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RESUMO

SIMAO, Daniel Amgarten. O método de Monte Carlo como estimativa de incertezas
na modelagem de transporte de benzeno em meios porosos saturados: uma revisao
da literatura. 2020. 49 f. Monografia (MBA em Gestdo de Areas Contaminadas, Desen-
volvimento Urbano Sustentavel e Revitalizacdo de Brownfields) — Escola Politécnica,
Universidade de Sao Paulo, Sao Paulo, 2020.

Para auxiliar processos decisérios em relacao a projetos de remediacao de contami-
nacdes em aguas subterraneas, e ao monitoramento dessas contaminagdes, modelos
matematicos computacionais sao considerados como ferramentas efetivas para com-
preender o destino desses contaminantes na subsuperficie. No entanto, a modelagem
do transporte de contaminantes na subsuperficie € complicada e incerta, pois 0 mundo
natural € mais complexo do que é capaz de ser incorporado nesses modelos e a
abordagem deterministica tradicionalmente utilizada é limitada para lidar com essas
incertezas. O método de simulagdo de Monte Carlo (MMC) € uma das ferramentas utili-
zadas para se quantificar e analisar incertezas em relagcao aos parametros de modelos
matematicos, utilizando uma abordagem probabilistica na simulagao desses. O objetivo
deste trabalho é revisar a literatura cientifica dos ultimos vinte anos acerca da utilizacao
desse método para quantificacao e analise de incertezas em modelos de transporte
de benzeno em aguas subterraneas, e discutir a utilizacado de uma abordagem pro-
babilistica, em relacdo a abordagem deterministica, na modelagem assim como seus
efeitos na tomada de decisdo no ambito do gerenciamento de areas contaminadas. Os
estudos revisados demonstram a aplicacao do MMC associado a diferentes solucdes
das equacdes de transporte em meio saturado, inclusive modelos multicomponentes
e multifasicos, considerando diferentes processos, situacoes e fins desses estudos.
Essas finalidades incluiram avaliagdes de risco, avaliagbes dos processos fisicos, qui-
micos e bioldgicos que afetam o transporte de hidrocarbonetos no meio subterraneo,
avaliacao de estratégias de remediacao, assim como parametrizacdo de modelos. O
método demonstrou versatilidade em sua aplicacdo com outras técnicas estatisticas e
geoestatisticas auxiliares, e o objetivo principal de sua utilizacao resumiu-se a quantifi-
car a variancia presente nas previsdes a partir da incerteza relativa a parametros de
modelagem especificos, e compreender os efeitos de como as incertezas das varia-
veis de entrada e saida dos modelos interagem. Os estudos permitem concluir que as
consequéncias de nao se levar em consideracao as variacoes inerentes ao processo
de caracterizacao dos parametros dos modelos utilizados nas tomadas de decisdo no
gerenciamento de areas contaminadas incluem a possibilidade de tomadas de deci-
séo ineficientes, em termos de riscos sociais, ecoldgicos e financeiros, em atividades
como estratégias de remediacdo. O MMC e a abordagem probabilistica, no entanto,
exigem conhecimento das teorias da probabilidade e estatistica, podem incorrer em um
custo computacional elevado, e podem ser inviaveis ou trazer resultados insatisfatorios
quando néo é possivel atribuir adequadamente distribuicdes de probabilidade repre-
sentativas para os parametros dos modelos que forem considerados como variaveis
aleatorias, o que sdo impedimentos para suas aplicacées.

Palavras-chave: Método de Monte Carlo. Modelagem matematica. Contaminacgéo de
aguas subterraneas. Transporte de hidrocarbonetos. Analise de incertezas.



ABSTRACT

SIMAQ, Daniel Amgarten. The Monte Carlo method as uncertainty quantification tool
for benzene transport modeling in saturated porous media: a literature review. 2020.
49 f. Monografia (MBA em Gestdo de Areas Contaminadas, Desenvolvimento Urbano
Sustentavel e Revitalizacdo de Brownfields) — Escola Politécnica, Universidade de Sao
Paulo, Sao Paulo, 2020.

Computational mathematical models are considered as effective tools to assist decision-
making in remediation activities of contaminated groundwaters, and the monitoring of
such contaminations, through the evaluation of the fate of contaminants in the sub-
surface. However modeling the transport of these contaminants is a complicated and
uncertain activity, for the natural world is more complex than it is capable of being
incorporated into these models, and the deterministic approach traditionally employed
is limited to deal with these uncertainties. The Monte Carlo simulation method is one
of the tools implemented to quantify and analyze uncertainties regarding the parame-
ters of mathematical models, through a probabilistic approach in their simulation. The
objective of this study is to review the scientific literature of the last twenty years con-
cerning the use of this method for uncertainty quantification and analysis of models of
benzene transport in groundwater, and to discuss the use of a probabilistic approach in
opposition to the deterministic approach in modeling and its effects on decision making
in contaminated sites management. The reviewed studies demonstrated the applica-
tion of the method associated with different transport equations solutions in saturated
environments, including multicomponent and multiphase models, considering different
processes, situations and purposes of these studies. These finalities included human
health risk assessments, evaluation of the physical, chemical and biological processes
that affect the transport of hydrocarbons in the subsurface, evaluation of remediation
strategies, as well as model parameterization. The method is shown to be versatile tho-
rugh integration with different ancillary statistics and geostatistics techniques, and the
main objective of its application was to quantify the variance in predictions of models re-
sulting from the uncertainty of specific modeling parameters, and to understand how the
uncertainties of the input and output variables of the models are related. These studies
allow the conclusion that the consequences of not taking into account the variations and
uncertainties inherent in the process of characterizing the input parameters of the math-
ematical models employed for decision making in the contaminated sites management
context include the possibility of inducing inefficient decisions, in terms of social, ecolog-
ical and financial risks, in activities such as remediation strategies. Notwithstanding the
Monte Carlo method and the probabilistic approach requires knowledge of the theories
of probability and statistics, is potentially subject to high computational costs, and may
be impracticable or bring unsatisfactory results when it is not possible to adequately
assign representative probability distributions to the model parameters that are con-
sidered as random variables, which are identified as impediments to their widespread
application.

Keywords: Monte Carlo method. Hydrocarbon transport. Groundwater contamination.
Mathematical modeling. Uncertainty quantification.
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1 INTRODUGAO

O vazamento ou derrame de hidrocarbonetos derivados do petréleo é responsa-
vel por muitas das contaminagdes de aquiferos em areas urbanas no mundo (FETTER;
BOVING; KREAMER, 2017). Essas situagdes podem ocorrer a partir de acidentes
ou falhas na exploracao ou refino de petréleo, no armazenamento e distribuicdo em
refinarias, polos e terminais petroquimicos, em industrias quimicas ou postos de com-
bustivel. No Estado de Sao Paulo, que € pioneiro no gerenciamento e cadastro de
areas contaminadas no pais, o ultimo levantamento da CETESB (2019) apontou que
68% e 75% das areas contaminadas cadastradas apresentavam contaminacao por,
respectivamente, solventes aromaticos e combustiveis automotivos, dois derivados do
petroleo. Para auxiliar os processos decisérios em relacao a projetos de remediacao e
ao monitoramento dessas contaminacdes, modelos matematicos computacionais sao
considerados como ferramentas efetivas para compreender o destino desses contami-
nantes (BEAR; CHENG, 2010; LI et al., 2018).

Entretanto, a modelagem do transporte de contaminantes na subsuperficie é
complicada e incerta. O mundo natural € muito mais complexo do que é capaz de ser
incorporado nesses modelos. O funcionamento hidrogeoldgico de um aquifero pode
ser interpretado de diversas maneiras, sobretudo quando dados sobre o sistema séo
escassos (ANDERSON; WOESSNER; HUNT, 2015). A heterogeneidade desses meios
e as incertezas referentes aos dados medidos e inferidos para serem introduzidos
nos modelos, incluindo parametros quimicos, fisicos e hidrogeoldgicos sdo questdes
limitantes. Estresses futuros a que o sistema pode ser submetido também dificilmente
podem ser sempre devidamente antecipados. Modelos sdo simplifica¢cdes da realidade
e portanto ferramentas com limitagées embutidas.

Modelos numéricos em hidrogeologia sdo comumente utilizados em uma abor-
dagem deterministica. Nessa abordagem implicitamente assume-se: conhecimento
e entendimento completos acerca dos processos fisicos/quimicos que ocorrem den-
tro do dominio investigado; existéncia de um modelo matematico que corretamente
representa esses processos e que pode ser usado para prever respostas futuras a
perturbagdes; disponibilidade de informacdes, medidas ou obtidas indiretamente, so-
bre todos os parametros e coeficientes que foram incluidos no modelo matematico,
da geometria do dominio, assim como das condi¢des iniciais e de contorno (BEAR,;
CHENG, 2010).

Na pratica, no entanto, essas premissas nao se sustentam, e inUmeras incerte-
zas estao associadas ao processo de construgcéo e simulagdo de um modelo. Essas
incertezas podem ser referentes a validade do modelo conceitual e matematico ado-
tados, aos parametros utilizados para representar o meio geoldgico € 0s processos
hidrol6gicos em um meio heterogéneo, aos contornos do sistema e suas condi¢coes
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associadas, assim como as condicdes iniciais para um modelo transiente; as proprie-
dades quimicas, fisicas e biolégicas do contaminante transportado (BEAR; CHENG,
2010).

A utilidade de um modelo depende, em boa parte, da acuracia e confiabilidade
dos seus resultados. Dessa forma, para que modelos numéricos de transporte de
contaminantes sejam ferramentas Uteis em processos decisorios envolvendo riscos,
devem incluir estimativas das incertezas envolvidas nesse processo (BARNETT et
al., 2012; TARTAKOVSKY, 2013; KITANIDIS, 2015). Essas estimativas proporcionam
um entendimento mais claro da confiabilidade dos resultados simulados, fornecendo
uma margem de seguranga que considera as imperfeicoes do modelo e dos dados de
entrada utilizados. Existem varias maneiras de se quantificar e analisar as incertezas
em modelos, e ainda ndo existem consensos sobre de que forma essa estimativa deve
ser feita em modelos ambientais (HESSE; COMUNIAN; ATTINGER, 2019).

A abordagem mais utilizada para quantificacao de incertezas na modelagem é
a probabilistica, ou estocastica, sendo o método de Monte Carlo (MMC) uma das prin-
cipais ferramentas utilizadas para esse fim, ao lidar com as incertezas referentes aos
valores dos parametros de modelos matematicos. A abordagem probabilistica provi-
dencia uma nova forma de enxergar os resultados de um modelo e o nivel de confianca
que pode ser conferido a suas previsdes, de maneira a iluminar a compreensdo do
comportamento do modelo assim como as decisdes que sao tomadas a partir desse.

1.1 OBJETIVOS

1.1.1 Objetivo geral

O objetivo geral deste trabalho é realizar uma revisdo da literatura acerca da
utilizagdo do método de simulagédo de Monte Carlo para quantificagdo e andlise de
incertezas em modelos matematicos de transporte de benzeno em meios porosos
saturados, de forma a avaliar as implicagcées da utilizagdo de uma abordagem pro-
babilistica e desse método de simulagdo em relagdo a abordagem deterministica de
modelagem, assim como discutir seus potencias beneficios no contexto da tomada de
decisdo no gerenciamento de areas contaminadas.



2 REFERENCIAL TEORICO

2.1 MEIOS POROSOS SATURADOS E FUNDAMENTOS DE FLUXO SUBTERRA-
NEO

Na superficie terrestre, inumeros processos transformam as rochas que com-
pdem a crosta terrestre em solos e rochas alteradas, o que cria meios porosos. Esses
meios consistem em particulas que formam uma matriz sélida e espagos vazios entre
elas, que caracterizam a porosidade do material, os quais podem estar preenchidos
por um ou mais fluidos. A porosidade total de um meio (n) é caracterizada como a rela-
¢ao entre o volume de espagos vazios (Vy) pelo volume total do meio (V;) (FREEZE;
CHERRY, 1979):

Vv
n= Vt (1)

A conectividade entre esses poros permite o deslocamento de fluidos através
do meio. No entanto, nem todos os poros estdo sempre conectados. Caracteriza-se a
porosidade efetiva (ne) de um meio como a parcela do volume total desse que esta
disponivel para o0 movimento de fluidos, ou seja, que é drenavel, ou que possui volume
poroso interconectado (FETTER, 2001). A porosidade efetiva € de vital importancia
para compreender e modelar o fluxo de aguas subterraneas e o transporte de conta-
minantes na subsuperficie, e pode ser obtida através de testes de laboratorio com o
material poroso.

Nos solos, a subsuperficie apresenta uma area em que 0s poros estao preen-
chidos por ar, e em menor quantidade agua, logo abaixo da superficie, e denominada
zona nao saturada (ou zona de aeracao). Abaixo desta zona os poros estdo completa-
mente saturados por agua acumulada, denominada zona saturada, delimitada abaixo
por alguma camada geoldgica confinante e acima pelo nivel freético, se o aquifero for
livre (i.e. ndo confinado). Dessa forma, a agua subterranea é a agua subsuperficial que
encontra-se abaixo do nivel freatico em solos e formacgdes geoldgicas que estao total-
mente saturados (FREEZE; CHERRY, 1979). O nivel freatico é definido como o lugar
geomeétrico dos pontos em que a agua se encontra submetida a pressdo atmosférica
(MANOEL FILHO, 2008).

Entre a superficie fredtica e a zona n&o saturada encontra-se ainda a franja
capilar, em que a agua da zona saturada ascende devido as for¢as capilares das
particulas nos poros do solo. Dessa forma esta zona apresenta um limite superior
irregular, com maior ascensao da agua onde os poros sao menores. O limite inferior
pode ser determinado onde a saturacdo dos poros é de no minimo 75% de agua
(MANOEL FILHO, 2008).

As unidades geolégicas que armazenam e transmitem aguas subterraneas,



Capitulo 2. Referencial tedrico 10

através de seus poros ou fraturas, sdo denominadas aquiferos. Esses podem ser clas-
sificados de acordo com sua localizagcédo geografica (aquiferos costeiros ou continen-
tais/interiores); com a pressao sobre a agua (livres/freaticos ou confinados/artesianos);
ou também com a geologia do material saturado (porosos, fraturados e carsticos)
(FREEZE; CHERRY, 1979).

2.1.1 Lei de Darcy e equacao geral de fluxo subterraneo

O fluxo de fluidos em meios porosos é quantificado através de uma equacéao
empirica denominada Lei de Darcy. Essa é resultado dos trabalhos do engenheiro
francés Henry Darcy, que realizou experimentos de laboratério para observar o fluxo de
agua através de meios arenosos (DARCY, 1856). Por meio desses experimentos Darcy
pode observar as relacdes entre o fluxo, o gradiente de pressao referente as cargas
hidraulicas, e um coeficiente empirico que foi denominado condutividade hidraulica
(FREEZE; CHERRY, 1979). Segue a Lei de Darcy para uma dimensao:

dh

Q = —KA&

(2)
na qual
Q:vazao (L3T1);
K: condutividade hidraulica (LT~ 1);
h: carga hidraulica (L);
x: distancia (L);
A: area da secao transversal ao escoamento (L2).

Essa equacao também pode ser expressa em termos da vazéo especifica (q),
também denominada velocidade de Darcy, que € a vazao (Q) dividida pela area da
secgao do fluxo (A):

dh

q=-K2! 3)

A carga hidraulica € uma grandeza fisica que pode ser medida em qualquer
parte do aquifero, e portanto, dependente das trés dimensdes. Pode ser entendida
como o nivel de energia em que a agua se encontra em um determinado ponto, e
€ uma soma das energias potencial de elevacdo (em relacdo a uma referéncia), da
carga de pressao exercida pela dgua nos entornos e da carga cinética de velocidade
(MANOEL FILHO, 2008).

A constante empirica condutividade hidraulica (K) pode ser entendida como
a capacidade do meio poroso para transmitir 4gua, e é funcao da permeabilidade
intrinseca do meio (FREEZE; CHERRY, 1979). A permeabilidade intrinseca, como
proprio nome sugere, € intrinseca as caracteristicas do meio poroso e independente
do fluido, dependendo da porosidade efetiva; enquanto que a condutividade leva em
consideracao também as propriedades do fluido considerado, nesse caso a agua. A
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condutividade hidraulica pode ser obtida ao se considerar a permeabilidade do meio e
as caracteristicas do fluido a partir da seguinte equagéo:

K=HP9 (4)
u
na qual
k: permeabilidade intrinseca do meio (L2);
p: densidade do fluido (ML™3);
g: aceleracdo da gravidade (LT2);
1 viscosidade dinamica do fluido (MT-1L71).

Ressalta-se que, tanto a porosidade, a permeabilidade, e a condutividade, séo
consideradas para um volume elementar representativo (VER). Esse é definido como
um volume em que propriedades geométricas médias macroscépicas podem ser as-
sociadas a todos 0s pontos nesse dominio; é pequeno em relacdo as dimensdes da
area considerada no problema, mas grande relativo a média do volume a nivel micros-
copico dos poros (BEAR; CHENG, 2010). A Figura 1 apresenta uma representacéao
grafica para a meédia da porosidade em fun¢do do volume em um meio poroso geneérico,
destacando a regidao em que se atribui o VER.

A condutividade hidraulica pode ser medida em trés dire¢Ges principais: Kx, Ky e
K. Quando os valores medidos sao diferentes para cada dire¢cdo o meio é denominado
anisotrépico. Se o valor € o mesmo para todas as dire¢gdes o meio € denominado
isotropico. Além disso, se a condutividade é independente da posicao dentro do meio
poroso esse é considerado homogéneo. Se seu valor depende da posi¢do, 0 meio
€ considerado heterogéneo. A maioria dos meios porosos em problemas reais, no
entanto, sdo mais heterogéneos que homogéneos, e as variagcoes de permeabilidade
desses meios refletem variagdes nas condicées de deposicao reinantes durante o
processo de criacao destes (FREEZE; CHERRY, 1979). A heterogeneidade pode ser
referente a diferentes camadas geolégicas no meio com diferentes permeabilidades ou
a diferentes permeabilidades dependendo da posicao na mesma camada geoldgica.

A velocidade linear média da agua nos poros (vx) é determinada a partir da Lei
de Darcy, e € uma relacdo entre a vazao especifica (q) e a porosidade efetiva do meio
(ne), representada pela seguinte equacao:

q

Vx = n_e (5)

Vale lembrar que essa velocidade nao representa a verdadeira velocidade das
aguas subterrdneas nos poros, e sim uma aproximacao da média da verdadeira ve-
locidade no VER (MOLZ, 2015). O verdadeiro campo de velocidades € praticamente
impossivel de ser calculado.
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Figura 1 — Representacao grafica do conceito de volume elementar representativo
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A Lei de Darcy € vélida em uma dimensao apenas. Porém, conforme mencio-
nado, a carga hidraulica é funcao do espaco tridimensional. Para possibilitar a quan-
tificacdo do campo de fluxo de um aquifero, deve-se compreender o comportamento
das cargas hidraulicas em trés dimensdes. Ao combinar-se a Lei de Darcy com os
principios de conservagdo da massa obtém-se a equacéao geral de fluxo para aguas
subterraneas para condicoes transientes de fluxo (dependente de condig¢des iniciais e
do tempo) em um volume elementar de controle em aquifero anisotropico:

0 oh 0 oh 0 oh oh

na qual Sy € o rendimento especifico; e R o termo que representa entradas e
saidas, em funcdo de volumes de agua introduzidos ou retirados do aquifero como
recarga a partir de precipitacdes, ou retiradas por pocos.

O rendimento especifico é definido como o volume de agua que um aquifero
livre libera do armazenamento por unidade de area de superficie do aquifero por
unidade de declinio do nivel freatico (FREEZE; CHERRY, 1979). Pode ser entendido
como a relacao entre o volume de agua liberado por um aquifero saturado, em funcao
da gravidade unicamente, e 0 volume total, e na maioria dos casos corresponde ao
valor de porosidade efetiva (SETHI; DI MOLFETTA, 2019). A equacao geral de fluxo
assume como premissas que a matriz porosa do meio é rigida e nao sofre deformacoes,
que o fluido é incompressivel com densidade constante, e que o alinhamento dos
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eixos coordenados x, y e z sao alinhados com as dire¢des principais do tensor da
condutividade hidraulica (FETTER, 2001).

2.2 TRANSPORTE DE CONTAMINANTES EM MEIOS POROSOS SATURADOS

Um contaminante em meio subterraneo, ao se dissolver no aquifero, passa a
se submeter a diferentes processos que causam seu transporte e sua transformagao.
Seu espalhamento € governado por processos hidrodinamicos, que sao resultado
do movimento das aguas subterrdneas, os quais ndo causam redugado da massa do
contaminante. Para solutos sujeitos a processos reativos, como o benzeno, outros
fendmenos de transformacao afetam o transporte e espalhamento desse no meio
poroso. Incluem processos abibticos e bidticos, os quais sdo responsaveis por reduzir
a massa dissolvida do contaminante.

Processos hidrodindmicos incluem a adveccao e a dispersao hidrodinamica,
e essa ultima inclui os processos de difusdo e dispersdo mecéanica. Os fenébmenos
abidticos incluem as reac¢des quimicas, o decaimento radiativo, hidrélise e dissolugao,
sorcao e volatilizagao. Os fendmenos bioldgicos referem-se ao processo de degrada-
cao e transformacao dos contaminantes mediado por microrganismos e/ou plantas, ou
melhor, a biodegradagéo. Os mais relevantes envolvem a advecgao, dispersao hidrodi-
namica, sorcao e biodegradacao, os quais serdao melhor discutidos nessa secao.

2.2.1 Adveccao

O mecanismo mais importante no transporte de solutos em aquiferos é a advec-
cao. Essa representa o transporte realizado devido ao fluxo das aguas subterrédneas
nos poros da matriz do solo. Devido a esse processo, solutos nao reativos sao leva-
dos a uma velocidade média igual a velocidade linear média nos poros do aquifero
(FREEZE; CHERRY, 1979).

O fluxo de massa de um soluto devido a adveccao € proporcional a velocidade
linear média da agua (Equacéo 5) e a concentracao do soluto. A Equacao 7 representa
entdo a variacdo da concentracao de um soluto (C) em funcéo do tempo, considerando-
se um transporte puramente advectivo em uma dimenséo.

oC oC

5 = o (7)

2.2.2 Dispersao hidrodinamica

Um outro importante mecanismo de transporte da fase aquosa de um conta-
minante é a dispersédo hidrodindmica. Esse mecanismo representa o processo de
espalhamento transversal e longitudinal da pluma contaminante em funcéo da disper-
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sdo mecanica e da difusdo molecular, e € uma forma de mistura irreversivel (FETTER,
2001).

A difusdo molecular refere-se ao processo em que o soluto move-se, em funcao
de um gradiente de concentracédo, de uma zona de alta concentracédo para uma de
baixa, e € um resultado da alta energia das moléculas concentradas que passam a se
repelir. Este processo acontece mesmo em um fluido imével. A difusédo de um soluto
pela agua é descrita pelas leis de Fick. A primeira lei de Fick descreve o fluxo de massa
de um soluto em estado estacionario, e unidirecionalmente € descrita pela seguinte
equagao:

Fx = —DZ—f (8)
na qual
F: fluxo de massa do soluto por unidade de area e de tempo
(ML2T7Y);
D: coeficiente de difusdo (L2T-1);
C: concentracdo de soluto (ML™3);
dC/dx: gradiente de concentragdo (ML™).

Em situagbes em que as concentragdes estao se alterando com o tempo aplica-
se a segunda lei de Fick:

aC _8°C
Tl 007 (9)
na qual aC/at representa variacdo da concentracdo em relacdo ao tempo
(ML= T).

Em meios porosos, no entanto, o processo de difusdo ndo pode ocorrer da
mesma forma que na agua em um sistema homogéneo. Isso porque as particulas do
solo fornecem um obstaculo para as moléculas do soluto no aquifero, que devem per-
correr caminhos tortuosos em um sistema heterogéneo. Dessa forma, um coeficiente
de difusao para o meio poroso é requerido, denominado coeficiente de difusao efetiva
(D*) e obtido a partir da seguinte relagéo:

D* =wD (10)

em que w é um coeficiente adimensional empirico, obtido através de testes,
denominado tortuosidade do meio.

A dispersdo mecanica é referéncia ao fenébmeno do espalhamento do soluto na
agua em movimento que ocorre devido a heterogeneidade em escala microscopica
e macroscépica do meio poroso. Essa heterogeneidade possibilita diferentes trajetos
interconectados, o que resulta uma distribuicao de velocidades diferentes, e que leva
a uma diluicado maior do soluto e a consequente reducao da sua concentragao.
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A dispersdao mecanica € um fenbmeno anisotropico, ou seja, difere em magni-
tude dependendo da direcdo considerada. A dispersao que ocorre na mesma direcao
do fluxo subterraneo é denominada longitudinal, e ocorre devido a trés causas basicas:
(1) o fluido se move mais rapidamente no centro dos poros interconectados do que
nas interfaces com as particulas devido ao atrito; (2) por¢des do fluido que percor-
rem poros menores atingem velocidades maiores que por¢des que percorrem poros
maiores; (3) algumas partes do fluido irdo se movimentar em caminhos mais longos
que outras partes (FETTER, 2001). A dispersao que ocorre ortogonalmente ao fluxo é
denominada disperséo transversal, a qual inclui as dire¢des horizontal e vertical, e é
causada pelo constante contorno e divisdo do fluxo da pluma dissolvida em torno das
particulas do solo no meio poroso.

A dispersao mecanica € dependente do campo de velocidades a nivel de escala
microscoépica dos poros do meio, e portanto dificil de ser caracterizada. E normalmente
aproximada como proporcional a velocidade média linear da agua nos poros (vx), e
os fatores de proporcionalidade sdo denominados dispersividade longitudinal (a;) e
transversal (a 7). A dispersdo mecéanica predominante nos processos de transporte é
a longitudinal (FREEZE; CHERRY, 1979).

Os processos de difusao e dispersao sdao completamente inter-relacionados,
de maneira que as diferentes velocidades e trajetos percorridos pela fase dissolvida
através da dispersao mecanica gera gradientes de concentracao que induzem a difu-
sao molecular. O Unico caso em que apenas um dos processos ocorre € quando o
fluido esta parado, no caso a difusdo. Em baixas velocidades de fluxo subterrédneo o
transporte difusivo € dominante, enquanto que a partir de certa faixa de transicdo, em
velocidades maiores a dispersao mecanica, conjuntamente com o transporte advec-
tivo, &€ predominante (SETHI; DI MOLFETTA, 2019). Devido a inter-relagao entre os
processos o0s dois sdo comumente associados a um coeficiente Unico para cada dire-
cao, os coeficientes de dispersao hidrodinamica longitudinal (D) e transversal (D7),
representados nas seguintes equagdes, ao considerar-se i 0s eixos coordenados y e
z:

DL=CZLVX+D* (11)

DT=aTV/+D* (12)

Na maioria dos problemas praticos e das condi¢des de fluxo de aguas subterra-
neas a difusdo molecular é insignificante e é geralmente ignorada (FETTER; BOVING;
KREAMER, 2017). Os coeficientes de dispersao sao substituidos no coeficiente de
difusdo da segunda Lei de Fick para encontrar o fluxo de massa do soluto, e a disper-
sdo como um todo é tratada, dessa forma, em uma analogia ao processo difusivo. As
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equacoes a seguir representa a dispersao hidrodinadmica para as trés dimensoes:

oC

FX =—neDLa (13)
oC

Fy =_neDTW (14)
oC

Fz=—neDTE (15)

A natureza da dispersao hidrodindmica apresenta, no entanto, variagdes em
fungcéo da escala da distancia e tempo do transporte (SUDICKY; ILLMAN, 2011). Di-
versos estudos observaram que quanto maior a escala de distancia percorrida pela
pluma de solutos, maior o valor do coeficiente de dispersividade longitudinal («;) que
permite uma interpretagcdo de dados experimentais (ANDERSON; CHERRY, 1979;
SILLIMAN; SIMPSON, 1987). Dessa forma, coeficientes medidos em laboratério na
escala de bancada nao se aplicam a escala de campo da maioria dos problemas re-
ais. Esse comportamento dependente das escalas espacial e de tempo € comumente
denominado nao-Fickiano, ou pré-assintético, pois ndo pode ser entendido através da
analogia a Lei de Fick (SUDICKY; ILLMAN, 2011).

2.2.3 Sorcao e retardamento

Os solutos que estao dissolvidos na agua subterranea estao sujeitos a outros
processos e interacbes em que podem ser removidos (e/ou alterados) da solugao. A
sorcao é um conjunto de fenémenos, incluindo: a adsor¢ao, a quimissorcao, a absor-
¢ao, e a troca idnica (FETTER; BOVING; KREAMER, 2017). Nos processos de sorgéo,
o contaminante dissolvido na agua particiona-se para outra fase aderindo-se as par-
ticulas constituintes do meio poroso subterraneo. Embora processos distintos, todos
contribuem na pratica para a remog¢ao temporaria ou permanente do soluto da solugéo,
através da interagao fisico-quimica entre esse e a matriz solida. Os processos mais
relevantes podem ser considerados a adsorcao e a absorcdo, em que o primeiro é
o resultado do acumulo de soluto na interface entre a matriz sélida e a solugao, e
0 segundo o resultado da incorporacado do soluto no interior da matriz sélida de um
sorvente (SETHI; DI MOLFETTA, 2019). No entanto, os processos sao apenas simplifi-
cados para sor¢ao. O resultado € o processo de retardamento do transporte desse no
aquifero, em relacéo a velocidade média do fluxo advectivo, descrito matematicamente
através da seguinte equacao:

@OC*

R=1+ne%

(16)

na qual
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R: coeficiente de retardacao (adimensional);

pp: densidade da matriz sélida (ML™3);

C*: massa de soluto sorvida por unidade de massa do meio poroso
(MMT);

C: concentracao de soluto na solugao (ML™3).

A capacidade de um sélido de remover um soluto da solugdo é funcao da
concentragcéao do soluto (FETTER, 2001). O contato entre a solugao e a matriz sélida
determina uma troca de massa entre as duas fases até que um equilibrio seja atingido,
o qual pode ser determinado em experimentos de laboratério. O resultado desses
experimentos envolve a construcao de um grafico que relaciona a concentracao do
soluto na solucéo (C) com a quantidade sorvida no sélido (C*), denominado isoterma.
Se essa relagéo € linear a isoterma é dita linear, e a inclinagao da reta € definida como
o coeficiente de distribuigdo (Ky), e representa o termo %—CC* da Equacao 16.

A matéria organica e os argilominerais sdo os principais as principais particulas
da subsuperficie que induzem aos processos de sor¢do. Para substancia organicas
hidrofébicas, como o caso de hidrocarbonetos, o teor de matéria organica € quem dita
a intensidade do retardamento no transporte. Se a fragdo de carbono orgénico no solo
(foc) € maior que 1% em peso, 0 Ky pode ser determinado para substancia organicas
a partir da seguinte relacao (SETHI; DI MOLFETTA, 2019):

Kd= fOCKOC (17)

na qual foc € adimensional e representa a fracado em peso de solo do carbono or-
ganico, e Koc (L3M™1) o coeficiente de distribuicdo de um composto organico genérico
entre o carbono orgéanico e a agua.

2.2.4 Degradacao

Os fendbmenos discutidos até agora afetam apenas a distribuicdo da massa
de soluto introduzida no aquifero, ndo afetando a quantidade total. A degradacao no
entanto € um grupo de fenémenos que causa diretamente a diminuigdo da massa bruta
de soluto introduzido no meio, e o principal desses processos € a biodegradacgdo. Essa
€ realizada por microrganismos presentes na subsuperficie que transformam os solutos
presentes no aquifero a partir de seus processos metabdlicos. Hidrocarbonetos de
petréleo, por exemplo, sédo utilizados como doadores de elétrons para fornecer energia
a esses organismos, dependendo da presenca dos respectivos receptores de elétrons
como 0 Oxigénio gasoso.

A taxa de degradacao de contaminantes no meio subterraneo depende de con-
dicdes como: pH, temperatura, presenca de comunidades de microrganismos, tipo de
contaminante, tipo de substrato do meio subterrédneo e disponibilidade de receptores
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de elétrons (FETTER, 2001). Para estimar a taxa dos processos de biotransformacao
no meio ao longo do tempo para compostos organicos, em geral, utiliza-se um modelo
cinético de decaimento de primeira ordem, em que a massa degradada depende da
massa presente conforme a equacao:

dC
E=—AC (18)

na qual C representa a concentracdao de soluto (I\/IL‘3) e 1 o coeficiente de
decaimento de primeira ordem.

2.2.5 Equacao geral de transporte de solutos

O modelo matematico que descreve o espalhamento tridimensional de um soluto
reativo (com sorcao e degradacao) em meio poroso saturado € descrito na Equacgéo 19.
Esta formulacdo assume como premissas: validade da Lei de Darcy; meio homogéneo
e isotrdpico; meio completamente saturado; porosidade constante no tempo; fluxo
permanente; densidade e viscosidade da solucao constantes no tempo; e condi¢coes
isotérmicas (FREEZE; CHERRY, 1979; BEAR; CHENG, 2010). Através de um balanc¢o
de massa em um VER definido no espacgo e de derivadas parciais, fornece a taxa de
variagao de concentracao de uma Unica fase nesse volume representativo definido.

oC [8,,0C. 8 9dC 3, 0C] [d(wC) 0(vC) a(vzC)
Bt a—x(DXa—x“@‘DW)*a—z(DZaz)] [ o oy ooz | g
—A<C+@C*>
Ne

2.3 FUNDAMENTOS DE MODELAGEM COMPUTACIONAL

2.3.1 Modelos hidrogeolégicos

Um modelo pode ser definido como qualquer descrigdo pratica e simplificada
de um sistema do mundo real (FETTER, 2001). Considerando-se que o ambiente
subsuperficial ndo pode ser diretamente observado, e que a andlise dos seus pro-
cessos é fundamentada em uma escassez de dados generalizada, um modelo é a
descricao mais plausivel de um sistema de aguas subterrdneas para analises descriti-
vas e quantitativas, assim como para previsées sobre as possiveis consequéncias de
acoes propostas (ANDERSON; WOESSNER; HUNT, 2015). Os modelos matematicos
computacionais sao fundamentais para o planejamento e previsao de situacdes reais.

Os modelos em hidrogeologia sao utilizados para dois objetivos gerais principais:
previsao e interpretacao. Para o primeiro caso, 0 modelo é usado para prever a resposta
de um aquifero a determinadas ag¢bes. Ja para o segundo, procura-se entender o
funcionamento do aquifero e sistematizar as informagdes. De acordo com Bear e
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Cheng (2010) a modelagem computacional hidrogeoldgica é utilizada geralmente para
atingir os seguintes objetivos especificos:
a) prever o comportamento de um sistema aquifero em resposta a excitacées
que sao consequéncia da implementacao de decisdes relativas a gestao de
recursos hidricos;

b) obter um melhor entendimento de um sistema do ponto de vista geoldgico,
hidrolégico e quimico;

c) fornecer informacao necessaria para o atendimento aos requisitos da legis-
lacdo ambiental;

d) fornecer informagao para projetar uma rede de monitoramento, através da
previsdo do comportamento futuro do sistema;

e) fornecer informacéao para o planejamento de experimentos de campo.

Os modelos em hidrogeologia podem ser divididos em modelos de fluxo e mo-
delos de transporte de solutos. Os modelos de fluxo criam simulagdes do escoamento
da agua em subsuperficie no dominio definido e nos seus contornos, e leva em con-
sideracao os fluxos naturais dos aquiferos, suas recargas e as situagdes de estresse
(bombeamentos e/ou injecdes) a que esta submetido. Muitos problemas relativos as
aguas subterraneas podem ser resolvidos apenas analisando os fluxos nos aquiferos,
alguns problemas requerem uma analise mais detalhada do movimento de solutos ou
contaminantes na subsuperficie. Com este objetivo em mente, os modelos de trans-
porte de soluto avaliam o transporte e espalhamento de uma ou mais substancias
poluentes que atingem um aquifero. Incluem geralmente, no minimo, a representagéao
dos transportes advectivo e dispersivo, e podem incluir também as transformagdes
e reacdes quimicas envolvidas para simular as concentracées do(s) poluente(s) em
questao.

Para aplicagcdo de modelos de transporte de solutos é necessario conhecer
primeiramente o campo de velocidades de um aquifero, que é obtido através de um
modelo de fluxo. Os modelos sdo entao capazes de predizer o comportamento futuro
de um aquifero na forma de cargas hidraulicas e concentragdes de solutos, em um
dominio especifico da subsuperficie (BEAR; CHENG, 2010). Atualmente, a modelagem
matematica de transporte de contaminantes em aguas subterraneas e solos tem sido
uma importante ferramenta para a melhor interpretacdo de areas contaminadas, o
desenvolvimento de estratégias de remediacéo, e para avaliagdes de risco a saude
humana e ecolégica (FETTER; BOVING; KREAMER, 2017).

Também podemos dividir os modelos hidrogeolégicos em conceitual e dinamico
(FETTER, 2001). O primeiro é um modelo estatico, e compreende uma expressao do
conhecimento sobre o estado passado e presente de um sistema estudado baseado
em dados e informagdes sobre o local e do conhecimento disponivel de locais seme-
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lhantes. E uma descri¢do simplificada e resumida sobre o que é conhecido acerca da
hidrogeologia do sistema na forma de texto escrito, diagramas de fluxo, se¢bes trans-
versais, diagramas de bloco e tabelas (CABRAL; DEMETRIO, 2008). No entanto, para
realizar previsdes por exemplo, 0 modelo conceitual ndo é o bastante e um modelo
dindmico deve ser construido, baseado no modelo conceitual, para simular o com-
portamento no espacgo e no tempo. Modelos dinamicos podem ser estacionarios ou
transientes, de maneira que nos estacionarios as caracteristicas do fluxo como cargas
hidraulicas e taxas de recarga ndao dependem de condic¢des iniciais, ao contrario dos
transientes (ANDERSON; WOESSNER; HUNT, 2015).

Os modelos dinamicos também podem ser divididos entre fisicos e matematicos.
Os primeiros sao representagdes fisicas da realidade hidrogeoldgica em uma escala
menor, em geral de laboratério. Um exemplo é o experimento de Darcy (1856), em que
ele mediu as cargas hidraulicas de colunas de variados didmetros e comprimentos
preenchidas com areia para demonstrar que o fluxo de 4gua em meio poroso € linear-
mente relacionado ao gradiente hidraulico, originando a Lei de Darcy. Outros modelos
fisicos, também criados em laboratério, baseiam-se em analogias entre os fendbmenos
envolvidos em um aquifero e outros governados também pelas leis da fisica para repre-
sentar o fluxo de 4gua subterranea (CABRAL; DEMETRIO, 2008). Um exemplo sdo os
modelos analdgicos elétricos, que utilizam o fluxo de corrente elétrica em condutores
para representar o fluxo em aquiferos.

Modelos fisicos foram utilizados durante um bom tempo em hidrogeologia antes
de serem totalmente suplantados pelos modelos matematicos a partir da década de 70,
através da evolucao tecnologia computacional que tornou possivel lidar com o grande
namero de calculos necessarios para resolver as equacoes basicas que regem o fluxo
e o transporte de solutos em subsuperficie, assim como os complexos sistemas de
equacoes envolvidos (BEAR; CHENG, 2010). Modelos matematicos podem ser basea-
dos em dados ou em processos. Os baseados em dados utilizam equacdes empiricas
ou estatisticas derivadas de dados disponiveis sobre o sistema para calcular uma
variavel desconhecida, por exemplo a carga hidraulica, a partir de informacdes sobre
outra variavel que pode ser medida facilmente como a precipitagdo. Ja os baseados em
processos utilizam principios, processos e equacdes da fisica e da quimica para repre-
sentar os fluxos e transportes no dominio do sistema (e.g. Equacéo 6 e Equacao 19)
(ANDERSON; WOESSNER; HUNT, 2015). Podem ser probabilisticos (estocasticos)
ou deterministicos. Aos primeiros sdo atribuidas distribuicdes de probabilidade para
os parametros de entrada do modelo enquanto que nos deterministicos atribui-se um
valor unico (FETTER, 2001).

Modelos matematicos baseados em processos também sao conhecidos como
problemas de valores de contorno, pois para descrever 0s processos em um dominio
investigado, a partir das equacgdes diferenciais governantes, um balango de massa
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€ realizado nesse dominio a partir das condicées que sao definidas para o contorno
desse dominio (FREEZE; CHERRY, 1979). A elaboragdo de um modelo matematico de
fluxo e transporte de contaminantes envolve entdo a definigdo de: (1) tamanho e forma
da regiao de fluxo investigada; (2) as equacdes de fluxo e transporte de soluto dentro
dessa regiao; (3) as condi¢des de contorno nos limites dessa regiao; (4) condigdes
iniciais dessa regido; (5) a distribuicdo espacial dos parametros hidrogeologicos que
controlam o fluxo e o transporte; e (6) um método matematico de solucéo (FREEZE;
CHERRY, 1979; SETHI; DI MOLFETTA, 2019).

A partir da definicdo da regido (ou dominio) do problema e das equagdes gover-
nantes, para que solucdes especificas ao local investigado possam ser encontradas
para as formulagdes matematicas, condigbes iniciais e de contorno em relagdo ao
espaco-tempo devem ser estabelecidas. As condi¢des iniciais especificam o campo de
fluxo e as concentracdes de contaminante no inicio da simulacéo, e sao dispensadas
ao menos para 0 modelo de fluxo se esse for estacionario (FETTER, 2001). O modelo
de transporte nunca é estacionario pois as concentracées variam com o tempo, de
forma que condigdes iniciais devem ser definidas. As condi¢des de contorno descrevem
as interacdes entre o dominio e seus entornos, e sao definidas a partir da especifica-
cao de valores para as variaveis dependentes que se procura prever, ou valores para
suas primeiras derivadas em relagdo ao espaco ou tempo (SETHI; DI MOLFETTA,
2019). Essas podem ser de trés tipos: (1) condi¢cao de Dirichlet ou primeiro tipo, em
que a carga hidraulica (ou concentragéo) € definida no contorno como uma constante
ou como uma derivada em relacdo ao espago ou tempo; (2) condigdo de Neumann ou
segundo tipo, em que o fluxo de agua (recarga/evapotranspiragdo/bombeamento) ou
o gradiente de concentracdo do contaminante sdo definidos nos contornos; (3) con-
dicao de Cauchy ou terceiro tipo, que combina uma relagao entre as duas condi¢des
anteriores.

As equacdes de um problema de valor de contorno podem ser resolvidas ana-
liticamente ou numericamente. Modelos analiticos sdo empregados com sucesso em
situagdes e problemas mais simples, e suas equagdes, obtidas através de uma extrema
simplificagdo do mundo real, sdo facilmente resolvidas. Para a maioria dos problemas
praticos no entanto, por causa da heterogeneidade associada a subsuperficie, assim
como das formas irregulares dos contornos dos dominios considerados, ndo € pos-
sivel obter um modelo matematico que possa ser resolvido analiticamente. Portanto
sao utilizados métodos numéricos, em que as equacgdes diferenciais que regem o
fluxo e transporte em subsuperficie sdo resolvidas através de técnicas de aproximacao
numerica, e obtidas através de uma discretizacdo espacial do aquifero modelado e
da solucao de um sistema de equacdes com as incognitas obtidas da discretizacao
(FETTER, 2001).

Enquanto que modelos analiticos designam um mesmo valor dos parametros
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das equacdes governantes para todo o dominio considerado, modelos numéricos de-
sigham valores para esses parametros para cada ponto (né) do dominio de acordo
com a discretizacdo utilizada (CABRAL; DEMETRIO, 2008). Os métodos numéricos
mais utilizados sé@o o das diferencas finitas e dos elementos finitos. Esses métodos sao
extremamente versateis, podem ser utilizados para problemas estacionarios e transi-
entes em trés dimensdes em meios heterogéneos com contornos e redes complexos
de entrada e saida de agua (ANDERSON; WOESSNER; HUNT, 2015).

2.3.2 Limitacoes e incertezas

O mundo natural é muito mais complexo do que € capaz de ser incorporado
em modelos matematicos de fluxo e transporte em aguas subterraneas. Modelos séao
simplificacdes da realidade e portanto ferramentas com limitagées embutidas. Ao cons-
truir um modelo, essa simplificacdo de um sistema complexo, sujeito a perturbagdes
complexas e aliado a uma escassez de informacgdes acerca da subsuperficie gera
diferentes incertezas (BREDEHOEFT, 2005). A grande variabilidade natural dos meios
e dos parametros fisicos, quimicos, biolégicos e hidroldgicos, teoricamente continuos,
vinculados as formacoes que permeiam o fluxo subterraneo e as tensées hidrolégicas
permite aos modeladores numerosas consideragdes para simplificar esse ambiente
(WENDLAND; RABELO, 2010). Para modelos preditivos, situagdes futuras a que o
sistema podera ser submetido podem ser impossiveis de serem antecipadas. Nas ul-
timas décadas esforgcos vém sendo realizados de forma a caracterizar e analisar as
incertezas envolvidas no processo de modelagem.

Nao existem consensos ainda de como caracterizar as incertezas na mode-
lagem, visto que essas sao classificadas de acordo com o escopo do modelo. Sdo
frequentemente divididas entre incertezas aleatérias e epistémicas (ROSS; OZBEK;
PINDER, 2009; BEAR; CHENG, 2010; TARTAKOVSKY, 2013; HESSE; COMUNIAN;
ATTINGER, 2019). As incertezas aleatérias sdo associadas a imprevisibilidade e varia-
bilidade inerentes aos fenbmenos naturais. Taxas de recarga de aquiferos e estresses
hidrologicos futuros, por exemplo, sdo eventos impossiveis de se antecipar na escala
de tempo geralmente considerada em modelos hidrogeolégicos, que trabalham em
uma escala de anos ou décadas.

Ja as incertezas epistémicas referem-se as informacdes (ou falta de) utilizadas
para construir o modelo e caracterizar o sistema. A heterogeneidade do meio subterra-
neo, a escassez de dados ubiqua nos problemas praticos do dia a dia e as dificuldades
relacionadas aos processos de medicao e coleta de dados proporcionam diversas in-
certezas em relacdo a caracterizacdo de um sistema de interesse. Por terem origem na
falta de conhecimento sobre o sistema pelo modelador, incertezas epistémicas podem
ser reduzidas através de uma maior coleta de dados e mais medicées, ao contrario
das incertezas aleatorias que, por definicdo, nao séo passiveis de reducédo (ROSS;
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OZBEK; PINDER, 2009).

As incertezas epistémicas s&o geralmente divididas ainda entre estruturais e
paramétricas (TARTAKOVSKY, 2013). As primeiras, também conhecidas como incerte-
zas do modelo ou conceituais, referem-se as incertezas quanto a validade e relevancia
da estrutura dos modelos mateméatico e conceitual, dos processos fisicos, quimicos e
detalhes incluidos ou ndo no problema, assim como também das premissas que foram
adotadas na construgéo da estrutura espacial e temporal. Envolvem as incertezas es-
truturais geoldgicas, as quais segundo (REFSGAARD et al., 2012) incluem a geometria
e caracteristicas dos elementos estruturais do modelo geoldgico, e segundo (FREEZE;
MASSMANN et al., 1990) incluem as condicdes de contorno destacando-se: a locali-
zacao das fronteiras impermeaveis (fluxo zero); localizacao das fronteiras com carga
hidraulica constante; localizagédo de fronteiras entre unidades geoldgicas distintas; de-
limitacdo da fonte de contaminacédo; delimitacdo da pluma de contaminagdo. Também
envolvem o modelo matematico e cédigo numérico que foram escolhidos assim como
a discretizacao do espaco e do tempo que foram adotadas em funcao das diferentes
escalas (TARTAKOVSKY, 2013). Incertezas estruturais do modelo estéo relacionadas
a parte fundamental da definicdao e construcao do problema, e sdo muitas vezes uma
grande fonte de incertezas na modelagem numérica de aquiferos (ENEMARK et al.,
2019).

Ja as incertezas paramétricas referem-se a estimativa e validade dos valores
dos parametros de interesse que descrevem as caracteristicas e processos definidos
no modelo conceitual. Informagdes para a estimagao dos parametros do modelo séo
basicamente coletadas a partir de duas fontes. A primeira se refere a inferéncia das
propriedades do sistema baseado no conhecimento dos materiais geoldgicos sobre
0s quais o sistema estudado € composto definidos no modelo conceitual, em geral
complementada por medidas diretas (in situ ou ex situ) das propriedades do sistema
(MOORE; DOHERTY, 2005). Essas mensuracoes, na pratica, sao realizadas em um
namero limitado de pontos, ja que realiza-las sempre esbarra nas limitacées de recur-
sos disponiveis para qualquer projeto (BEAR; CHENG, 2010). Parametros hidraulicos
podem variar de acordo com a escala em que foram medidos, tanto espacial quanto
temporal, variando ao longo das diferentes camadas estratigraficas, assim como tam-
bém de uma mesma camada, em varias ordens de magnitude (FREEZE; CHERRY,
1979; FETTER, 2001). Medi¢cdes também sao sujeitas a margens de incerteza devido a
ruidos e limitacGes inerentes ao prdoprio processo de medi¢cao, como erros nas técnicas
de medicao e na acuracia dos instrumentos utilizados. Dessa forma também pode-se
classificar essas incertezas referentes a medicdes como incertezas mensuracionais
(ANDERSON; WOESSNER; HUNT, 2015).

A segunda fonte de informacéo para os parametros de um modelo € mais indi-
reta, e a inferéncia desses é realizada através de um processo de ajuste iterativo dos
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Figura 2 — Representacao esquematica da divisao das incertezas presentes em mode-
los de sistemas naturais
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resultados de simulacdes do modelo construido a informacdées de comportamentos
passados do sistema medidos em campo. Esse processo também é conhecido como
a calibracao, ou problema inverso, em que através dos efeitos medidos (e.g. carga
hidraulica, concentragdes) procura-se estimar as causas (condutividade hidraulica).
Em modelos preditivos a calibracao é realizada de forma a validar o modelo construido
para previsdes na localidade do problema. Essa é tradicionalmente realizada buscando
encontrar um conjunto Unico de parametros que torne o modelo considerado calibrado
e valido para previsdes, chamada estimativa pontual (ou deterministica), através da mi-
nimizacao de uma fungao objetivo que caracteriza o erro residual entre as simulacoes
e comportamentos passados do sistema. No entanto, a literatura fornece extensas
evidéncias de que diferentes conjuntos de parametros podem levar o modelo a ser
considerado calibrado, resultando no entanto em diferentes previsdes (FREYBERG,
1988; KONIKOW; BREDEHOEFT, 1992; MOORE; DOHERTY, 2006; HUNT; FIENEN;
WHITE, 2019). Isso acontece pois o problema inverso envolve um sistema de equagdes
em que, na maioria das vezes, existem mais parametros a serem estimados do que
dados observacionais disponiveis para a inversao, além de que, mesmo que existam
mais observagdes disponiveis do que parametros a serem estimados, 0os primeiros
podem nio ser sensiveis aos segundos (ZHOU; GOMEZ-HERNANDEZ; LI, 2014).
Isso ocorre devido a uma natureza nao-unica inerente aos modelos numéricos
aplicados a sistemas naturais, em que diferentes modelos construidos por diferentes
pessoas, com diferentes conceptualizagdes e diferentes valores de parametros podem
representar o comportamento passado de um sistema satisfatoriamente a partir das
mesmas informagdes e dados disponiveis (BEVEN, 2006). Dessa forma, é sempre
possivel construir mais de um modelo considerado capaz de reproduzir o sistema para
um mesmo problema, de maneira que esses modelos podem ser considerados im-
possiveis de serem de fato validados, apenas falsificados (KONIKOW; BREDEHOEFT,
1992; ORESKES; SHRADER-FRECHETTE; BELITZ, 1994). O préprio processo de
calibragao € propicio a criar mais incertezas em uma previsao se os dados utilizados
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para a calibragdo ndao sdo da mesma natureza das variaveis que se procura prever
(MOORE; DOHERTY, 2005). Se o modelo conceitual definido no problema em ques-
tdo é inadequado, os parametros estimados pelo processo de calibracdo podem ser
completamente enviesados e incorretos (DOHERTY; WELTER, 2010). Isso acontece
se os dados para calibracao representam um regime no aquifero diferente dos que sao
possiveis no futuro, ou se compreendem um periodo de tempo menor que a janela de
tempo em que se procura realizar a extrapolacao do passado para o futuro (WHITE;
DOHERTY; HUGHES, 2014).

Muitas das questdes mencionadas em relacdo as incertezas na previsao de um
modelo envolvem a abordagem deterministica tradicionalmente utilizada para construir
modelos: na definicdo do modelo conceitual, dos parametros de entrada e na realizacao
da previsdo demandada, através da previsao de um unico cenario possivel. De acordo
com Bear e Cheng (2010) a abordagem deterministica implicitamente assume as
seguintes premissas:

a) conhecimento e entendimento completos acerca dos processos fisi-

cos/quimicos que ocorrem do dominio investigado;

b) existéncia de um modelo matematico que corretamente representa esses
processos e que podem ser usados para prever respostas futuras a pertur-
bacoes;

c) disponibilidade de informagdes, medidas ou obtidas indiretamente, sobre to-
dos os parametros e coeficientes que foram incluidos no modelo matematico,
da geometria do dominio, assim como das condi¢des iniciais e de contorno.

Variabilidade, incertezas e escassez de informagdes estdo, no entanto, onipre-

sentes em todos os problemas praticos, e é perigoso tomar decisées em relagao a risco
em gestdo ambiental com base em previsées de um Unico cenario possivel, mesmo
que plausivel, mas que tenha no fim baixa probabilidade de ser provado como verda-
deiro (KITANIDIS, 2015). Assim, para que modelos numéricos hidrogeoldgicos sejam
utilizados apropriadamente em processos decisorios que envolvem riscos, esses mo-
delos devem incluir estimativas das incertezas envolvidas nesse processo (BARNETT
et al., 2012; TARTAKOVSKY, 2013; ANDERSON; WOESSNER; HUNT, 2015). Isso
requer utilizar abordagens mais estatisticas e probabilisticas, e diversas ferramentas e
abordagens foram criadas para esse fim.

2.3.3 Analise e quantificacao de incertezas em modelos hidrogeolégicos

A analise de incertezas tem seu foco em analisar, qualitativa ou quantitativa-
mente as incertezas no resultado de um modelo. Dentre as classificacdes de incer-
tezas mencionadas na secéo anterior, as estruturais (ou conceituais) do modelo em
geral sdo analisadas através uma descricdo qualitativa das premissas utilizadas e
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seus efeitos, debate entre diferentes partes interessadas e produgcao de um modelo
consensual a partir desse debate (PEETERS et al., 2018). Outra abordagem € cons-
truir diferentes modelos conceituais alternativos com diferente hipdteses em relacao
ao comportamento do sistema, e abstrair uma média a partir de diferentes conceptu-
alizacdes diferentes em uma abordagem probabilistica bayesiana (ENEMARK et al.,
2019). As incertezas estruturais geoldgicas séo passiveis de serem quantificadas ao
utilizar-se técnicas e modelos da estatistica classica (TARTAKOVSKY, 2013).

As incertezas aleatérias e paramétricas podem ser quantificadas através de
técnicas estocasticas e analises estatisticas. Conforme ja discutido, a abordagem
deterministica em modelos ndo é capaz de incorporar as incertezas referentes aos
valores de importantes parametros do modelo, as quais podem ser incorporadas ao se
considerar parametros e processos do modelo como variaveis aleatérias e processos
estocasticos. A abordagem estocastica, ou probabilistica, baseia-se na obtencéo de
varias solucdes equiprovaveis para o problema, utilizando técnicas de simulacdo que
propagam as incertezas dos parametros na entrada para os resultados na saida do
modelo. As principais abordagens basicas para a propagacao e andlise de incertezas
em modelos hidrogeoldgicos de fluxo e transporte de solutos incluem: (1) métodos de
confiabilidade de primeira e segunda ordem (First/second-order realiability methods);
(2) andlise das perturbacgdes (Perturbation analysis); (3) método de Monte Carlo. A
abordagem mais genérica e mais utilizada é o método de Monte Carlo, a qual sera
discutida neste trabalho.

2.3.3.1 Método de Monte Carlo

O método de Monte Carlo (MMC) é um método numérico computacional que
envolve a geragdo de um grande numero de solugdes de um modelo deterministico,
e visa obter uma aproximagao probabilistica para a solu¢cdo desse modelo. Isso é
realizado ao atribuir-se uma distribuicado de probabilidade para os parametros que
tiverem incertezas em relacao aos seus valores reais, ou seja, considera-los como
variaveis aleatérias, e definir os atributos estatisticos dessa distribuicdo (média e desvio
padréo). Em probabilidade e estatistica, uma variavel aleatéria pode ser entendida
como uma quantidade de interesse em que o seu verdadeiro valor ndo é conhecido, ou
esta sujeito a aleatoriedade, e é caracterizada pela sua distribuicao de probabilidade, a
qual € uma funcao matematica que determina a probabilidade de um dado valor dessa
variavel ocorrer em uma dada medicao (BONAMENTE, 2016).

Definidas as distribuicdes, um algoritmo de amostragem é definido para sor-
tear valores dentro de cada uma das distribui¢cdes, em funcéo das probabilidades que
sao definidas pela fungdo matematica que as descreve. Assim, os valores sorteados
das varidveis aleatérias previamente definidas servem como dados de entrada para
o modelo matematico, o que fornece uma unica solugao. O processo entdo é repe-
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tido inimeras vezes, de forma que o conjunto das solugdes Unicas do modelo para
cada sorteio forme um histograma de frequéncias, que pode ser considerado uma
distribuicdo de probabilidade aproximada para a varidvel que se procura prever. Esse
processo é conhecido como a propagacao das incertezas dos parametros incertos. As
iteracdes do modelo séo repetidas até que a distribuicdo encontrada seja considerada
estabilizada.

A Figura 3 apresenta os principios que envolvem a solucdo de um modelo de
maneira deterministica e de maneira probabilistica. Para exemplificar, considere-se f(x)
um modelo de transporte de benzeno dissolvido em 4guas subterraneas, e xq, Xo € X3
os parametros de velocidade linear média na direcao do fluxo (vx), porosidade efetiva
(ne), e dispersividade longitudinal (a; ), respectivamente, e y4 o tempo para o benzeno
atingir um ponto de exposicao definido, e y» a concentragdo de benzeno neste ponto.
Em uma resolucdo deterministica, valores Unicos sdo atribuidos aos parametros de
transporte (vx, ne € a; ), uma Unica simulagdo do modelo € realizada, e se um resultado
for encontrado esse existe na forma de um unico valor para o tempo de transporte do
benzeno (y4) assim como para sua concentragdo no ponto de exposi¢ao (y»).

Agora considera-se 0 mesmo modelo matematico, no entanto em uma resolucao
probabilistica que utiliza o MMC. Distribuicdes de probabilidade teéricas (por exemplo:
normal, log-normal, uniforme, etc) sdo atribuidas aos parametros de transporte, vy
(X1), Ne (Xo) € a; (x3). O método de amostragem definido sorteia para cada simulagao
um valor para cada um desses parametros de acordo com a distribuicdo definida, no
caso da Figura 3 a distribui¢céo log-normal para x4, normal para x> e uniforme para xs.
Ao repetir o0 processo inumeras vezes, em que cada simulagédo do modelo € realizada
com um conjunto diferente de valores para os trés parametros de entrada, as variaveis
dependentes do problema, o tempo de transporte do benzeno (y4) e sua concentragéo
no ponto de exposicao (y»), sdo fornecidas na forma também de uma distribuicdo de
probabilidade.

Esses resultados podem ser analisados a partir das técnicas e métodos esta-
tisticos, 0 que consiste na andlise e quantificagcdo da incerteza. Essas distribuigcdes
podem ser utilizadas para avaliacoes de risco, de forma a responder perguntas sobre
a probabilidade de um fator de risco, como a excedéncia de uma determinada concen-
tracdo em um ponto no espago e no tempo, ao considerar-se o numero de realizacdes
nas simulacées em que a concentragcao € ultrapassada (BEAR; CHENG, 2010; DAI
et al., 2014). As distribuicoes dos parametros de entrada podem ainda ser restringidas
em sua faixa de variacao através do processo de calibragdo, em que os conjuntos de
parametros sorteados que nao atingirem na simulacao um critério de calibracéo defi-
nido sao excluidos dos resultados obtidos, de forma que a distribuicao final fornecida
pelo método ja esta mais restringida, ou seja, com menos incertezas.

As vantagens do método de Monte Carlo envolvem: (1) a capacidade de lidar
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Figura 3 — Representacao esquematica de um modelo deterministico (a) e probabilis-

tico (b)
/\ - [ ]
% a %
| \ il - ! ~
Y™ Koz b 71 Modelo
X _/ ﬂx) -y fix)
¥ 3 . -
w 1]\
I .
528 #.04 Probabilidade < ¥ = 87,68
\ A !

Fonte: Adaptado de Zhang (2010)

com incertezas e variabilidades paramétricas, ou seja, em relagdo aos coeficientes
de modelos; (2) pode ser potencialmente aplicado em uma estrutura de modelagem
deterministica; e (3) é versatil e flexivel em relacéo aos tipos de distribuicées de pro-
babilidade que podem ser utilizado para caracterizar os parametros incertos (QIN;
HUANG; SUN et al., 2008). O método é robusto e assintoticamente convergente, no
entanto, pode apresentar grande ineficiéncia computacional quando a probabilidade
simulada € muito pequena e quando muitos parametros incertos com grandes faixas
de variacao estao envolvidos (HAMED; BEDIENT, 1997).

2.3.3.2 Geoestatistica e simulacao de campos aleatérios

Para caracterizar a heterogeneidade dos parametros de fluxo e transporte da
subsuperficie, o método de Monte Carlo pode ser integrado com técnicas geoesta-
tisticas (BEAR; CHENG, 2010). A teoria da geoestatistica fornece uma colecao de
ferramentas voltadas ao entendimento e a modelagem da variabilidade espacial. A es-
séncia dessa teoria é a esperanca de que, em média, as amostras prdéximas, no tempo
e espago, sejam mais correlacionadas entre si do que as que estiverem distantes, o
que incorpora a importancia da relacao espacial na avaliacao de variaveis no espaco
com técnicas estatisticas classicas (GOOVAERTS, 1997). Um conceito central na geo-
estatistica é o semivariograma, ou apenas variograma como geralmente € chamado,
apesar do primeiro termo ser o tecnicamente correto. Esse € uma fungao que descreve
a variancia entre dois pontos num campo espacial como funcédo da distancia entre
esses pontos, e € uma medida da continuidade de uma propriedade espacial. Fungdes
que descrevem o variograma de uma propriedade espacial podem ser estimadas a
partir de dados de campo, como o0 objetivo de aproximar esse variograma amostral
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Figura 4 — Modelos tedricos de variograma
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encontrado para algum tipo de variograma teorico, os quais ja sdo mais documentados
e estudados.

A Figura 4 apresenta alguns tipos de variogramas teéricos existentes na litera-
tura. Vale notar que os variogramas teéricos do tipo gaussiano, exponencial e esférico
atingem um determinado patamar, que indica a distancia entre dois pontos em que
nao existe mais correlagdo, e séo tipicos de modelos estacionarios (GOMES, 2008).
Essa distancia é conhecida como amplitude. O variograma teérico de poténcia nao
apresenta patamar, o que tipifica um modelo ndo-estacionéario. A partir de algumas
poucas amostras de solo, é possivel analisar as propriedades geoestatisticas para
os valores dessas amostras em relagdo a algum parametro medido (e.g. permeabili-
dade), e realizar estimativas para locais ndo amostrados através de uma técnica de
interpolacao espacial denominada 'krigagem’ (GOMES; CAICEDO, 2011).

As técnicas geoestatisticas tém sido frequentemente utilizadas, ndo somente
para descrever padroes espaciais e realizar interpolagdes de uma variavel ao longo do
espago, mas também para quantificar as incertezas sobre o seu valor desconhecido
(BEAR; CHENG, 2010). Uma das formas de quantificar tais incertezas é por meio da
simulacédo de campos aleatérios, a qual consiste em métodos estocasticos baseados
na obtencgao de varias imagens equiprovaveis (campos aleatérios) para a distribuigéo
espacial de um atributo ou variavel (GOOVAERTS, 1997). Os métodos de geragao de
campos aleatérios incluem os multigaussianos e os nao-multigaussianos, ou as vezes
referidos como paramétricos e ndo-paramétricos (GOMES, 2008). Os multigaussianos
s&0 0s mais simples e mais utilizados, e incluem: método espectral, método da ma-
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triz de covariancia, método do vizinho mais préximo, método de bandas rotativas, e o
método de simulacao gaussiana sequencial (GOOVAERTS, 1997). Uma das caracte-
risticas de campos aleatorias é a distdncia média de autocorrelacdo entre dois pontos,
e é definida como a distancia em que a correlagdo medida entre esses pontos passa a
ser menor que & (GELHAR, 1993).

2.3.3.3 Analise de sensibilidade

Outro processo inerentemente associado a analise de incertezas é a analise
de sensibilidade do modelo. Essa pode ser entendida como o estudo de como a
incerteza na saida de um modelo pode ser atribuida para as diferentes fontes de
incerteza na entrada do modelo, e deve ser realizada em conjunto com a analise das
incertezas, e na pratica atual é realizada apds essa (SALTELLI et al., 2008). Pode
ser realizada de forma local ou global. A analise local procura analisar os efeitos da
variagao de cada parametro do modelo um de cada vez, ao manter os outros fixos,
e é a maneira tradicional com que a andlise de incertezas é conduzida em modelos
deterministicos (BEAR; CHENG, 2010; LI et al., 2018). A analise de sensibilidade global
€ mais completa e complexa, e procura analisar os efeitos da variagdo de todos os
parametros simultaneamente, obtendo-se indices globais de sensibilidade (SALTELLI
et al., 2008).

Os resultados providenciados pelo método de Monte Carlo, na forma de distri-
bui¢cdes de probabilidade, podem ser submetidos a analises estatisticas multivariadas
baseadas na variancia como forma de se analisar a sensibilidade do modelo utilizado
a distribuicao utilizada para os parametros de entrada (SALTELLI et al., 2008). Isso
pode ser realizado para simplificar modelos quando incertezas estdo presentes, pois
parametros que a andlise de sensibilidade demonstrar suas incertezas ndao sao muito
influentes nos resultados podem ser fixados (DAl et al., 2014).

A andlise de sensibilidade tem diversas utilidades em termos de economia na
modelagem. Segundo Saltelli et al. (2008) pode ser utilizada para evidenciar surpresas
e erros técnicos do modelo para o analista, identificar regides criticas no espaco dos
dados de entrada do modelo, estabelecer prioridades na pesquisa e caracterizacao,
simplificar modelos, e defender contra falsificacdes na analise. Segundo Bear e Cheng
(2010), pode auxiliar processos decisorios ao permitir aos tomadores de decisdo avaliar
o impacto das incertezas da informagdes utilizadas para a elaboragdo do modelo, as
quais afetam a decis&o, assim como para guiar futuras campanhas de medicao visadas
na reducao das incertezas, o que demanda recursos financeiros.
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3 METODOLOGIA

A revisao da literatura empregada nesse trabalho envolveu primeiramente a
consulta nas bases de dados de artigos cientificos ‘Web of Science’, ‘'Scopus’ e a
nacional 'Scielo’. Foram buscados os seguintes topicos, considerando essas palavras
no titulo, resumo, ou nas palavras-chave de artigos: “monte carlo” AND “groundwater’
OR 'contaminant transport” AND “benzene”. Limitou-se a pesquisa a artigos publicados
em periddicos nos ultimos 20 anos (2000 - 2020). A base de dados do Web of Science
forneceu 19 resultados e a Scopus 16, sendo que todos os artigos encontrados na
segunda estavam presentes na primeira. A base de dados nacional ndo apresentou
nenhum resultado.

O préximo passo incluiu refinar os trabalhos encontrados para os que utilizam
o MMC para propagar as incertezas referentes ao transporte de benzeno no meio
saturado da subsuperficie, embora ndo excluindo os que o utilizem em outros modelos
concomitantemente. Isso porque alguns dos trabalhos encontrados utilizam o método,
por exemplo, para quantificar as incertezas apenas para os modelos de exposi¢cao em
avaliacoes de risco a saude humana, mas nao para o transporte do contaminante na
subsuperficie. Também optou-se por utilizar apenas trabalhos que utilizem o método
em uma abordagem probabilistica, excluindo um trabalho que adaptava a amostragem
do MMC para a légica fuzzy, uma outra abordagem existente para lidar com incertezas.

Dos resultados encontrados apenas 7 cumpriam esses critérios. Um dos traba-
lhos, no entanto, por Chen, Yan e Guo (2010), apresenta elevado nivel de similaridade
com outro publicado anteriormente, Qin, Huang e Chakma (2008), de maneira que boa
parte do texto, assim como todos os dados e graficos utilizados no primeiro s&o os
mesmos do segundo, sem qualquer referéncia a esse ultimo. Por esse motivo o pri-
meiro trabalho mencionado foi excluido da analise e apenas o segundo sera utilizado
no presente trabalho. Assim, 6 artigos foram escolhidos.

Foi feita uma consulta também na base do Google Académico, com as palavras-
chave ‘'monte carlo’, transporte’, ‘benzeno’ e ’aguas subterraneas’ de maneira a encon-
trar outros trabalhos, inclusive nacionais, assim como trabalhos que foram citados nos
estudos analisados, para complementar os artigos revisados. Essa consultou resultou
em mais 7 artigos.

Os trabalhos foram revisados visando compreender quais os objetivos e resulta-
dos da aplicacédo do MMC, que tipo de modelo de fluxo e transporte de benzeno que
foi utilizado, quais os parametros e processos que sao geralmente utilizados como va-
riaveis aleatdrias, quais distribuicdes de probabilidade sdo geralmente adotadas para
essas variaveis, e quais estratégias foram utilizadas para que o MMC fosse computaci-
onalmente tratavel.



32

4 DISCUSSAO

O método de Monte Carlo (MMC) permite que a incerteza em relagao aos pa-
rametros de entrada de um modelo matematico deterministico sejam propagadas no
processo de simulacado desses, de forma a providenciar uma estimativa da magnitude
em que essa variagdo se manifesta na incerteza dos resultados desse modelo. Isso é
realizado ao considerar os parametros em que néo ha certeza sobre seu valor correto
para o problema em questdo como variaveis aleatérias. Se mais de uma variavel alea-
toria for definida para o problema, uma analise de sensibilidade com a distribuicao dos
resultados desse modelo permite identificar quais os parametros mais influenciaram a
variagdo nessa distribuicao final.

Os estudos analisados nesse trabalho envolveram a aplicacdo do MMC, basica-
mente, para analisar os efeitos das incertezas paramétricas em avaliacdes de risco a
saude humana, em avaliagdes dos processos fisicos, quimicos e bioldgicos que afetam
o transporte de hidrocarbonetos no meio subterraneo, em estratégias de remediacao,
assim como para parametrizar modelos. Os modelos de transporte utilizados para o
espalhamento do benzeno em meio saturado, em geral, basearam-se em uma solucao
analitica ou numérica da Equacéao 19, considerando sempre no minimo 0s mecanismos
de adveccéo e dispersao. Por esse motivo ndo sera mencionada a presenca desses
mecanismos na discussao dos processos que foram considerados nos modelos dos
estudos. Se processos reativos forem considerados esses serdo mencionados. Em
alguns trabalhos um modelo multi-fasico foi utilizado, o que sera destacado. Esses
tipos de modelo apresentam formulagdes diferentes da eq. 19, e consideram diferentes
fases (e.g. NAPL e fase aquosa) e saturagdes dessas no meio poroso, de maneira que
utilizam o parametro de porosidade (n) ao invés da porosidade efetiva (ne) para calculo
do transporte.

Os parametros referentes as propriedades porosas de transporte do meio hi-
drogeoldgico, como porosidade (n), porosidade efetiva (ng), permeabilidade intrinseca
(k), condutividade hidraulica (K), velocidade linear médio nos poros (vx), S40 0s mais
dificeis de se caracterizar deterministicamente em modelos hidrogeol6gicos, devido a
heterogeneidade inerente aos meios porosos, € sdo essenciais para a determinagao
do transporte de contaminantes. Em todos os estudos revisados, ao menos um desses
parametros foi definido como uma variavel aleatéria no processo de modelagem. A
literatura ressalta que dados empiricos de diversos locais mostram que K, por exemplo,
tem mais probabilidade de ter uma distribuicdo de probabilidade log-normal (GELHAR,
1993; BEAR; CHENG, 2010).

Melo e Caicedo (2013) realizaram um estudo para verificar a influéncia da in-
certeza no valor de K em uma avaliagao de risco a saude humana para um caso real
de contaminacédo, para exposicao dermal ao benzeno em um corpo de agua superfi-
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cial que recebe contribuicado do aquifero considerado. A partir de dados amostrados
de K da area, realizaram uma andlise estatistica classica e atribuiram uma distribui-
cao log-normal para esse parametro. Propagaram as incertezas com o MMC em uma
solugédo analitica do modelo de transporte em meio saturado, com retardamento, e
consideraram o meio em trés dimensdes, homogéneo e isotropico.

No estudo de risco, 0 modelo de exposi¢cao também teve parametros definidos
como variaveis aleatérias. Uma andlise de sensibilidade dos resultados proporcio-
nou avaliar que a variagdo no parametro K teve bastante influéncia na incerteza do
risco carcinogénico estimado. Esse ultimo apresentou uma variagcao de seis ordens de
magnitude, sendo que a sensibilidade mais significante para sua incerteza foi a da con-
centracao que atinge o corpo d’agua superficial a partir do aquifero, a qual € fungcéao de
K. No entanto, nenhum dos valores da distribuicdo de probabilidade encontrada para o
risco extrapolou o limite aceitavel definido. Esse resultado na forma de uma distribui¢cao
de possiveis valores para o risco em que nenhum ultrapassa o limite definido denota
mais confianga na auséncia de risco do que uma previsdo deterministica fornecendo
um valor unico.

Napa-Garcia, Godoy e Zuquette (2014) utilizaram o MMC para conduzir uma
analise probabilistica do transporte de benzeno para um caso hipotético. Para essa
andlise, definiram como critério de falha a probabilidade de uma concentrag¢éo objetivo
ser excedida em um ponto definido préximo a fonte de contaminagao para varias con-
centragdes iniciais de benzeno na fonte. Essa probabilidade pode ser deduzida pela
distribuicdo de probabilidade fornecida pelos resultados da simulagcdo com o MMC.
Os autores utilizaram uma solucao analitica para o0 modelo de transporte unidimensi-
onal reativo, com retardamento e sem degradacao, e retiraram os dados da literatura
(HAMED; BEDIENT; CONTE, 1996) para parametrizacdo do modelo. As variaveis alea-
torias adotadas e suas respectivas distribuicdes de probabilidade assumidas incluiram:
K (log-normal); a; (normal); ne (uniforme). Em uma andlise de sensibilidade obser-
varam que para os menores valores de concentracao inicial na fonte, uma pequena
variacao nessa concentragao (60ug/L) levou a um aumento de até 40% na probabili-
dade de falha (excedéncia). A probabilidade de excedéncia também foi indiretamente
proporcional ao coeficiente de retardamento e a distancia da fonte de contaminacao, e
diretamente proporcional ao gradiente hidraulico e ao tempo de analise do problema, o
que segundo os autores evidencia a necessidade de acdes rapidas para a remediacao
de areas contaminadas.

Chen, Huang e Chakma (2000) propuseram um método integrado de simula-
cao e avaliacdo de risco para o transporte de derivados do petréleo em subsuperficie
e aplicaram em um estudo de caso para um local real. Construiram um modelo de
transporte multi-fasico para a zona vadosa, e um analitico para o transporte na zona
saturada, todos multi-espécies (benzeno e tolueno), e utilizaram o MMC para propagar
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as incertezas no meio saturado referentes a K, atribuindo uma distribuicao de proba-
bilidade log-normal. Os resultados da propagacao de incertezas nao foram utilizados
em funcéo da distribuicdo de probabilidade em si, mas a partir da média encontrada
para as concentracdes, servindo de entrada para um modelo de avaliacdo de risco
que utiliza a légica fuzzy, elaborado por Huang et al. (1999), e que avalia o risco para
potenciais receptores considerando ndo apenas um dos contaminantes de cada vez
mas combinagao entre os contaminantes e outras variaveis inter-relacionadas.

Liu, Cheng e Guo (2004) desenvolveram, e aplicaram em um estudo de caso de
uma localidade real, uma abordagem integrada para avaliar os riscos carcinogénicos
relacionados a exposicao ao benzeno pela ingestao de aguas subterraneas contamina-
das por lixiviados de aterros sanitarios, e utilizaram o MMC para propagar as incertezas
nos modelos de transporte e de exposi¢cdo, de maneira a introduzir as distribuicoes
de probabilidade obtidas em um modelo para avaliacdo dos riscos que utiliza a l6gica
fuzzy, assim como Chen, Huang e Chakma (2000). O modelo de transporte bidimen-
sional envolveu uma solucéo analitica da equacgéo de transporte, com retardamento e
biodegradacgéo, assim como um termo adicional para considerar a diluicdo pela recarga
regional infiltrada.

As variaveis aleatérias do modelo e suas distribuicdes de probabilidade ado-
tadas incluiram: espessura do aquifero (uniforme); infiltragdo (normal); coeficiente de
degradacao de primeira ordem - A (log-normal); velocidade linear média - vy (uniforme);
e maxima concentracdo de poluente na fonte - Cy (normal). Ao contrario de Chen, Hu-
ang e Chakma (2000), no entanto, os autores utilizaram a distribuicdo de probabilidade
completa das concentracdes simuladas, e ndo apenas a média, como entrada para
o modelo de avaliagao de risco. Duas mil simulagées do modelo de transporte forne-
ceram uma distribuicdo de probabilidade, para a concentragdo de benzeno no local
de exposicdo, com uma leve assimetria para as concentracdes maiores que a média
encontrada. Isso indica maior probabilidade de que sejam encontrados valores maiores
do que menores que a média fornecida, embora a variagao total da concentracao tenha
sido de uma ordem de grandeza. Esses resultados foram utilizados em um modelo de
exposicao para a ingestao da agua subterrdnea contaminada, que encontrou uma dis-
tribuicdo normal, a partir da distribuicdo da concentracdo na ponto de exposicao, para
a dose de ingestao para todos os diferentes grupos de idade adotados na avaliagéo
de risco.

McNab (2001) utilizou o MMC para realizar uma avaliacao do efeito dos proces-
sos de biotransformacgao dos BTEX, caracterizado pela assinatura geoquimica da pre-
senca de bicarbonato no meio, no comprimento de plumas de contaminagao originadas
de fontes continuas, utilizando dados e informacdes de diferentes sitios contaminados
e também da literatura. Uma solucéo analitica do equacéao geral de transporte, para
duas dimensdes e com processos reativos foi utilizada, em conjunto com um modelo
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cinético, para simular comprimentos e larguras de pluma assim como valores da dife-
renga de concentracéo de bicarbonato entre o interior da pluma e a concentracéo de
background média, aplicando-os a partir dos dados de diversas localidades reais em
conjunto para avaliar as tendéncias gerais dos processos.

As variaveis aleatorias (e distribuicdo utilizada) incluiram: fluxo volumétrico de
contaminante que dissolve no aquifero (log-normal); espessura do aquifero (normal);
velocidade linear média - vy (log-normal); coeficiente de degradacao de primeira or-
dem - A (log-normal); proporgéo entre as dispersividades (a¢; e a7) € 0 comprimento
da pluma (log-normal); e tempo de analise - t (uniforme). Uma analise de sensibili-
dade foi realizada e as variaveis identificadas que mais contribuiram para a variancia
dos resultados foram vy e a A. Foi identificada também a correlagdo negativa entre
os resultados simulados de comprimento de pluma e diferencial de bicarbonato, em
conformacao com os dados de quase todas as localidades consideradas no estudo e
com a hipétese de que quanto maior a biodegradacdao menor o comprimento da pluma.

Liu, Zhang et al. (2007) utilizaram o MMC para propagar as incertezas de um
modelo multicomponente de avaliagcao de risco a saude humana, baseado em um
estudo de caso com informacdes de uma localidade real contaminada com benzeno.
O objetivo foi avaliar a sensibilidade dos inUumeros parametros envolvidos no risco total
estimado, o qual incluiu as vias de exposi¢ao de ingestdo de agua subterranea contami-
nada e a inalagao de vapores acima da fonte de contaminagdo. Uma solugao analitica
para um modelo de transporte reativo (com retardamento e sem biodegradacao) foi
utilizado para simular o transporte do benzeno no meio poroso saturado, e as variaveis
aleatérias, em uma combinagao de distribuicdes de probabilidade uniforme ou normal
truncada, incluiram inUmeros parametros referentes a: (1) geometria da fonte de con-
taminacao; (2) propriedades do contaminante; (3) infiltracdo e taxa de vazamento que
atingem o aquifero; (4) hidrogeologia do aquifero; (5) fatores de exposicédo. No total
22 parametros foram avaliados. As faixas de variacao dos parametros foram mantidas
ao minimo possivel, considerando um meio bem caracterizado, para que a avaliagéo
fosse viavel computacionalmente.

Uma analise de regressado multipla foi realizada para analisar a sensibilidade
dos parametros de entrada no risco total estimado. A incerteza introduzida pelos pa-
rametros dos processos referente a exposicao por ingestao de agua subterranea con-
taminada foi a que mais contribuiu para a incerteza no risco total final (74%). Das
quatro variaveis que mais contribuiram para a variancia final do risco total estimado
(77%), trés referem-se aos parametros que governam 0s processos da contaminagao
e propriedades da subsuperficie e do contaminante: o coeficiente de particdo (Ky) do
contaminante no solo; e a recarga anual e a geometria da fonte de contaminacao (que
afetam a diluicdo de benzeno e sua introdugéo no aquifero); o outro consistiu em um
parametro referente a avaliagdo de exposicao.
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Os trabalhos discutidos até agora utilizaram o MMC integrado com modelos
analiticos, os quais assumem distribuicdo homogénea para os parametros de trans-
porte e transformacao do contaminante no espaco (no dominio especificado). Para
locais ou situagdes em que nao é possivel utilizar modelos analiticos sem simplificar
excessivamente o problema em questdao e aumentar as incertezas na previsao, mo-
delos numéricos e métodos geoestatisticos de geracdo de campos aleatérios podem
ser integrados ao método, considerando nao sé os valores de um parametro como a
condutividade hidraulica como uma variavel aleatéria como também sua distribuicéo
no espaco bi ou tridimensional.

Gomes e Caicedo (2011), por exemplo, desenvolveram um estudo de caso hipo-
tético de simulacao estocastica de transporte de benzeno em meio saturado a partir de
uma contaminacgao residual, utilizando o método de simulagdo gaussiana sequencial
(SGS) para gerar campos aleatérios isotrdpicos de K através de trés modelos distintos
de representacao da estrutura espacial, representados por semivariogramas teéricos
do tipo: (1) gaussiano; (2) exponencial; (3) esférico. Os valores de K foram retirados
de Houston e Braun (2004), e adotou-se a hipdtese de distribuicdo log-normal para
esses valores. O modelo numérico de transporte considerou também o mecanismo de
retardamento. Através das simulacdes, os autores puderam observar que 0s campos
gerados apresentaram menor dispersdo, e valores medios de K, inferiores em relagéo
aos valores observados utilizados, principalmente os gerados pelo modelo esférico,
o qual gerou campos que resultaram em menor espalhamento da pluma de contami-
nacao em comparacao aos modelos gaussiano e exponencial. O método de geragéao
de campos aleat6rios utilizado pertence a categoria de métodos multigaussianos, os
quais tendem a gerar campos mais suavizados, com valores préximos da média, sendo
incapazes de representar a estrutura de locais que apresentam valores extremos de
K interconectados, como por exemplo caminhos preferenciais (GOMES; CAICEDO,
2011). Para esse ultimo caso método ndao-multigaussianos (ou ndao-paramétricos) sao
indicados.

Lu, Zheng e Wolfsberg (2005) utilizaram o MMC para investigar os efeitos de
incertezas da condutividade hidraulica na atenuacao natural sequencial dos compostos
BTEX em meios saturado (i.e. respiracao aerébia, desnitrificacdo, reducao férrica e
de sulfato, e metanogénese), a partir dos dados de um sitio contaminado existente.
Um modelo de transporte reativo multi-espécie, com fonte de contaminacéao transiente
e previamente calibrado em Lu, Clement et al. (1999), e integrado com um modelo
cinético, foi utilizado para as simulagées, em que o MMC foi integrado com o método
de geracdo de campos aleatérios denominado técnicas das bandas rotativas para
gerar campos equiprovaveis de K. A simulacao foi realizada com um campo de K
adotado com distribui¢cao log-normal e semivariograma de modelo gaussiano. Foram
conduzidas duas andlises: (1) a média e variancia de K, assim como a distancia média
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de autocorrelacao, foram fixados a partir dos dados do modelo ja calibrado e da area,
e as incertezas foram propagadas visando analisar a distribuicao de massa de BTEX e
relacdes entre diversos fatores indicadores da biodegradacéo; (2) a média foi mantida
fixa e incertezas em relagédo a variancia e a distancia média de autocorrelagao foram
propagadas para compreender a resposta do modelo a incertezas do campo aleatério.

Os resultados proporcionaram observar, na primeira analise, que a incerteza
de K foi fonte de consideravel variacdo na previsdo dos processos de atenuacao
natural no local estudado, encontrando na previsdo probabilistica um desvio padrao
que compreende até 72.4% da massa prevista dos BTEX pelo modelo previamente
calibrado. Na segunda analise, a variancia de K foi diretamente proporcional a média
de massa de BTEX no aquifero, enquanto que a distancia média de autocorrelacao do
campo aleatério foi inversamente proporcional a essa média, o que indica que quanto
maior a heterogeneidade do meio maior a massa remanescente de contaminante
dissolvida. Esses resultados demonstram as implicacées de néo se considerar as
incertezas sobre 0 que néo é conhecido no sistema natural, vistos os efeitos dos
diferentes graus de heterogeneidade, ressaltando a importancia de se analisa-las.

Mumford, Mustafa e Gerhard (2016) conduziram um estudo de avaliagdo de
risco para uma estratégia de remediacao na fonte de uma contaminacgéao de benzeno
localizada na zona saturada de um aquifero raso, a partir de um estudo de caso hipoté-
tico, em que alguns dos objetivos envolveram calcular a probabilidade de excedéncia
de uma concentracao objetivo de benzeno no aquifero, em funcédo do tempo, assim
como o tempo para a atenuagao da pluma da contaminacao apés remoc¢ao da fonte.
Os autores também integraram o MMC, um modelo numérico de transporte de soluto
tridimensional e reativo (com retardamento e degradacao), construido em um estudo
anterior Mustafa et al. (2014), com técnicas de geracdo de campos aleatérios. No
entanto, foram gerados campos heterogéneos nao apenas para K, mas os autores
conduziram analises que envolveram a geracao de campos aleatérios também para a
fracdo de carbono orgéanico (foc) do aquifero e para a taxa de decaimento de primeira
ordem (1). O estudo foi feito a partir de seis diferentes casos de simulagéo:

* trés andlises com campo aleatério de K com média fixa e trés diferentes varian-
cias;

« trés analises com campo aleatério de K com média e variancia fixos em que uma
incluiu mais um campo aleatério de fo¢; outra mais um campo aleatério de 1; e a
ltima inclui campos aleatérios de foc € A em conjunto.

O objetivo foi analisar as incertezas dessas variaveis e suas sensibilidades em
relacéo a probabilidade final de excedéncia de concentracdo de benzeno. As variaveis
foram adotadas com distribuicdo de probabilidade log-normal, seus valores adotados
da literatura, e as simulacdes adotaram auséncia de recarga no aquifero assim como
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concentracao constante na fonte. Os autores puderam observar neste estudo de caso
como a incerteza associada a diferentes realizag6es de campos aleatérios de K com
mesmo grau de heterogeneidade foi semelhante a incerteza associada a diferentes
variancias adotadas para K ou a incorporacéao de distribuicoes heterogéneas de fracao
de carbono organico (foc), em relacdo aos resultados previstos. Isso foi contra a expec-
tativa, pois esperava-se que diferentes graus de heterogeneidade para K resultassem
em diferentes previsdes para a concentracao do benzeno. A incorporagao de variagdes
nas taxas de decaimento de primeira ordem (1), no entanto, produziu maiores efeitos
nas incertezas dos resultados das simulagdes. O tempo para que as concentracoes
excedentes retornassem a valores aceitaveis a partir da remediacao envolveu décadas
e até séculos, destacando o periodo de tempo elevado para conducao de estratégias
de remediacgao.

A abordagem probabilistica (e o MMC) demanda a atribuicdo das distribuicdes
de probabilidade para os parametros incertos, de maneira que muitas vezes quando
nao existem dados para caracteriza-las para um parametro essas sao simplesmente
assumidas. No entanto, diferentes distribuicées adotadas podem trazer diferentes resul-
tados. Conforme ja mencionado, e avaliado pelos outros trabalhos, quando nao existem
dados a distribuicao de probabilidade para K € geralmente adotada como log-normal.
Bong e Son (2019) elaboraram uma abordagem para avaliar o impacto de diferentes
distribuicbes de probabilidade adotadas para K no transporte de benzeno em meio
saturado e aplicaram em um estudo de caso de um sitio real. Para isso, campos aleato-
rios ndo-paramétricos de K foram gerados pelo método de expansdo Karhunen-Loeve
para serem integrados ao MMC, e quatro distribuicbes de probabilidade para o valor
de K foram adotadas na analise: normal, log-normal, Weibull e gama. Os autores, no
entanto, ao invés de integrar na simulagcado os campos gerados por cada modelo de K,
utilizaram o conceito de condutividade hidraulica efetiva (Ke) para abstrair a heteroge-
neidade associada a cada campo gerado para um valor deterministico de Kg, gerando
uma distribuicdo de probabilidade para esses valores. Assim, um modelo analitico de
transporte unidimensional reativo (com retardamento e sem degradacao) e de fonte
continua pbde ser utilizado para a propagagao das incertezas de Ke com o0 MMC para
simular concentragdes de benzeno, e calcular a probabilidade de C% >=0.1.

As analises envolveram primeiramente avaliar o efeito de diferentes distancias
meédias de autocorrelacédo, adotadas nos campos aleatérios de K, nos valores de Ke
estimados posteriormente. Os resultados permitiram concluir que a média e desvio
padrao obtidos de K, foram diretamente proporcionais a distancia média de autocorre-
lagcdo adotada para todas as distribuicdes. No entanto, a magnitude desses (média e
desvio) e suas primeiras derivadas (em relacao a distancia) dependeram significativa-
mente da distribuicdo adotada, principalmente para distancias menores. Isso resultou
em diferentes previsées de probabilidade de excedéncia de concentra¢des. Para ava-
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liar os erros associados a distribuicao adotada, os autores realizaram uma analise
com diferentes tamanhos de amostras dos dados completos de campo, considerados
representativos da realidade, e compararam o erro probabilistico entre as distribuicoes
tedricas e empiricas estimadas. A distribuicado que apresentou 0 menor erro probabilis-
tico foi a gama, a qual foi considerada a melhor estimativa para amostras pequenas de
K.

O MMC pode ser utilizado em conjunto com outras técnicas e métodos esta-
tisticos e de analises de deciséo, entre esses o método estatistico de planejamento
de experimentos (Design of experiments - DOE) e também modelos de decisdo mul-
ticritérios, de forma a complementar nas analises, contribuindo também para aliviar o
custo computacional associado ao MMC. Qin, Huang e Chakma (2008) investigaram
as incertezas envolvidas no transporte de hidrocarbonetos derivados do petroleo na
subsuperficie. Para isso integraram um modelo numérico tridimensional de transporte
conservativo de solutos multi-fasico (calibrado e parametrizado a partir de um modelo
fisico construido em escala piloto), 0 método de DOE da andlise fatorial, e 0 MMC,
e analisaram a influéncia da incerteza de parametros associados as condi¢des hidro-
geoldgicas, de maneira individual e global. Como o modelo de transporte adotado foi
multi-fasico, o coeficiente que foi utilizado para caracterizagdo do meio poroso no trans-
porte foi a porosidade (n) e ndo a porosidade efetiva (ne). Dessa forma, os parametros
definidos como varidveis aleatérias foram quatro: a média e variancia da permeabili-
dade intrinseca - k (log-normal); e a0 média e a variancia da porosidade - n (normal).
Os resultados da analise permitiram aos autores concluirem que, nesse estudo, as
incertezas na média de n tiveram impacto mais significativo nas incertezas da previsao
da concentracao de benzeno do que as dos outros trés parametros.

Em outro trabalho, Qin, Huang, Sun et al. (2008) integraram um modelo de simu-
lacdo dos processos de extracao multi-fasica, um modelo de transporte multi-fasico de
BTEX na subsuperficie, 0 MMC, e um método de analise de decisao por multi-critérios
(MCDA) com o objetivo de criar um modelo de decisdo para otimizar operacdes de
remediacao de aguas subterraneas. Aplicabilidade foi testada em um estudo de caso
real de um sitio contaminado por derivados de petréleo. Doze cenarios para a reme-
diagéo foram considerados e associados a critérios relacionados a fatores ambientais
e econbmicos para a avaliagdo modelo de decisdo, como custos operacionais e con-
centragdes de BTEX no aquifero. O MMC foi utilizado na simulagao do processo de
extracao assim como do transporte dos BTEX no aquifero apés a remediacao, e 0 mo-
delo de transporte foi 0 mesmo multi-fasico utilizado em Qin, Huang e Chakma (2008).
As variaveis aleatérias que foram propagadas no modelo incluiram: permeabilidade
intrinseca - k (log-normal); dispersividade longitudinal - «; (normal); e porosidade - n
(normal). Nesse estudo pode-se observar como as incertezas incluidas nas andlises
de decisédo fornecem uma informag¢ao mais completa para se avaliar diferentes alterna-
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tivas, e relacbes entre essas, do que em uma abordagem deterministica. No entanto,
0s autores ressaltam que isso nao seria possivel sem uma correta caracterizagao das
distribuicées de probabilidade.

Li et al. (2018) elaboraram um método hibrido de parametrizacdo de modelos
numericos para analisar incertezas e melhorar a performance de modelos relativos
a contaminacao subterranea por hidrocarbonetos. Os autores utilizaram um experi-
mento em escala de laboratério em conjunto com simulagdes numéricas, e integraram
diferentes métodos de DOE, para identificar e restringir os parametros mais sensiveis
do modelo, com o0 MMC, o qual propagou as incertezas dos parametros otimizados
na etapa anterior para realizar uma andlise de sensibilidade em relagao ao erro de
previsdo verificado pelo modelo fisico. Isso foi realizado de forma a aliviar o custo
computacional associado ao MMC, e os parametros que foram selecionados como os
mais relevantes para a propagacao das incertezas pelo analise anterior incluiram a
porosidade (n) e o coeficiente de distribuicdo (Ky). Todas as variaveis foram adotadas
com distribuicdo uniforme. Através da verificagdo do modelo otimizado, os autores
atingiram um baixo grau de dissimilaridade entre as previsées do modelo numérico e 0
comportamento do modelo fisico, de maneira que a metodologia proposta foi conside-
rada eficiente para parametrizar modelos. E interessante notar que o MMC foi utilizado
apenas em uma etapa final para otimizagdo da analise de sensibilidade, como uma
forma de aliviar o custo computacional associado ao método. Isso mostra que sua
versatilidade de integracdo com outras técnicas, uma de suas vantagens, pode ser
utilizada para compensar sua principal desvantagem, o custo computacional.
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5 CONCLUSOES

Os estudos revisados demonstraram a aplicacdo do MMC associado a dife-
rentes solugdes das equacgdes de transporte em meio saturado, inclusive modelos
multicomponentes e multifasicos, considerando diferentes processos, situacdes e fins
desses estudos. Essas finalidades incluiram avaliagdes de risco a saude humana,
avaliacoes dos processos fisicos, quimicos e biolégicos que afetam o transporte de
hidrocarbonetos no meio subterraneo, avaliacdo de estratégias de remediagao, assim
como para parametrizar modelos. O objetivo principal de sua utilizacao resumiu-se a
quantificar a variancia presente nas previsées em relacao a incerteza de parametros
especificos, e compreender os efeitos de como as variagdes em relagéo a esses afe-
tam as previsdes dos modelos. As informagdes fornecidas proporcionam um melhor
entendimento do comportamento desses modelos especificamente as localidades ou
casos hipotéticos considerados.

Foi destacado previamente que a literatura indica que os parametros geralmente
mais dificeis de se caracterizar deterministicamente em modelos sao os relativos a
estrutura de permeabilidade do meio subterraneo, como porosidade efetiva (ng), po-
rosidade (n), permeabilidade intrinseca (k), condutividade hidraulica (K) e velocidade
linear média nos poros (vyx). Todos os estudos consideraram ao menos um desses
parametros como variavel aleatéria, e para alguns dos trabalhos a incerteza nesse
parametro foi umas das principais responsaveis em relacdo a variacdo na previsao
final de concentragdo do contaminante. Se essa variacao for relevante, maior que uma
ordem de magnitude por exemplo, modelos resolvidos em uma abordagem determi-
nistica, com um valor calibrado para um parametro como a condutividade hidraulica,
fornecem uma previsdo que nao considera a natureza nao-unica do problema inverso,
providenciando informacodes deficientes para uma tomada de decisdao adequada para
uma estratégia de remediacao, por exemplo. Além do risco financeiro, em relagao a
gastos mal direcionados, existe o risco social e ecolégico de uma tomada de decisao
ineficiente.

Estudos que utilizaram modelos considerando os efeitos reativos no meio, como
sorgéo e degradagéo, indicaram que a incerteza nesses fatores (Ky, foc, 1) também
pode ser de grande relevancia para compreender as possibilidades de variagdes no
comportamento de hidrocarbonetos na subsuperficie, e nos riscos associados a pre-
sencga desses. A abordagem probabilistica fornece uma margem de seguranga na
previsdo e leva em consideragéo algumas das imperfeicées do processo de modela-
gem. Um calculo de risco em que os resultados fornecidos, em toda sua faixa, ndo
ultrapassam um limite estabelecido representa uma confianga maior na auséncia de
risco do que um resultado Unico. A abordagem também pode indicar caminhos em
relacéo a diminuicao das incertezas presentes nessas previsdes que dificilmente ficam
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claras em uma abordagem deterministica. A relevancia de cada propriedade do meio
ou do contaminante serd sempre especifica a cada caso, de modo que é dificil saber
de antemao de que maneira os parametros de modelagem irdo interagir durante uma
simulacgao.

Foi possivel verificar também a versatilidade do MMC e como pode ser uma
ferramenta muito interessante para analisar os processos na subsuperficie, realizar
experimentos e testar hipoteses, avaliar os efeitos de incertezas no risco, e também
auxiliar a parametrizar os modelos. Uma das dificuldades associados ao MMC é em
virtude do alto custo computacional que o método pode incorrer, podendo levar dias
para atingir uma solug¢édo dependendo do processamento da maquina que esta sendo
utilizada. No entanto, pela sua versatilidade, conclui-se por esse trabalho que diversos
outros métodos estatisticos ou estratégias de modelagem podem ser utilizadas em
conjunto de forma a auxiliar a aliviar esse efeito. A integracdo do método com os
métodos geoestatisticos e de simulagdo de campos aleatérios também se mostra uma
ferramenta muito interessante para quantificacao de incertezas, geralmente aplicada
para a simulagdo de campos de condutividade hidraulica ou permeabilidade, embora
um dos estudos analisados nesse trabalho indique o potencial de aplicagdo de campos
aleatérios para outras propriedades.

Uma outra questao que os estudos indicam é que muitas vezes a escolha das
distribuicdes de probabilidade e de seus parametros estatisticos pode afetar signifi-
cativamente as previsdes, de maneira que uma definicao incorreta das propriedades
das variaveis aleatorias de um problema pode trazer resultados insatisfatérios, que um
modelo mais sofisticado que incorpore incertezas procura contornar. Portanto, nem
sempre a abordagem probabilistica € a melhor alternativa para lidar com incertezas,
e outras abordagens sao utilizados quando existem dificuldades em relacao a atribui-
cao de distribuicdes de probabilidade, sendo uma delas a teoria fuzzy (ZHANG; LI;
ACHARI, 2009).

Em relagéo a aplicagdo do MMC e da modelagem probabilistica nos processos
de investigacao e avaliacao de riscos no gerenciamento de areas contaminadas, na
opinidao do autor desse trabalho a utilizagdo dessas abordagens s6 tem a contribuir
para o entendimento dos processos envolvidos nas contaminagcdes na subsuperficie
como também para a tomada de decisdo nas diversas atividades envolvidas. A incor-
poracdo da quantificagéo de incertezas com andlises de sensibilidade em modelos de
fluxo e transporte é essencial para incorporar mais confiabilidade na utilizacdo des-
ses, ja que sao ferramentas utilizadas para avaliar situagcées que envolvem riscos para
seres humanos e outras formas de vida, assim como envolvem custos financeiros. A
abordagem deterministica é passivel de previsdes longe da realidade. O MMC é muitas
vezes utilizado nas avaliagdes de exposicao e de dose-resposta em avaliagdes de risco
(USEPA, 2014), no entanto nem sempre € considerado para o transporte dos contami-
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nantes na subsuperficie, processo no qual também estao envolvidas muitas incertezas.
A aplicacdo do MMC providencia informacdes essenciais para estimar riscos, auxiliar
na tomada de decisdo em relacdo a custos associados as campanhas de medicéo de
propriedades da subsuperficie, operacdes de remediacao e monitoramento.

Suas desvantagens entretanto, em comparacéao a aplicacdo da abordagem de-
terministica, incluem a maior complexidade de sua utilizagdo devido a necessidade
de conhecimentos de probabilidade e estatistica, tanto para definicdo das variaveis
aleatérias e atribuicao das distribuicdes de probabilidade tedricas para essas, assim
como para as técnicas necessarias para analisar as incertezas dos resultados. Essas
questdes podem contribuir para a sua aplicagao ainda infima na pratica de modelagem
em aguas subterraneas por todo o mundo, assim como auséncia de sua exigéncia
nas normatizac¢des referentes ao gerenciamento de areas contaminadas no Brasil por
exemplo. Essas disciplinas sdo tdpicos relativamente recentes no ensino matematico
de forma que, mesmo quando presentes nos curriculos técnicos, seu ensino ainda
apresenta dificuldades e seus conceitos e ferramentas apresentam resisténcia por
parte de muitos estudantes, professores e profissionais. Em um mundo cada vez mais
inundado por dados, incluindo-se na area ambiental, a aplicacao desse tipo de conheci-
mento tornara-se cada vez mais essencial, inclusive para profissionais envolvidos nas
atividades do gerenciamento de areas contaminadas, visto que boa parte das decisdes
tomadas envolvem dados quantitativos.



44

REFERENCIAS

ANDERSON, M. P.; CHERRY, J. A. Using models to simulate the movement of
contaminants through groundwater flow systems. Critical Reviews in Environmental
Control, Taylor Francis, v. 9, n. 2, p. 97-156, 1979. Disponivel em:
https://doi.org/10.1080/10643387909381669.

ANDERSON, M. P.; WOESSNER, W. W.; HUNT, R. J. Applied Groundwater
Modeling: Simulation of Flow and Advective Transport. 2. ed. San Diego: Elsevier
Science Academic Press, 2015. 564 p.

BARNETT, B. et al. Australian groundwater modelling guidelines. Waterlines Report,
National Water Commission, Canberra, v. 82, 2012. Disponivel em:
https://doi.org/10.1007/s10040-013-1027-7.

BEAR, J.; CHENG, A. H. D. Modeling Groundwater Flow and Contaminant
Transport. 2. ed. New York: Springer, 2010. 834 p.

BEVEN, K. A manifesto for the equifinality thesis. Journal of Hydrology, v. 320, n. 1,
p. 18-36, 2006. Disponivel em:
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S002216940500332X.

BONAMENTE, M. Statistics and Analysis of Scientific Data. New York: Springer,
2016.

BONG, T.; SON, Y. Impact of Probability Distribution of Hydraulic Conductivity on
Groundwater Contaminant Transport. KSCE Journal of Civil Engineering, v. 23,
p. 1963-1973, 2019. Disponivel em: https://doi.org/10.1007/s12205-019-0140-0.

BREDEHOEFT, J. D. The conceptualization model problem—surprise. Hydrogeology
Journal, v. 13, p. 37-46, 2005.

CABRAL, J.J.S.P; DEMETRIO, J.G.A. Aplicacdo de modelos em Hidrogeologia. /In:
FEITOSA, FA.C. et al. (Ed.). Hidrogeologia: Conceitos e Aplicacoes. 3. ed. Rio de
Janeiro: CPRM:LABHID, 2008. cap. 7.3, p. 687-707.

CHEN, C.; YAN, G.; GUO, S. Predicting Benzene Transport in Subsurface under
Uncertainty through a Coupled Monte Carlo and Factorial Analysis Approach.
Petroleum Science and Technology, Taylor Francis, v. 28, n. 3, p. 308-321, 2010.
Disponivel em: https://doi.org/10.1080/10916460802706539.

CHEN, Z.; HUANG, G.H.; CHAKMA, A. Risk assessment of a petroleum-contaminated
site through a multi-phase and multi-component modeling approach. Journal of
Petroleum Science and Engineering, v. 26, n. 1, p. 273-281, 2000. Disponivel em:
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0920410500000413.


https://doi.org/10.1080/10643387909381669
https://doi.org/10.1007/s10040-013-1027-7
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S002216940500332X
https://doi.org/10.1007/s12205-019-0140-0
https://doi.org/10.1080/10916460802706539
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0920410500000413

REFERENCIAS 45

COMPANHIA AMBIENTAL DO ESTADO DE SAO PAULO. Texto explicativo:
Relatério de area contaminadas e reabilitadas no Estado de Sao Paulo. Sao Paulo,
2019.

DAI, Z. et al. Probabilistic evaluation of shallow groundwater resources at a
hypothetical carbon sequestration site. Scientific Reports, Nature Research, v. 4,
n. 4006, mar. 2014. Disponivel em: https://doi.org/10.1038/srep04006.

DARCY, H. Les fontaines publiques de la vile de Dijon. Dalmont, Paris, 1856.

DOHERTY, J.; WELTER, D. A short exploration of structural noise. Water Resources
Research, v. 46, n. 5, 2010. Disponivel em:
https://agupubs.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1029/2009WR008377.

ENEMARK, T. et al. Hydrogeological conceptual model building and testing: A review.
Journal of Hydrology, v. 569, p. 310-329, 2019. Disponivel em:
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0022169418309387.

FETTER, C. W. Applied Hydrogeology. 4. ed. Upper Saddle River, NJ: Prentice Hall,
2001. 624 p.

FETTER, C.W.; BOVING, T.; KREAMER, D. Contaminant Hydrogeology. [S./.]:
Waveland Press, 2017.

FREEZE, R. A.; CHERRY, J. A. Groundwater. [S./.]: Prentice-Hall, 1979.

FREEZE, R. A.; MASSMANN, J. et al. Hydrogeological Decision Analysis: 1. A
Framework. Groundwater, v. 28, n. 5, p. 738-766, 1990.

FREYBERG, D. L. An exercise in ground-water model calibration and prediction.
Groundwater, v. 26, n. 3, p. 350-360, 1988. Disponivel em: https:
//ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/j.1745-6584.1988.tb00399.x.

GELHAR, L. W. Stochastic Subsurface Hydrology. [S./]: Prentice-Hall, 1993.

GOMES, J. Uso de uma abordagem estocastica para a avaliacao do risco a
saude humana devido a ingestao de agua subterranea contaminada. 2008.
Doutorado em Engenharia de Recursos Hidricos e Saneamento Ambiental —
Universidade do Rio Grande do Sul, Porto Alegre.

GOMES, J.; CAICEDO, N. O. L. Uso do Método de Simulacdo Gaussiana Sequencial
(SGS) na Simulacao Estocastica do Fluxo e Transporte em Meio Poroso Saturado.
Revista Brasileira de Recursos Hidricos, RBRH, v. 16, n. 4, p. 135-147, 2011.


https://doi.org/10.1038/srep04006
https://agupubs.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1029/2009WR008377
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0022169418309387
https://ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/j.1745-6584.1988.tb00399.x
https://ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/j.1745-6584.1988.tb00399.x

REFERENCIAS 46

GOOVAERTS, P. Geostatistics for Natural Resources Evaluation. [S./.]: Oxford
University Press, 1997.

HAMED, M. M.; BEDIENT, P. B. On the Performance of Computational Methods for the
Assessment of Risk from Ground-Water Contamination. Groundwater, v. 35, n. 4,

p. 638—646, 1997. Disponivel em: https:
//ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/j.1745-6584.1997.tb00129.x.

HAMED, M. M.; BEDIENT, P. B.; CONTE, J. P. Numerical stochastic analysis of
groundwater contaminant transport and plume containment. Journal of Contaminant
Hydrology, v. 24, n. 1, p. 1-24, 1996. Disponivel em:
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/0169772296000071

HESSE, F.; COMUNIAN, A.; ATTINGER, S. What We Talk About When We Talk About
Uncertainty. Toward a Unified, Data-Driven Framework for Uncertainty Characterization
in Hydrogeology. Frontiers in Earth Science, v. 7, p. 118, 2019. Disponivel em:
https://www.frontiersin.org/article/10.3389/feart.2019.00118.

HOUSTON, N. A.; BRAUN, C. L. Analyses and estimates of hydraulic conductivity
from slug tests in alluvial aquifer underlying Air Force Plant 4 and Naval Air
Station-Joint Reserve Base Carswell Field, Fort Worth, Texas. Austin, TX, 2004.
22 p.

HUANG, G. H. et al. Environmental Risk Assessment for Underground Storage Tanks
Through an Interval Parameter Fuzzy Relation Analysis Approach. Energy Sources,
Taylor Francis, v. 21, n. 1-2, p. 75-96, 1999. Disponivel em:
https://doi.org/10.1080/00908319950014975.

HUNT, R. J.; FIENEN, M. N.; WHITE, J. T. Revisiting “An Exercise in Groundwater
Model Calibration and Prediction” After 30 Years: Insights and New Directions.
Groundwater, v. 58, n. 2, p. 168-182, 2019. Disponivel em:
https://ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/gwat.12907.

KITANIDIS, P. K. Persistent questions of heterogeneity, uncertainty, and scale in
subsurface flow and transport. Water Resources Research, v. 51, n. 8, p. 5888-5904,
2015. Disponivel em:
https://agupubs.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1002/2015WR017639.

KONIKOW, L. F.; BREDEHOEFT, J. D. Ground-water models cannot be validated.
Advances in Water Resources, v. 15, n. 1, p. 75-83, 1992. Disponivel em:
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/030917089290033X.

LI, Z. et al. A design of experiment aided stochastic parameterization method for
modeling aquifer NAPL contamination. Environmental Modelling Software, v. 101,
p. 183—193, 2018. Disponivel em:
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S136481521631057X.


https://ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/j.1745-6584.1997.tb00129.x
https://ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/j.1745-6584.1997.tb00129.x
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/0169772296000071
https://www.frontiersin.org/article/10.3389/feart.2019.00118
https://doi.org/10.1080/00908319950014975
https://ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/gwat.12907
https://agupubs.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1002/2015WR017639
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/030917089290033X
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S136481521631057X

REFERENCIAS 47

LIU, L.; CHENG, S. Y.; GUO, H. C. A Simulation-Assessment Modeling Approach for
Analyzing Environmental Risks of Groundwater Contamination at Waste Landfill Sites.
Human and Ecological Risk Assessment: An International Journal, Taylor
Francis, v. 10, n. 2, p. 373—-388, 2004. Disponivel em:
https://doi.org/10.1080/10807030490438436.

LIU, Z.; ZHANG, Y. et al. Sensitivity of key factors and uncertainties in health risk
assessment of benzene pollutant. Journal of Environmental Sciences, v. 19, n. 10,
p. 1272-1280, 2007. Disponivel em:
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S1001074207602083.

LU, G.; CLEMENT, T. P. et al. Natural Attenuation of BTEX Compounds: Model
Development and Field-Scale Application. Groundwater, v. 37, n. 5, p. 707-717, 1999.
Disponivel em: https://ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/5.1745-
6584.1999.tb01163.x.

LU, G.; ZHENG, C.; WOLFSBERG, A. Effect of Uncertain Hydraulic Conductivity on
the Simulated Fate and Transport of BTEX Compounds at a Field Site. Journal of
Environmental Engineering, v. 131, n. 5, p. 767-776, 2005. Disponivel em:
https://www.osti.gov/servlets/purl/861284.

MANOEL FILHO, J. Ocorréncia das aguas subterraneas. In: FEITOSA, FA.C. et al.
(Ed.). Hidrogeologia: Conceitos e Aplicacoes. 3. ed. Rio de Janeiro:
CPRM:LABHID, 2008. cap. 2.1, p. 53-75.

MCNAB, W. W. A Monte Carlo simulation method for assessing biotransformation
effects on groundwater fuel hydrocarbon plume lengths. Computers Geosciences,
v.27,n. 1, p. 3142, 2001. Disponivel em:
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0098300400000625.

MELO, T. M.; CAICEDO, N. O. L. Implementacao do Método de Monte Carlo em
Avaliacao de Risco Probabilistica Aplicada a Estimativa do Risco por Contato Dermal
com Agua Superficial. Revista Brasileira de Recursos Hidricos, RBRH, v. 18, n. 2,
p. 19-29, 2013.

MOLZ, F. Advection, Dispersion, and Confusion. Groundwater, v. 53, n. 3, p. 348-353,
2015. Disponivel em:
https://ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/gwat.12338.

MOORE, C.; DOHERTY, J. Role of the calibration process in reducing model predictive
error. Water Resources Research, v. 41, n. 5, 2005. Disponivel em:
https://agupubs.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1029/2004WR003501

MOORE, C.; DOHERTY, J. The cost of uniqueness in groundwater model calibration.
Advances in Water Resources, v. 29, n. 4, p. 605-623, 2006. Disponivel em:
https://doi.org/10.1016/j.advwatres.2005.07.003.


https://doi.org/10.1080/10807030490438436
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S1001074207602083
https://ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/j.1745-6584.1999.tb01163.x
https://ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/j.1745-6584.1999.tb01163.x
https://www.osti.gov/servlets/purl/861284
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0098300400000625
https://ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/gwat.12338
https://agupubs.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1029/2004WR003501
https://doi.org/10.1016/j.advwatres.2005.07.003

REFERENCIAS 48

MUMFORD, K. G.; MUSTAFA, N.; GERHARD, J. |. Probabilistic risk assessment of
contaminant transport in groundwater and vapour intrusion following remediation of a
contaminant source. Stochastic Environmental Research and Risk Assessment,
v. 30, n. 4, p. 1017-1031, 2016. Disponivel em:
https://doi.org/10.1007/s00477-015-1156-8.

MUSTAFA, N. et al. A three-dimensional numerical model for linking community-wide
vapour risks. Journal of Contaminant Hydrology, v. 156, p. 38-51, 2014. Disponivel
em: http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0169772213001514.

NAPA-GARCIA, G. F.; GODOY, V. A.; ZUQUETTE, L. V. Probabilistic analysis of
contaminant transport via Monte Carlo simulation. Electronic Journal of
Geotechnical Engineering, EJGE, v. 19, p. 6847-6856, 2014. Disponivel em:
http://www.ejge.com/2014/Ppr2014.621ma. pdf.

ORESKES, N.; SHRADER-FRECHETTE, K.; BELITZ, K. Verification, Validation, and
Confirmation of Numerical Models in the Earth Sciences. Science, American
Association for the Advancement of Science, v. 263, n. 5147, p. 641-646, 1994.
Disponivel em: https://science.sciencemag.org/content/263/5147/641.

PEETERS, L. J. M. et al. Determining the initial spatial extent of an environmental
impact assessment with a probabilistic screening methodology. Environmental
Modelling Software, v. 109, p. 353—-367, 2018. Disponivel em:
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S136481521830392X.

QIN, X. S.; HUANG, G. H.; CHAKMA, A. Modeling Groundwater Contamination under
Uncertainty: A Factorial-Design-Based Stochastic Approach. Journal of
Environmental Informatics, v. 11, n. 1, p. 11-20, 2008. Disponivel em:
http://www.jeionline.org/index.php?journal=mys&page=article&op=viewFile&
path [1=200800106&path [1=pdf_140.

QIN, X. S.; HUANG, G. H.; SUN, W. et al. Optimization of Remediation Operations at
Petroleum-Contaminated Sites through a Simulation-based Stochastic-MCDA
Approach. Energy Sources, Taylor Francis, v. 30, n. 14-15, p. 1300—1326, 2008.
Disponivel em: https://doi.org/10.1080/15567030801928623.

REFSGAARD, J. C. et al. Review of strategies for handling geological uncertainty in
groundwater flow and transport modeling. Advances in Water Resources, v. 36,
p. 36-50, 2012.

ROSS, J. L.; OZBEK, M. M.; PINDER, G. F. Aleatoric and epistemic uncertainty in
groundwater flow and transport simulation. Water Resources Research, v. 45, n. 12,
2009. Disponivel em:
https://agupubs.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1029/2007WR006799.

SALTELLI, A. et al. Global Sensitivity Analysis: The Primer. [S./]: Wiley, 2008.


https://doi.org/10.1007/s00477-015-1156-8
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0169772213001514
http://www.ejge.com/2014/Ppr2014.621ma.pdf
https://science.sciencemag.org/content/263/5147/641
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S136481521830392X
http://www.jeionline.org/index.php?journal=mys&page=article&op=viewFile&path[]=200800106&path[]=pdf_140
http://www.jeionline.org/index.php?journal=mys&page=article&op=viewFile&path[]=200800106&path[]=pdf_140
https://doi.org/10.1080/15567030801928623
https://agupubs.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1029/2007WR006799

REFERENCIAS 49

SETHI, R.; DI MOLFETTA, A. Groundwater Engineering. [S./]: Springer Nature
Switzerland, 2019. (Springer Tracts in Civil Engineering). 445 p.

SILLIMAN, S. E.; SIMPSON, E. S. Laboratory evidence of the scale effect in
dispersion of solutes in porous media. Water Resources Research, v. 23, n. 8,

p. 1667-1673, 1987. Disponivel em:
https://agupubs.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1029/WR0231008p01667.

SUDICKY, E. A.; ILLMAN, W. A. Lessons Learned from a Suite of CFB Borden
Experiments. Groundwater, v. 49, n. 5, p. 630—648, 2011. Disponivel em: https:
//ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/j.1745-6584.2011.00843.x.

TARTAKOVSKY, D. M. Assessment and management of risk in subsurface hydrology: A
review and perspective. Adv. Water Resour., v. 51, p. 247-260, 2013. Disponivel em:
https://www.sciencedirect.com/science/article/abs/pii/S0309170812000917.

U.S. ENVIRONMENTAL PROTECTION AGENCY (USEPA). Risk Assessment
Forum White Paper: Probabilistic Risk Assessment Methods and Case Studies.
[S.l.: s.n.], 2014. Disponivel em:
https://www.epa.gov/sites/production/files/2014-12/documents/raf-pra-
white-paper-final.pdf.

WENDLAND, E. C.; RABELO, J. Incertezas nos modelos de fluxo subterraneo.
Revista Brasileira de Recursos Hidricos, Associacdo Brasileira de Recursos
Hidricos, Brasilia, v. 15, n. 3, p. 147-160, 2010. Disponivel em:
https://www.abrhidro.org.br/SGCv3/publicacao.php?PUB=1&ID=6&SUMARI0=82.

WHITE, J. T.; DOHERTY, J. E.; HUGHES, J. D. Quantifying the predictive
consequences of model error with linear subspace analysis. Water Resources
Research, v. 50, n. 2, p. 1152—-1173, 2014.

ZHANG, K.; LI, H.; ACHARI, G. Fuzzy-stochastic characterization of site uncertainty
and variability in groundwater flow and contaminant transport through a heterogeneous
aquifer. Journal of Contaminant Hydrology, v. 106, n. 1, p. 73-82, 2009. Disponivel
em: http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0169772209000102.

ZHANG, P. Probabilistic methods used in environmental risk evaluation for
groundwater protection. 2010. Faculty of Mathematics and Natural Sciences —
University of Oslo, Oslo.

ZHOU, H.; GOMEZ-HERNANDEZ, J. J.; LI, L. Inverse methods in hydrogeology:
Evolution and recent trends. Advances in Water Resources, v. 63, p. 22-37, 2014.
Disponivel em:
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0309170813002017.


https://agupubs.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1029/WR023i008p01667
https://ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/j.1745-6584.2011.00843.x
https://ngwa.onlinelibrary.wiley.com/doi/abs/10.1111/j.1745-6584.2011.00843.x
https://www.sciencedirect.com/science/article/abs/pii/S0309170812000917
https://www.epa.gov/sites/production/files/2014-12/documents/raf-pra-white-paper-final.pdf
https://www.epa.gov/sites/production/files/2014-12/documents/raf-pra-white-paper-final.pdf
https://www.abrhidro.org.br/SGCv3/publicacao.php?PUB=1&ID=6&SUMARIO=82
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0169772209000102
http://www.sciencedirect.com/science/article/pii/S0309170813002017

	Folha de rosto
	Resumo
	Abstract
	Lista de figuras
	Lista de abreviaturas e siglas
	Lista de símbolos
	Sumário
	Introdução
	Objetivos
	Objetivo geral


	Referencial teórico
	Meios porosos saturados e fundamentos de fluxo subterrâneo
	Lei de Darcy e equação geral de fluxo subterrâneo

	Transporte de contaminantes em meios porosos saturados
	Advecção
	Dispersão hidrodinâmica
	Sorção e retardamento
	Degradação
	Equação geral de transporte de solutos

	Fundamentos de modelagem computacional
	Modelos hidrogeológicos
	Limitações e incertezas
	Análise e quantificação de incertezas em modelos hidrogeológicos
	Método de Monte Carlo
	Geoestatística e simulação de campos aleatórios
	Análise de sensibilidade



	Metodologia
	Discussão
	Conclusões
	REFERÊNCIAS

