem matematica (Iritani, 1999).

Os modelos matematicos sao representagées do comportamento de aquiferos através das
equagbes matematicas que regem os processos nele atuantes, sendo elas: equagao
fundamental de fluxo e as equagdes fundamentais de transporte, estando inclusos todos os
parametros atenuantes como adsorcdo, retardamento, dispersdo e degradagdo, e também
pelas condi¢des iniciais e de contorno (Iritani, 1999).

Algumas aplicagdes do modelo de fluxo e de transporte sao:

- Auxilio na determinagao de quanto e como coletar dados de campo;

- Entender, tridimensionalmente, a dindmica de sistemas complexos de fluxo e transporte de
contaminantes na agua subterranea;

- Avaliar as diregdes preferenciais do caminhamento de contaminantes;

- Gerenciamento de recursos hidricos;

- Zoneamento de pogos de abastecimentos publicos;

- Auxilio na selegcdo de melhores técnicas de remediagcao em determinada area contaminada;

3.3 METODOS NUMERICOS

Geralmente, utilizam-se dois métodos numeéricos para a resolugao de equagdes diferenciais,

sendo eles: método de diferengas finitas; método de elementos finitos.

Meétodos de Diferengas Finitas — € uma representagao discretizada em um ponto, isto €, a carga
hidraulica € definida no n6 da malha e é extrapolada para toda a area que envolve o né. A sua
malha é formada por retangulos (figura 3.3.1), e seus espagamentos podem ser constantes,

variar ao longo de cada eixo ou de um eixo para o outro (Cabral e Melo, 1997).

Meétodo de Elementos Finitos — € uma representacgao discretizada sobre uma area, sendo que a
variagdo da carga hidraulica dentro do elemento é definida pela interpolagao de carga nos nos.
Geralmente a sua malha & formada por triangulos (figura 3.3.1), que podem ser refinadas nas
areas de maior interesse, como por exemplo, areas com alto grau de gradiente hidraulico,

permitindo um melhor ajuste ao formato da area (Iritani 1999):
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Figura 3.3.1. - REPRESENTAGAO DA MALHA DE DIFERENGAS
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Geralmente, o Método de Diferengas Finitas é o mais usado, devido a sua maior facilidade na
entrada dos dados, o que o torna mais facil de ser compreendido pelos seus usuarios.
Entretanto, em casos em que as diregdes principais de condutividade hidraulica variam para
todo o aquifero, ndao podendo ser ajustadas aos eixos da coordenadas, deve ser utilizado o
Metodo de Elementos Finitos.

3.4 MODELO DE FLUXO

3.4.1 MODELO CONCEITUAL

A modelagem matematica envolve diversas etapas, aonde a simulagdo computacional € apenas
um dos passos. A primeira delas & a definicdo dos objetivos que se pretende atingir com a
confecgdo do modelo, seguido pela etapa de elaboragdo do modelo conceitual no qual procura-
se estabelecer a geometria do sistema com suas camadas geoldgicas, seus contornos (dominio

do modelo), suas interconexdes hidraulicas, suas recargas e bombeamentos.

O modelo conceitual nada mais € do que uma simplificagdo das informagdes de campo,
permitindo que elas sejam usadas no modelo computacional de uma forma mais facil. Na
modelagem de fluxo de agua subterranea, sdo necessarias informagdes sobre o meio fisico,
entre elas: espessura média da area, localizagao dos corpos d'agua superficiais e divisores
d'agua, camadas confinantes, etc; e sobre o meio hidrogeolégico: nivel freatico, mapas

potenciométricos, condutividade hidraulica, taxas de evapotranspiragao, recarga, etc.

O ideal na conceitualizagao de um sistema real é evitar tanto o superdetalhamento como o
subdetalhamento. Um modelo conceitual subdetalhado tende a apresentar falta de feicdes
presentes no sistema real, tornando o modelo numérico incapaz de simular o que foi observado
em campo, enquanto que um modelo conceitual muito detalhado produz um modelo numérico

complexo e pesado, tornando-se uma ferramenta nao muito efetiva.

Um modelo conceitual sempre apresenta interpretagées subjetivas e niumeros qualitativos. A
sua veracidade so sera atestada apoés a construgao do modelo numerico, quando os resultados

das simulagdes sao comparados com os dados obtidos em campo.

Os modelos conceituais sado classificados, segundo Cabral et al. (1997), como: tridimensional,
bidimensional horizontal, bidimensional vertical e modelo quase- tridimensional. O mais usado &

o tridimensional, também utilizado nesse trabalho.
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3.4.2 ESCOLHA DO APLICATIVO

Na selecdo do aplicativo matematico a ser usado na modelagem, alguns fatores devem ser
levados em consideragao, entre eles estao: qual o objetivo a ser alcangado; a complexidade do
sistema real a ser modelado; e o tempo. Um aplicativo simples pode ser utilizado em casos
aonde a modelagem é usada para fazer pequenas aproximagdes do sistema real, em vista que
simplificagdes numéricas podem ser assumidas, principalmente se os dados disponiveis forem
limitados. Por outro lado, se a modelagem for utilizada como uma ferramenta na qual sao
baseadas decisdes importantes, pode ser necessario um aplicativo mais avangado, que

represente de forma mais minuciosa as condi¢cdes da area.

3.4.3 CONSTRUGCAO DO MODELO DE FLUXO

O passo seguinte a elaboracdo do modelo conceitual € a construgdo do modelo numeérico, o
qual incorpora as equagdes de fluxo governantes, as condigdes de contorno, as condigées
iniciais, a distribuicdo espacial dos aquiferos e aquitardes, as perturbacdes externas (como

entradas e saidas de agua do modelo), além das propriedades fisicas do meio poroso.

Devem ser previamente definidas as condigdes iniciais, as condicbes de contorno e a
discretizagdo espacial (horizontal e vertical), assim como a temporal (estacionario ou

transiente).

A) EQUACAO DE FLUXO

A equacéo diferencial parcial tridimensional, aplicada a um modelo matematico, que governa o
fluxo da agua subterranea, considerando-se um meio heterogénio, anisotropico e em estado
transiente (cargas hidraulicas variando ao longo do tempo), € derivada através da combinagao
matematica da equacgdo de balango de agua e da Lei de Darcy (Anderson & Woessner, 1992;

Cleary, 1989; apud Iritani, 1999), sendo ela a seguinte:

-

BN

d\, XX @\; J—' a}; L »y ﬂl
Onde:
Ko Ky ez = Componentes principais do tensor de condutividade hidraulica [L/T];
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H - Carga hidraulica [L];
Ss - Coeficiente de armazenamento especifico [1/L];

W - Fonte interna de entrada ou saida de agua (pogos de bombeamento ou injegao,
drenos etc.), [L*/TL?].

Levando-se em conta que um volume elementar representativo de um aquifero, com os eixos
do sistema de coordenadas coincidentes com as principais diregées do tensor de condutividade
hidraulica, isto &, x, y e z colineares a K., K,, e K,;, respectivamente, e considerando a agua

com uma densidade constante (Cleary, 1991).

Utilizando-se situagdes simplificadas, de isotropia e homogeneidade, em uma ou duas
dimensodes, & possivel resolver a equagao de fluxo de forma analitica, No entanto, métodos
numeéricos permitem maior amplitude de cenarios a serem simulados, e maior versatilidade na
representagao do sistema real, pois permitem discretizar a equagao diferencial parcial nas
variaveis de espacgo (X, y e z)(Cleary, 1989 ; apud Iritani, 1999).

B) CONDIGCOES INICIAIS

A condigao inicial refere-se a distribuicdo tridimensional de carga hidraulica no dominio do
modelo matematico no momento inicial da simulagao, isto €, no tempo igual a zero . A forma

geral, segundo Cleary (1991) é:

H=f(Xy,z) parat=0

Quando o valor das cargas hidraulicas € conhecido, utiliza-se essas como condigdo inicial, o
que torna os resultados melhores, e faz com que o modelo demore menos tempo para rodar.
Como essa informagao & muitas vezes desconhecida, muitos modeladores usam uma carga

constante média para toda a area do modelo (Cleary, 1991).

C) CONDICOES DE CONTORNO

Devido a equagao geral do fluxo subterrdaneo em meio poroso ser uma equacao diferencial
parcial, € necessario que se conhega as condigbes de contorno para que ela seja resolvida.
Elas sdo utilizadas para definirr com base no sistema hidrogeolégico real, as fronteiras
hidraulicas ou fisicas que delimitam o modelo. As definigbes para os tipos de condigbes de

contorno, segundo Cabral et al. (1997) sao:
18



Contorno Fisico — é devido a presenca de caracteristicas que influenciam o escoamento, como

rochas impermeaveis, falhas geolégicas e corpos d'agua superficiais.

Contorno Hidraulico — é formado devido as condigdes do escoamento. Geralmente sdo

divisores de agua e linhas de fluxo. Considera-se que o fluxo, na diregdo perpendicular ao
contorno, seja nula.

Matematicamente falando, elas podem ser de trés tipos:

Carga Hidraulica especificada (Condigdo de Dirichlet) — a carga hidraulica é especificada no
contorno. A carga pode ser uma constante ou uma fungdo do espaco e/ou do tempo (Cleary

1991). Exemplos de contornos com condigdes de carga constante sdo os rios e lagos.

Fluxo Especificado (Condigdo de Neumann) — o fluxo da agua subterranea é especificado. Ele
pode ser nulo, isso €, nao ha fluxo na diregdo transversal (ndo entra nem sai agua) ao contorno.
Exemplos de condicdes de contorno de fluxo nulo sdo: divisores d'agua e camadas

impermeaveis, como um embasamento cristalino nao fraturado (Cleary, 1991).

Fluxo Dependendo da Carga Hidraulica (Condi¢gées mista ou de Robin ou Cauchy) — ocorre em
contornos semipermeaveis. O fluxo através de uma fronteira &€ calculado com base na diferenca
entre uma carga hidraulica especificada e a carga hidraulica calculada pelo modelo (Anderson e
Woessner 1992; apud Iritani 1999). Ela ndo € td&o comum como os outros dois tipos de
contorno, sendo usada para modelar drenanga através de contornos semipermeaveis, como em

aquiferos semi-confinados ou leitos colmatados de rios e lagos.

Em modelos tridimensionais, devem ser estabelecidos contornos tanto para os lados do
dominio do modelo, como para o topo e a base.dos aquiferos, podendo ser usados para
representar feicdes que aparegam no interior do dominio do modelo, como rios, drenagens,
lagos, etc.

A figura 3.4.3.c.1 apresenta exemplos do tipo de condigdes de contorno existentes.

D) DISCRETIZACAO ESPACIAL
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A discretizagado espacial é representada pela malha do modelo. A sua definicdo pode parecer
uma tarefa simples, entretanto € muito importante para o desenvolvimento do modelo. Sem uma
malha apropriada, ha grandes chances de que ndo seja alcangada a representagéo real do
modelo conceitual formulado. A definigédo errada da malha pode causar problemas como: a
necessidade maior de tempo para que o computador rode o programa e utilizagdo de maiores

espagos na memoria do computador;

A discretizagdo espacial pode ser dividida em:

- Espagamento Horizontal;

- Espacamento Vertical;

ESPACAMENTO HORIZONTAL

A resolugao do modelo numérico € definida pelo espagamento nodal (tamanho das células), que
dependem da escala do problema a ser modelado e das limitagdes computacionais

encontradas.

Nas dire¢cdes horizontais, o espagamento nodal pode ser regular (todas as células do mesmo
tamanho) ou irregular (aonde ele varia de célula para célula). Geralmente usa-se um
espagcamento regular para as areas de maior interesse, enquanto que para as areas adjacentes,

€ usado um espagamento irregular.

A vantagem no uso de malhas regulares, geralmente, sdo menores erros numeéricos resultantes
de aproximacdes das equagdes de fluxo, se comparados ao uso de espagamentos irregulares.
Entretanto, em modelos numéricos aonde os limites de contornos sao muitos distantes da area
de interesse, recomenda-se o uso de malhas irregulares para essas areas, diminuindo assim a
quantidade de células, que como ja foi citado anteriormente, diminui o tempo necessario para

que o computador rode o modelo.

Em casos aonde as simulagdes sao feitas pelo método de diferencas finitas e a malha é
irregular, utiliza-se a regra de Trescot et al. (1976) para a determinagao da variagdao do
espagamento nodal. A regra diz que deve-se adotar o fator 1,5, no maximo 2 para a diferenca
de tamanho entre uma célula e outra célula adjacente, ou seja, uma célula nao deve ser 2

vezes maior do que a célula adjacente a ela.



ESPACAMENTO VERTICAL

Em casos aonde a discretizagcdo horizontal é feita pelo método de elementos finitos, utiliza-se
uma discretizacdo vertical baseado no método de diferengas finitas. Na discretizagéo vertical,
teoricamente e possivel obter uma discretizagao regular, ou seja , dividir o modelo em camadas
com a mesma espessura. Nesse caso, o numero total de camadas e determinado simplesmente
pela resolugao vertical requerida pelo aplicativo. Mas na pratica, os sistemas hidrogeolégicos
possuem uma hidroestratigrafia Unica, variando tanto nas espessuras quanto nas propriedades
hidraulicas. Isso faz com que a maioria dos modelos numéricos utilize malhas irregulares. Com
iIsso, problemas numéricos podem ser minimizados utilizando-se a regra descrita por Trescott et
al. (1976) ja comentada anteriormente. Assim, limita-se o nUmero de camadas a ser usado no

modelo, o que diminui o numero de células , e deixa o modelo mais “leve”.

Hoje em dia, a maioria dos aplicativos utilizados na modelagem tridimensional de fluxo de agua
subterrédnea, permitem a utilizagdo de camadas irregulares deformadas, com a espessura da

camada variando de um local para outro, mantendo a continuidade do aquifero.

E) DISCRETIZACAO TEMPORAL

Existem dois tipos de discretizacdo temporal usadas em modelos matematicos: estado
estacionario, aonde é assumido que as condigdes como recarga e nivel d'agua dos pogos sao
as mesmas para toda a simulagao; e estado transiente , aonde assume-se que essas condigdes

variam ao longo do tempo.

A vantagem do uso de modelos em estado estacionario em relagdao ao estado transiente € o
menor tempo para que o modelo faga as interagdes matematicas. Nesse caso, sdo adotados
valores médios de cargas hidraulicas obtidas durante o ano. Ja a vantagem do estado

transiente sdo simulagées mais realistas, possibilitando simular variagdes sazonais.

3.4.4 CALIBRACAO

O objetivo da calibragdo é fazer com que os erros sejam os menores possiveis, e que o modelo
simule as condigdes de fluxo da agua subterrdnea mais proximas da realidade. Ela é feita
através de ajustes em parametros como a condutividade hidraulica e recarga. Deve-se ter
critérios na hora de fazer esses ajustes de forma que ndo sejam inventados valores nao

observados em campo.
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3.5. MODELO DE TRANSPORTE

3.5.1 MODELO CONCEITUAL

O modelo conceitual de transporte de contaminantes em aquifero depende do conhecimento
previo do sistema de fluxo atuante na area de interesse, ou seja, do modelo de fluxo. Por esse
motivo, o seu modelo conceitual normalmente esta inserido no modelo conceitual elaborado
para a simulagdo do fluxo.

Na simulagéo do transporte, além das informagdes utilizadas no modelo de fluxo, & necessario
conhecer também: as concentragées do contaminante; as fontes contaminantes (ativas ou
inativas); os parametros de armazenamento do aquifero (porosidade efetiva e total e coeficiente
de armazenamento), além dos processos atuantes na migragdo da pluma (fator de

retardamento, dispersao, degradagao, mobilidade do contaminante; etc).

3.5.2 ESCOLHA DO APLICATIVO

A simulagao do transporte de contaminantes em aquiferos € uma atividade mais complexa do
que a simulagao do fluxo da agua subterranea, onde deve ser considerado um maior numero de
fatores, entre eles os processos que atuam na migragdo da pluma contaminante. Quando
somente a adveccgao atua no transporte, a simulagao torna-se mais simples do que em casos
onde ocorre um transporte dispersivo-reativo. Outros fatores a serem considerados sao:
dimensao do modelo (bi ou tridimensional); facilidade de uso do aplicativo; e condigdes em que

sera rodado (estacionarias ou transientes).

3.5.3 CONSTRUCAO DE UM MODELO DE TRANSPORTE

O passo seguinte para a elaboragdo do modelo de transporte € a construgdao do modelo
numérico, o qual incorpora as equagdes de transporte governantes, assim como as condigdes
de contorno e iniciais e a discretizagao espacial e temporal. Também €& de grande importancia o

conhecimento prévio dos processos atuantes no transporte do contaminantes na area.

A) EQUACAO GERAL DO TRANSPORTE



A equacdo de transporte de contaminantes em trés dimensdes, levando-se em conta a
dispersao, o transporte advectivo, o retardamento e equag¢des de decaimento de primeira ordem
pode ser escrita da seguinte forma (Cleary, 1989):

o i
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onde:

© - Termo dispersivo;
® - Termo advectivo;

© - Termo que descreve reagdes quimicas de decaimento de 1? ordem e adsorgéo.

D; Coeficiente de Dispersao [L%/T];

£ Tempo [T];

C Concentracéo do poluente em fase dissolvida [M/L°];

Vi Velocidade da agua [L/T], calculada pelo modelo de fluxo;

gs Fluxo volumétrico devido a fontes (pogos de bombeamento/inje¢do), por unidade de

aquifero [1/T];

Constante de decaimento de 1° ordem [1/T];

C, Concentragéo da agua injetada [ M/L?];
7] Porosidade total do solo;
Db Densidade global do solo;
R Coef. de Retardamento, descrito por:
g
C Concentracdo do poluente na fase adsorvida [MM™].



O termo de advecgdo pode ser resolvido por diferentes técnicas, incluindo diferengas finitas,
baseado no principio de conservagdo de massa, ou ainda pelo Método de Caracteristicas
(MOC), ou modificagdes deste (MMOC/HMOC), os quais se baseiam em técnicas de simulagao
da trajetéria de particulas distribuidas no dominio, as quais sdo atribuidos valores de
concentragcdo. Atravées do tempo, estas particulas sdao simuladas em sentido jusante ou
montante, sendo a nova concentragdo entdo calculada para o termo de advecgdo. A
concentragao devida aos outros termos da equagao de transporte de massa é entao calculada,
por diferengas finitas.

B) CONDICOES INICIAIS

A condicao inicial na simulagdo do transporte de contaminantes refere-se a distribuicao
tridimensional das concentragdes do contaminante no dominio do modelo matematico no

momento inicial da simulagao, isto €, no tempo igual a zero (Cleary, 1991). A formula geral é:
C=f(x,y,z) parat=0

Nos casos aonde o interesse € avaliar o impacto de uma fonte potencial de poluicdo, a condigao
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