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Resumo

Este trabalho teve como objetivos modelar e simular o transporte de poluentes em
aquiferos livres. O modelo desenvolvido nesta pesquisa utiliza regime de escoamento
permanente e regime de transporte transiente para poluentes. Foi utilizado um modelo
Euleriano baseado na equacdo adveccao-dispersao e um modelo lagrangeano auxiliar para
estimativa das dispersividades, para simular a distribuicdo espacial e temporal da
concentracdo de um poluente genérico em aguas subterraneas. O modelo construido
fundamentou-se no Método de Diferengas Finitas, com aplicacdo do esquema de Crank
Nicolson, cujas equacOes discretas foram convenientemente implementadas em uma
linguagem computacional. Para solucdo do sistema linear resultante, utilizou-se o
armazenamento esparso da matriz de coeficientes e 0 método de Gradientes Bi-conjugados
Pré-condicionado e Estabilizado (PBiCGSTAB). Para tanto, foram utilizados os programas
computacionais VBA (Visual Basic for Applications) e o Surferl0. A area de aplicacdo do
modelo situa-se na malha urbana da cidade de Araguari/MG, sendo introduzidas fontes de
poluicdo hipotéticas, pontuais, difusas e lineares, disseminadas na malha urbana. Foram
realizadas analises de sensibilidade com os pardmetros desconhecidos para o aquifero
Bauru, constatando a sensibilidade do modelo ao coeficiente de decaimento de primeira
ordem e aos coeficientes que regulam a dispersividade longitudinal e transversal. Os
resultados mostraram que o modelo construido apresenta de forma satisfatoria o padréo de
transporte de poluentes em &guas subterréneas, levando em consideracdo a explotacdo de
poluentes por pocos, seguindo uma expansdo com espalhamento do mesmo, ao longo dos
anos simulados. A dispersao das plumas poluentes é influenciada pela direcdo e sentido do
fluxo subterraneo, com migragdes para cones de depressdo. Uma das vantagens do modelo
implementado nesta pesquisa € a possibilidade das simulagdes serem executadas em
computadores individuais simples, sem consumo exagerado de tempo e utilizando o Excel

como base, um programa amplamente difundido na préatica das Engenharias.



Palavras-chave: Agua subterranea, transporte de poluentes, equacio advecgo-dispersio,

simulagdo computacional.
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ABSTRACT

This work had as objectives, model and simulate the transport of pollutants in free aquifers.
The model developed in this research uses permanent flow regime and transient transport
system for pollutants. We used a model based on Eulerian advection-dispersion equation
and Lagrangian model to help estimate of dispersivities to simulate the spatial and
temporal distribution of the concentration of a generic pollutant in groundwater. The model
built was based on the Finite Difference Method, applying the Crank Nicolson scheme,
whose discrete equations were conveniently implemented in a computer language. For
solution of the linear system, used the sparse storage of the coefficient matrix and the
Biconjugate gradients method Pre-conditioning and stabilized (PBiCGSTAB). Therefore,
the computer programs were used VBA (Visual Basic for Applications) and the Surfer10.
The model application area is located in the urban area of the city of Araguari / MG,
together with a hypothetical sources of pollution, punctual, diffuse and linear, disseminated
in the urban area. Sensitivity analyzes were performed with the unknown parameters for
the Bauru aquifer, noting the sensitivity of the model to the decay coefficient of the first
order and the coefficients governing the longitudinal and transverse dispersivity. The
results show that the model built satisfactorily presents the standard pollutant transport in
groundwater, taking into account the exploitation of pollutants from the wells in an
expansion thereof with spreading over the simulated years. The dispersion of pollutants
down is influenced by the direction and sense of groundwater flow, with migration to
cones of depression. An advantage of the model is implemented in this study the
possibility of the simulation being performed in single individual computers without
excessive consumption of time and using Excel as a base, a widespread practice of

engineering on the program.

Keywords: Groundwater, pollutant transport, advection-dispersion equation, computer

simulation.



SI'M BOLOQOS, ABREVIATURAS E SIGLAS

SIMBOLOS

c - Concentracdo de poluentes dissolvidos na agua subterranea
Co - Fonte de concentragéo inicial

C, - Cota de base

c, - Concentragcdo maxima na origem

d - Espessura do aquifero

dec, - Declividade do lencol na direcéo i

dV,,,. - Volume de agua retirado

dV,,, - Volume de agua retirado

d - Volume do fluido

vol

erf (x) - Fungdo erro

x - dc
f - Equacdo genérica que representad—
0,9 - Termo sumidouro ou fonte
h - Carga piezométrica

k'ould - Constante de decaimento de primeira ordem

K, - Coeficiente de particéo

ki - Condutividade hidraulica na direcéo i
r;n - Fluxo de massa

n - Porosidade

Ne - Porosidade efetiva

q; - Velocidade aparente na diregéo i



a

tue

vel.

- quantidade de massa adicionado a zona de fonte por unidade de volume de agua
por unidade de tempo

- Raio de influéncia

- Tempo

- Meia vida do material radioativo ou biodegradavel

- Velocidade na direcéo x

- Mddulo do vetor velocidade na direcéo i

- Velocidade de percolacdo na direcéo i

- Velocidade resultante média

- Volume do elemento de fluido

- Velocidade média linear do poluente

- Coordenada na direcéo do eixo x

- Coordenada na direcéo do eixo y

- Coordenada na direcéo do eixo z

- Area transversal

- Espessura do aquifero

- Espessura saturada do aquifero

- Dispersao

- Coeficiente de difuséo

- Coeficiente de dispersdo hidrodinanima longitudinal
- Dispersdo mecanica

- Coeficiente de difuséo efetiva

- Coeficiente de disperséo hidrodinanima transversal
- Tensor de coeficiente de dispersao

- Difuséo molecular

- Coeficiente de retardo da disperséo hidrodindmica na direcao i

- Escala do dominio
- Fluxo de massa do soluto por unidade de area por unidade de tempo

- Termo fonte sumidouro por operagao do pogo

- altura do plano que ocorre injecao de poluente
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Pu

Py

A

- Comprimento da pluma poluente

- Massa do elemento de fluido ou poluente

- Massa do solo seco em estufa de 105°C

- Descarga de massa
- Fator de Retardo
- Coeficiente de armazenamento

- Desvio padrdo na origem Gaussiana
- Peso de soluto sorvido por unidade de peso seco do material do aquifero

- Armazenamento especifico
- Rendimento especifico para aquifero livre
- Vazdo do pogo

- largura do plano que ocorre injecao de poluente
- Volume

- ordenada do limite inferior da fonte do poluente em x=0
- ordenada do limite superior da fonte do poluente em x=0
- Coeficiente de dispersividade longitudinal

- Coeficiente de dispersividade transversal

- Constante de decaimento de primeira ordem para a distribuicdo na origem

Gaussiana

- Massa especifica da dgua

- Densidade seca do meio poroso

- Variaveis ou parametros

- Pardmetro que exprime a relagdo entre a dispersividade longitudinal (¢, ) e o
comprimento da pluma (L)

- Parametro que exprime a relagéo entre a dispersividade transversal (o, ) e a
dispersividade longitudinal («, )

- Angulo de rotagio médio

- Porosidade do aquifero

- Coeficiente de tortuosidade das trajetdrias do fluxo
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CarituLo 1

INTRODUQAO

Historicamente, a hidrologia subterranea teve seus primeiros registros por volta de 5000
a.C., quando chineses e egipcios encontravam-se bastante familiarizados com a escavagéo
de pocos e ja faziam captacdo de agua subterranea para abastecimento. Antigos chineses
perfuravam pogos com centenas de metros de profundidade com a utilizagdo de varas de
bambu. Ainda, cerca de 800 a.C., persas construiam tuneis e po¢os com o objetivo de
atingirem os aquiferos. Embora muitas civilizacGes antigas tivessem conhecimento da
existéncia de aguas subterraneas, bem como de primitivas técnicas de explotacdo, somente
no século XV deu-se uma explicacdo formal para a origem da mesma. A explanacao
correta do ciclo hidrol6égico deu-se quando Pierre Perrault e Edmé Mariotté realizaram as
primeiras medi¢cdes de precipitacdo e vazdo ao longo do rio Sena, confirmando que
somente 16% da precipitacdo anual contribuiam para a sua vazdo, enquanto o restante
infiltrava, caracterizando assim a dependéncia das &guas subterraneas da precipitacdo e
infiltracdo.

O termo 4gua subterranea é utilizado para denotar a 4gua da zona de saturacdo encontrada
abaixo da superficie do solo (BEAR, 1979). A presenca de uma camada ndo saturada
sobrejacente faz com que essas aguas sejam naturalmente protegidas da poluicdo e, em
termos de abastecimento, na maioria das vezes demandam um tratamento simplificado,
sendo realizado basicamente o processo de desinfeccdo, ressaltando assim a importancia

qualitativa de mananciais subterraneos, se comparados com mananciais superficiais.
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Em termos percentuais, a agua doce que se encontra disponivel e acessivel no planeta
Terra totaliza em cerca de 1%, sendo que aproximadamente 97,7% das &guas doces para
consumo humano estdo em forma de aguas subterraneas. Visando ao estudo da ocorréncia
e distribuicdo das aguas naturais no globo terrestre, surgiu a Hidrologia (LINSLEY,1978).
Em especial, define-se a Hidrologia Subterrénea, ciéncia cuja finalidade é estudar a
ocorréncia, movimentacdo e distribuicdo de &gua na porcdo subterrénea da Terra
(CLEARY, 1989). Tal definicdo é ampliada, visando a incluir o aspecto da qualidade da

agua subterranea.

Embora a agua subterrdnea ndo seja visualmente perceptivel, a interferéncia humana de
forma negativa no meio ambiente vem ameacando a sua qualidade, causando poluicéo
principalmente devido ao desenvolvimento urbano, industrial e agricola. Tais poluentes, ao
entrarem em contato com o solo, podem ou ndo atingir as dguas subterraneas, sendo que
sua acdo pode ser neutralizada, modificada ou retardada. A poluicdo das aguas
subterraneas compromete a captacdo de agua para consumo devido ao seu lento

movimento e grande volume.

Uma vez poluido um aquifero, algumas medidas precisam ser tomadas, tais como:
identificacdo da fonte de poluicdo, 0 movimento dos poluentes no fluxo de &guas
subterraneas, bem como o estudo das plumas e dispersdo dos poluentes. Em especial,
visando ao estudo do transporte, concentracdo e dispersao de poluentes, torna-se necessario
o desenvolvimento de ferramentas matematicas que permitam compreender este fendmeno,
como também desenvolver modelos com melhores precises numéricas para simular

plumas poluentes.

Com o objetivo de resolver a equagdo adveccdo dispersdo, a modelagem vem sendo
utilizada para simular o transporte de poluentes em &guas subterraneas. Na literatura,
encontram-se alguns métodos numéricos que sdo aplicados visando a busca de solucgdes
para tal equacdo. Dentre estes, destacam-se 0 Método dos Elementos Finitos, Método de
Diferencas Finitas, Método de Volumes Finitos, Método de Elementos Analiticos, Método
de Elementos de Contorno, Abordagem de Conjuntos Fuzzy, entre outros. Ainda, existem
algumas solucgdes analiticas para a equacdo advecgdo-dispersdo, a maioria delas para

problemas unidimensionais, com caracteristicas e geometrias simplificadas.
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O presente trabalho foi elaborado utilizando um modelo matematico de transporte
horizontal de poluentes em aquiferos, com aplicagdo e adaptacdo de técnicas numericas
baseadas no Método de Diferencas Finitas. As simulacdes de transporte de poluentes aqui
apresentadas sdo hipotéticas no que diz respeito a imposicdo das cargas poluidoras e a
atribuicdo das dispersividades do meio poroso. Entretanto, as simulagdes foram aplicadas
para o0 sistema aquifero Bauru, utilizando as caracteristicas hidrogeoldgicas e
hidrodinamicas deste aquifero sob a zona urbana de Araguari / MG, além da disposicéo de
pocos utilizados para o abastecimento publico. Como existem pardmetros desconhecidos
para tal aquifero, realizaram-se testes de sensibilidade para avaliar a importancia destes
parametros na solucdo dos campos de concentragdes gerados pela solucdo numérica da
equacdo adveccao-dispersdo. Resumidamente, as simulacdes apresentadas neste trabalho
buscaram mapear plumas de um poluente genérico em situacbes de escoamento

permanente e regime de transporte de poluentes transiente.

Este trabalho tem, como objetivo principal, a constru¢cdo de um modelo de transporte
horizontal de poluentes em meios porosos saturados. Trata-se aqui de um modelo
bidimensional, integrado ao longo da espessura do aquifero. A solu¢cdo numérica, embora
seja baseada no Método de Diferencas Finitas, traz solu¢des originais para a estimativa das
dispersividades do meio e para a modelagem de fontes poluidoras pontuais.

Mais especificamente, propde-se a:

e Construir a base de dados e 0 modelo de dispersdo de poluentes a partir de um

codigo escrito em Visual Basic aplicado as planilhas do Excel;

e Tragar o movimento dos poluentes no fluxo de aguas subterraneas;

e Realizar teste de sensibilidades para os parametros: coeficiente de decaimento

(k’), coeficiente de particdo ou de adsorcdo (k,), densidade do meio poroso
seco (p,), porosidade do aquifero (n), dispersividades longitudinal e

transversal (o, e «; );
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e Calcular as concentracdes de poluentes e mapear 0 avanco espacial e temporal

das plumas;

e Analisar as plumas e disperséo dos poluentes.

Neste contexto, o trabalho estd subdividido em seis capitulos, organizados da seguinte

maneira:

e Capitulo 1 - Introducdo: apresenta uma breve explanacdo do contetdo a ser

explicitado, justificativa do tema escolhido, bem como os objetivos.

e Capitulo 2 - Revisdo Bibliogréfica: apresenta uma revisdo sobre poluicdo em
aquiferos e plumas poluentes, bem como sobre os parametros e equacgdes
necessarios para a simulacdo da equacdo adveccgdo-dispersdo utilizada para

analisar o transporte de poluentes em aquiferos.

e Capitulo 3 - Metodologia: € explicitada a discretizacdo da equacdo adveccao-

dispersdo e o detalhamento do codigo implementado.

e Capitulo 4 - Resultados: sdo apresentados os testes de sensibilidade e os

resultados encontrados apos as simulacdes realizadas.

e Capitulo 5 - Conclusdo: séo apresentadas as consideragdes finais apds a analise

dos resultados encontrados na pesquisa.

e Capitulo 6 - Referéncias Bibliograficas: apresentados os trabalhos que

embasaram a construcdo desta pesquisa.
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CaPiTULO 2

Revisio BisLiocrAFICA

Atualmente, a agua subterrdnea extraida por meio de pocos é uma alternativa para
abastecimento de comunidades, tendo apresentado uso crescente nos ultimos anos. A agua
subterranea contribui com mais de 95% para toda a agua doce disponivel no planeta, sendo
que a &gua doce remanescente encontra-se na superficie e atmosfera (CLEARY, 1989). Em
termos quantitativos observa-se, na Figura 1, a importancia da agua subterrdnea em relacéo
aos mananciais superficiais. No entanto, apesar dos quantitativos, nem toda agua
subterranea pode ser explotada, levando em consideracdo a profundidade das formacdes
rochosas nas quais se encontra o aquifero, bem como a elevada retencdo de dgua em alguns

meios Porosos.

Figura 1 - Distribui¢do de agua doce na Terra

mAgua Subterranea mAgua Superficial CAgua Atmosférica

Fonte: Elaborada pelo autor, baseado nos dados encontrados em Alves (2008) e Cleary (1989).
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Um dos principais interesses do desenvolvimento e gestdo de sistemas de recursos das
aguas subterréneas € a qualidade da agua a ser extraida. O conceito de qualidade da &gua é
fundamental para manter a sustentabilidade e a saide humana. A qualidade da dgua pode
ser medida pela quantificacdo de pardmetros fisicos, quimicos e bioldgicos condicionados
para consumo humano, industrial, irrigagdo, entre outros (BEAR, 1979). A Portaria
2.914/11 publicada no diario oficial da unido — a qual dispde sobre os procedimentos de
controle e de vigilancia da qualidade da agua para consumo humano e seu padrdo de
potatibilidade — a fim de garantir a qualidade da agua para consumo humano, estabelece
uma série de parametros microbioldgicos e fisico-quimicos com valores fixados a serem
analisados, (BRASIL, 2011). E importante salientar que tais parametros podem variar de
acordo com o uso ou fim determinado. Neste contexto, quando encontrada fora dos
pardmetros estabelecidos, a &4gua subterranea torna-se impropria para consumo. Aguas
poluidas sdo aquelas encontradas fora dos pardmetros determinados. Quando o consumo

destas aguas causa riscos diretos a salde, denominam-se as mesmas como contaminadas.

Pode-se observar a crescente preferéncia pelo uso de aguas subterraneas para fins potaveis,
por apresentarem menor custo no tratamento, por ndo exigirem a construcdo de extensas
adutoras e por terem, em geral, excelente qualidade. No entanto, a 4gua subterranea nédo
esta totalmente protegida de poluentes, uma vez que a interferéncia negativa do homem na
natureza vem poluindo os aquiferos, comprometendo assim a qualidade da agua para
consumo, sendo insidiosa, pois a polui¢do ndo € visivel. Os principais agentes de poluicao
das aguas subterraneas se ddo por conta da disposicdo inadequada ou de praticas
impréprias com produtos com potencial de poluicdo. Segundo Bear (1979), ocorrem

normalmente em:

e Atividades domésticas - ocorrem quando ha rupturas de canalizagGes
condutoras de esgotos ou fossas sépticas, infiltracdo da chuva em aterros

sanitarios, injecdo de agua nos aquiferos por agua de esgoto tratado;

e Atividades industriais - podem gerar poluicdo das aguas subterraneas por meio
de metais pesados, ndo deterioracdo de produtos toxicos e materiais radioativos,
normalmente devido a rupturas de canalizagGes em esgotos industriais, quando

esses sdo separados de esgotos residenciais, podendo ser poluida ainda por
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residuos petroliferos, derrames e vazamentos de tubula¢fes em postos de

combustiveis;

e Atividades agricolas - a principal fonte de poluentes da-se por meio da irrigacao
e pela chuva que acaba por transportar pesticidas fertilizantes e residuos de

origem animal.

Tais agentes poluentes, ao entrarem em contato com o solo, podem infiltrar e atingir o
aquifero com certa facilidade dependendo, entre outros, dos seguintes fatores: tipo de
aquifero, profundidade do aquifero, permeabilidade do solo, teor de matéria organica

existente sobre o solo, tipo de poluente e pluviosidade do local.

Bear (1979) salienta ainda que pode ocorrer poluicdo nos aquiferos em consequéncia do
meio no qual o fluxo de aguas subterraneas ocorre, com a intrusdo de agua salobra no
aquifero ou através do fluxo em rochas carbonaticas, onde se verifica a dissolu¢do de
quantidades pequenas ou até mesmo significativas da rocha.

2.1 PLUMAS POLUENTES EM AGUAS SUBTERRANEAS

A emissdo de poluentes no subsolo a partir de uma origem pontual, além de seu contato
com o aquifero em concentracdes superiores aos parametros definidos pela lei, afeta a
qualidade das aguas subterraneas. O termo plumas de poluentes é utilizado quando uma
determinada regido do aquifero encontra-se degradada, sendo que o seu formato e volume
dependem tanto das caracteristicas do poluente como do aquifero, possuindo uma expansdo
previsivel influenciada pela direcdo e sentido do fluxo subterraneo.

Visando a simular plumas poluentes, € preciso conhecer os fatores que influenciam o
transporte de solutos na agua. O processo de migracao dos poluentes ao longo das camadas
do solo até chegar ao aquifero é influenciado pela natureza do poluente e do tipo de solo
em questdo, determinando uma maior, menor ou até mesmo nenhuma movimentacdo de
tais poluentes no meio poroso. Neste contexto, 0 movimento dos poluentes passa a nao
depender apenas do fluxo do fluido no qual estas substancias irdo se dissolver, mas

também de mecanismos aos quais tais substancias séo submetidas. Podem-se subdividir
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tais mecanismos associados & migracdo de poluentes através de meios porosos em
processos fisicos e processos bio-fisico-quimicos (THOME; KNOP, 2012), como se

observa na Figura 2.

Figura 2 — Mecanismos associados a migracao de poluentes em solos

Mecanismos Associados a Migracdo de Poluentes pelo subsolo

Processos Fisicos Processos Bio-Fisico-Quimicos
I
I I
Adveccdo Retardamento ou Aceleracdo Degradagdo ou Decaimento
Dispersdo Hidrodinamica 1 1
- Dispersdo Molecular
- Difusdo Molecular Adsorcdo [/ Dessorcdc Oxido-Reducdo
Precipitagdo / Dissolugdo Hidrdlise
Troca IGnica Metabolizacdo
Oxido-Reducdo Volatilizagao
Co-Solvéncia
Complexacdo
Ionizacdo
Sorgdo Bioldgica
Filtracao

Fonte — Adaptado de Thomé e Knop (2012)

Os processos fisicos envolvem basicamente os fenbmenos de adveccdo e dispersdo,
enguanto que os processos bio-fisico-quimicos envolvem as diversas reacfes que podem
ocorrer entre o poluente e 0 meio poroso. Assim, apos a injecao de poluente no aquifero, a
pluma ira se deslocar e pode ser atenuada por dispersao, diluicdo, biodegradacdo, adsorcéo,

entre outros mecanismaos.

2.1.1 Processos Fisicos

Os processos fisicos englobam a adveccédo e a dispersdo hidrodindmica. O transporte por
adveccdo é ocasionado pelo fluxo de &gua, por onde os poluentes inicialmente se
movimentam, enquanto que a dispersdo caracteriza-se pelo espalhamento do poluente no

aquifero.

Na advecdo a substancia ndo se espalha, percorrendo uma distancia na mesma velocidade

da agua percolante. O termo de adveccédo explicitado na equacdo diferencial que define o
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transporte, em uma dimensdo, € definido como se segue (BOUCHE; BONNAUD;
RAMOS, 2003):

oc @

v 1
P 1)

Em duas dimens6es, a equacdo de transporte por advecgdo é similar, sendo dada por:

— =V, —=-V,—, (2

Onde:

c é a concentragdo do poluente (ML)
t é otempo (T)

X e y sdo as direcdes

~ - ~ . -1
v, e v, sdo as velocidades de percolagdo calculada pela Lei de Darcy (LT™).

O termo de adveccdo tem por objetivo descrever o transporte de poluentes que se misturam

com a mesma velocidade que a agua subterranea (ZHENG; WANG, 1999).

A dispersdo € causada por difusdo molecular e pela dispersdo mecéanica, sendo que a soma
desses dois componentes € denominado dispersdo hidrodindmica ou simplesmente
dispersdo (ZHENG; WANG, 1999). O transporte por dispersdo caracteriza-se pelo
espalhamento transversal do poluente ao longo da trajetéria do fluxo do fluido (BASSO,
2003). Nesse caso, a substancia percorre uma distancia com velocidade média e se espalha,
sendo o coeficiente de dispersdo denotado pela seguinte equacéo:

D=D"+D,, (3)
Onde:

D é o coeficiente de dispersdo hidrodinamica (L°T™)

D" é a difusividade molecular (L°T™)
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D, é o coeficiente de dispersdo mecanica (L*T™).

Coelho et al (2012) salientam que, na difusdo molecular, o poluente é dissolvido na &gua e
“desloca-se de uma &rea de maior concentragdo para uma area de menor concentragéo,
visando a equalizar a concentracao em toda a massa de fluido”. Nesse caso, a substancia se
espalha independente da velocidade do fluido. A difusdo geralmente € insignificante e
secundaria se comparada com a dispersdo mecénica. Este mecanismo de transporte de
massa torna-se preponderante quando a velocidade das aguas subterraneas é muito baixa,
sendo proporcional ao gradiente de concentracdo. A difusdo molecular pode ser expressa
pela primeira Lei de Fick (COELHO et al, 2012):

dc

F:—Dd&

: (4)

Onde:

F é o fluxo de massa do soluto por unidade de area por unidade de tempo (ML>T™)

D, é o coeficiente de difusdo (L°T™)

% denota o gradiente de concentragdo (ML>L™).
X

Considerando sistemas onde a concentracdo varia com o tempo, a difusdo molecular sera

expressa COmo segue.
oc
a = O)Dd . (5)

A difusdo é consideravelmente menor em meios porosos de granulometria fina (LOPES,
2005), isso se d& devido a tortuosidade das trajetorias de fluxo, bem como pela retencdo de
moléculas nas superficies da particula. Sendo assim, deve-se usar um coeficiente de

difusdo efetiva D, , definido mediante a seguinte equacéo:

D, = wD,. (6)
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Na equacdo (6), o adimensional @ < 1 é o coeficiente de tortuosidade das trajetorias do

fluxo e determinado por meio de ensaios laboratoriais.

A dispersdo mecanica ou mistura mecanica € decorrente da dispersdo em canais
individuais, bem como do desenvolvimento de velocidades medias diferentes em canais
distintos, segundo Coelho et al (1972 apud BEAR, 2012), “devido a variagdo das
dimens@es dos poros ao longo das linhas de fluxo e do desvio da trajetoria das particulas

em decorréncia da tortuosidade, reentrancias e interligagdes entre os canais”.

Define-se a dispersdo longitudinal como a dispersdo que ocorre na direcdo do fluxo e
dispersdo transversal a que ocorre perpendicularmente ao fluxo. O coeficiente de dispersao

pode ser estimado pelas equaces (7) e (8):

coeficiente de disperséo longitudinal = v,, (7)
coeficiente de dispersao transversal = o, v, , (8)
Onde:

a, € o coeficiente de dispersividade longitudinal (L), que pode ser estimado por:

a = L sendo E a escala do problema considerado (TAUXE, 1994).
b 27,535

a; € o coeficiente de dispersividade transversal (L), que pode ser estimado por

a, = 2L (TAUXE, 1994).
3

Por fim, como o processo de difusdo ndo pode ser separado da disperséo, os coeficientes de
dispersdo hidrodinanima longitudinal (D) e transversal (D;), dado em [L°T™], séo

(CUSHMAN; BALL, 1993):

D =V, +D" 9)
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D, =V, +D". (10)

2.1.2 Processos Bio-Fisico-Quimicos

Muitas vezes ocorre rea¢do ou degradacéo entre o poluente e 0 meio poroso, o que implica
em mudancgas na concentracdo do soluto e pode desempenhar um papel essencial no
fendmeno de transporte desses poluentes. Dentre 0s processos bio-fisico-quimicos, podem-
se destacar os processos de retardamento ou aceleracdo e degradacdo ou decaimento. As
reacOes que sdo capazes de provocar a mudanca de concentracdo do soluto no fluido
percolante sdo agrupadas como se observa na Figura 2. As diversas reagcdes quimicas e
bioquimicas que podem causar tal mudanca podem ser rapidas e reversiveis ou mais lentas
e irreversiveis, sendo que sua velocidade sera relativa ao fluxo. Ainda, o poluente pode
ficar retido no solo (FERREIRA, 2010).

A grandeza utilizada para modelar a retencdo do poluente no meio poroso é o fator de
retardamento (R). O fator de retardamento varia de acordo com o meio no qual o poluente
é inserido e, segundo Ferreira (2010), "pode variar de acordo com alguns fatores como a
atividade do solo, concentracdo inicial da substancia na solugdo, concentracdo de outras
substancias presentes na solucdo, pH da solucdo, temperatura e velocidade de percolagdo”,

entre outros.

O fator de retardamento é definido como segue (COELHO et al, 2012):

R=1+ Lk
n

, (11)

Onde:

p, € adensidade seca do meio poroso (M L®)

n é a porosidade do aquifero (adimensional)

k, é o coeficiente de parti¢do, definido como a concentracdo de poluente adsorvido em

relacdo & concentracdo total do poluente (L’MP



Capitulo 2 - Revisdo Bibliografica 31

O fator de retardo varia de 1 até infinito, sendo que retardo igual a 1 corresponderia a
situacdo mais critica (OLIVEIRA; FILHO, 2008), na qual o poluente avanca pelo meio

poroso sem sofrer adsor¢do, com potencial de atingir areas mais extensas.

2.2 EQUACOES GOVERNANTES

2.2.1 Conceitos Gerais

Definicdo 1 (Descarga de Massa M ) — massa de agua (M) transferida entre dois pontos

por unidade de tempo (t), ou seja:

M

M = . dado em [MT™]. 12
m [MT] (12)

Definicéo 2 (Fluxo de Massa r;]) — descarga de massa de agua (I\}I ) por unidade de area

transversal (A), ou seja:

m= % , dado em [MTLY]. (13)

Definicdo 3 (Lei de Darcy) — A Lei de Darcy pode ser definida nas trés dimensdes

coordenadas i, onde denomina-se a velocidade de Darcy ou velocidade aparente como:

oh
=k =, 14
o = (14)

Onde:

g, é a velocidade aparente na diregdo i (LT™)

ki € a condutividade hidraulica na direcdo i (LT™)

Z—h é o gradiente de carga hidraulica (adimensional)
[
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Para aquiferos livres, a velocidade de percolagéo na diregdo i (v,), sera dada pela razéo

entre a velocidade aparente (g;) pela porosidade efetiva(n,), ou seja:

v, = % dado em [LT™]. (15)

e

Definicdo 4 (Coeficiente de armazenamento S) — o coeficiente de armazenamento € um
parametro adimensional definido como a razdo entre o volume de agua absorvido ou
expelido pelo aquifero por unidade de area superficial. Segundo Miranda (2012), S indica a
“quantidade de agua que pode ser removida da formagdo por bombeamento ou por

drenagem”.

Definicdo 5 (Armazenamento especifico Sg) — o0 armazenamento especifico € um

parametro definido como o volume de agua retirado (dV,

gua

) por unidade de volume do
aquifero  (V,,,). Ainda, segundo Miranda (2012), o armazenamento especifico €
“decorrente de um rebaixamento dh da superficie piezométrica”. Logo, define-se como:

dv,
_ agualjs_dM/pwijs_ dv

- oM 1 Gadoem LY. (16)
dh dxdydz dh p,,dxdydz dh

Vv

agua

Defini¢do 6 (Rendimento especifico Sy) — é definido como a porcentagem de agua livre

para escoar pelo aquifero.

Definigdo 7 (Porosidade n) — a porosidade é um parametro adimensional definido como a

e o0 volume total V

total

razao entre o volume de vazios V.

vazios

de uma amostra, ou seja:

AV
n= vazios . 17
v (17)

total

Definicéo 8 (Porosidade Efetiva n) — a porosidade efetiva € um parametro adimensional

definido pela razédo entre volume de 4gua drenada pelo volume total de agua.



Capitulo 2 - Revisdo Bibliografica 33

2.2.2 Equacdo de escoamento em aquiferos - Modelo horizontal de
escoamento (2DH)

A equacao de escoamento € obtida por meio da aplicacdo do Principio de Conservacao de

Massa a um elemento infinitesimal de meio poroso saturado. Das defini¢des (1) e (2),
conclui-se que m = % tal igualdade sera utilizada ao longo da demonstracéo.

Seja um elemento infinitesimal de meio poroso, com vazios totalmente preenchidos por

agua, como um paralelepipedo de dimensdes dxdydz, representado na Figura 3. Percebe-se

que a agua subterranea flui por este elemento, apresentando fluxos de massa que cruzam as

suas faces.

Figura 3 - Elemento de volume infinitesimal de meio poroso saturado

mv +gmv . .
I M, o,
I | /
I
. i 7 dy | .
m. — | . 1 — > il
1 mx +“mx
————— - - X
Py T dz
I’i;'?; dx .
11,

Fonte — Adaptado de Miranda (2012)

Os fluxos de massa de dgua podem variar a medida que o fluido se desloca no interior do
volume elementar representado na Figura 3. Assim, os fluxos que saem por faces opostas
sofrem um incremento que pode ser negativo ou positivo. Afinal, nem toda agua que entra
por uma face sai obrigatoriamente pela face oposta, podendo sair pelas demais faces do

elemento de fluido infinitesimal considerado. Para definir esse incremento, sera utilizada a
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derivada parcial, uma vez que o fluido, ao atravessar o elemento de volume infinitesimal,

pode sofrer variages de fluxo de massa nas trés direcdes coordenadas (X, y, z) (SCHULZ,

2003). Logo:
. am o
Am = om, -dx; Am, =—.dy; Am, = om, -dz (18)
OX 0z

Aplicando o Principio de Conservacdo de Massa de agua no elemento infinitesimal de

volume do aquifero:

M M M . . .

M M. -My My | :
— entra sal — entra sal — _ = A— . A 19
dt dt dt dt M entra I\/I sal meﬂtl’a msa| ( )

Usando os conceitos de descarga de massa e fluxo de massa, a equacao (19) fica:

dM . . . . arhx - om,
W=(mxdydz+myddeerdedy)— mx+7dx dydz — my+Wdy dxdz —
(20)
. am
- ——=dz |dxdy.
m. = 0z y
Assim, rearranjando os termos da equacao (20), tem-se:
a L] 6 L4 a L]
am _ | om, My | oM, gy (21)

dt OX oy oz

Os fluxos de massa de dgua que passam pelo elemento de volume de fluido no aquifero sdo

diretamente proporcionais a velocidade de escoamento, ou seja:

M; o g, = M, =cteq;. (22)
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Na equacgdo (22), considera-se tal constante como sendo cte=p, (massa especifica da
agua, p,, =1000 kg / m?) e q; representa as velocidades aparentes do fluido, dadas pela Lei

de Darcy, dada na definicao (3).

Logo, a equacdo (21) fica:

0
M _ _[ 9p., L 2Py Pl dxdydz. (23)
dt OX oy oz

Substituindo a equacdo da Lei de Darcy, dada na definicdo (3), em (23) e evidenciando

P, Segue:
am _ ﬁ(kx @}rﬁ kM +2(kz a—h] p,dxdydz. (24)
dt | ox\ "ox) oy\ Yoy) az\ Cax

Utilizando o conceito de armazenamento especifico S, do aquifero, da definigdo (5), tem-

se que:

dv,
_ﬂijss =Mi:>35 __dM 1 M = S, p, dxdydzdh, (25)
dh dxdydz dh p,,dxdydz dh

TV

agua

Substituindo (25) em (24) e rearranjando o0s termos, segue:

|26 2} 26 2] 2 2)) )
dt | ox\ “ox) oyl Yoy) oz\ *oz

Considerando a vazdo de agua injetada ou retirada por unidade de volume do aquifero, g,
onde g >0 em caso de recarga no aquifero e g <0 em caso de retirada. A equagdo (26)

fica:
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Ssﬁzg(kxa—hj+g kya—h +£(kza—hj+g. (27)
d ox\ "ox) oyl "oy) oz\ "oz

As dimensdes longitudinais ou transversais do aquifero sdo maiores que sua espessura, 0

que faz com que o fluxo de &gua seja praticamente horizontal, quando utilizam-se analises
em escala regional, implicando em velocidades verticais praticamente nulas para a agua

subterranea (g, =0). Considerando esse fator e integrando (27) ao longo da espessura do

aquifero, ou seja, desde a cota de base (c,) até a cota de topo (h), tem-se:

h h h h
Issﬁdz:jﬁ(kxa_h)du.[g kya—h dz+Ig dz. (28)
d OX Cbay ay cb

Ao integrar a equacao (28) segue:

dh 0 oh 0 oh
(Ss Ej(h -C,)= {&(kx &]}(h —Gy) "{E(M 5j:| (h—c,)+g(h-c,). (29)

Em aquiferos livres o conceito de armazenamento especifico pode ser substituido pelo

conceito de rendimento especifico S =S=SB. Além disto, a espessura saturada €

calculada como h—c, =B =B". Fazendo estas alteragdes, segue que a equagéo diferencial

que modela o escoamento bidimensional para aquiferos livres é:

dh o(_., oh o .. oh
S, —=—| Bk, — |+—| Bk, — [+ 0,(X, V,1), 30
Onde:

X, y s@o as variaveis (L)

t é o tempo (T)

Sy é o rendimento especifico (adimensional)

h é a cota piezométrica ou carga hidraulica do aquifero (L)
B' € a espessura saturada do aquifero (L)

ky, ky s@0 as condutividades hidraulicas nas diregdes x e y (LT
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g,(x, y,t) é o termo sumidouro ou fonte (sendo negativo o termo fonte e positivo o termo

sumidouro) (L3T*L?)

2.2.3 Equacdao de transporte de poluentes em aquiferos - Modelo horizontal
de transporte (2DH)

A equacdo de transporte de poluentes, assim como a de escoamento é obtida por meio da
aplicacdo do Principio de Conservacdo de Massa para um poluente que percola por um

elemento infinitesimal de meio poroso saturado.

A Figura 3 pode ser utilizada para comecar tal demonstracdo, considerando que as
descargas e fluxos de massa referem-se agora ao poluente percolante. Assim, a

conservacao de massa de poluente no elemento de volume de fluido seria escrita como:

dM Mentra - Ivlsai +M

erado ° ° °
dt - dt : = M entra M sai + M gerado (31)

Onde '\./Igerado € uma descarga gerada por unidade de volume de fluido, g sendo

considerado um termo fonte se g >0 ou sumidouro se g <0. Considerando 0 mesmo

raciocinio da demonstracdo de escoamento, tem-se:

M . . : 5m.x o.om,
E:(mxdydz+Illydxdz+mzdxdy)— mﬁwdx dydz — my+—dy dxdz —
(32)
. 6mz .
- mz+Fdz dxdy + g dxdydz.

Assim, rearranjando os termos da equacao (32):

om. om. om. -
aM __rom, My L OM, L o dudydz. (33)
dt OX oy oz
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Aplicando a Lei de Fick, onde se considera rﬁj = —Dg—c , tem-se que:
X.

am _ Q(Dxx@j-'_g p & +£(D22@j+é dxdydz. (34)
dt | ox ox) oy Voy) oz oz

Analisando a 12 parcela da igualdade, observa-se que a massa M do poluente depende da
posicdo e do tempo, ou seja, M (X, v, z, t). Assim, pode-se escrever a variacdo temporal de

M aplicando a regra da cadeia, por derivadas parciais:

dM oM dx oM dy oM dz oM
=t —— —+—.

= + (35)
dt ox dt oy dt oz dt ot
dx dy dz i . .
Observa-se que prapm e @ sdo as componentes de velocidade de percolagdo do fluido

ao longo das direces X, y e z, respectivamente, logo:

dM:8MV+8Mv+6Mv+8M. (36)

at ox * oy ' ozt ot

A concentracdo do poluente pode ser relacionada como a razdo entre a massa do poluente

(M) pelo volume do fluido (dvol), ou seja:

C=———>C=
dvol dxdydz

— M = cdxdydz. (37)
Logo, a equacdo 36 fica:

d_M_ @Vx_'_@vy +@Vz +@ dXdde (38)
d (ox * oy’ oz " ot

Igualando a equacéo (34) e (38), tem-se:
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@vx+@vy+@vz+@=ﬁ(DXX@j+g DW@ +Q(DZZ@J+§1- (39)
OX oy oz ot ox ox) oy oy) oz oz

O processo de transporte de solutos em aguas subterrneas inclui advecgdo, difusdo,
dispersdo, adsorcdo e rea¢fes quimicas. Visando a considerar os processos fisicos e bio-
fisico-quimicos do fluido, a equacdo diferencial parcial que descreve o transporte de
poluentes em sistemas de fluxo de agua subterrnea transitérios pode ser escrita da

seguinte forma:

QZE(DXX@j"'E D @ +2(Dzz@)_@vx_@v _@Vz—'_é' (40)
ot ox ox) eyl Yoy) oz oz) ox * oy’ oz

Segundo Cushman e Ball (1993), o termo fonte/sumidouro pode ser resumido em:

= ke LB _pkKg (41)

Onde:

k' é a constante de decaimento (T™), que pode ser estimada por k'= In_2 sendo ty, a meia
/2

vida do material radioativo ou biodegradavel (FERREIRA, 2010)

p, € adensidade seca do meio poroso (M L®)

n é a porosidade do aquifero (adimensional)

S é 0 peso de soluto sorvido por unidade de peso seco do material do aquifero, dado por

S =k,c, sendo k, o coeficiente de particéo. (LL™h

Assim, segue que:

o _ :kdE' (42)

Substituindo (42) em (41) e rearranjando os termos da equagéo tem-se que:



Capitulo 2 - Revisdo Bibliografica 40

. : oK) py, OC
=—kc|1+—< |-k, —. 43
g ( . j K (43)

Substituindo g na equacéo (40) e evidenciando % segue:

é[lﬂod—kdj:i[DXX@}Li DW@ +2(D22@j—@vx—@vy—@vz—k'c( 4 P dj (44)
ot n OX ox) oy oy) oz oL) Ox oy oz n

Considerando que R =1+’O"Tkd e v, =0 e integrando a equagdo (44) ao longo da espessura

do aquifero, ou seja, desde a cota de base (c,) até a cota de topo (h), tem-se:

o c " ac
'[52£ ) azsz—JaxvX dz—javy dz +

h
J@R dz_J 0 [DXX@j dz + j 0 (D @J dz +
ot OX OX oy oy ; : :
b b b (45)

Cp Cp Co

—j—v dz —J'k'cR dz.
Ao integrar a equacao (45) segue:

ac 0 ac 0 to ac oc oc
ER(h_Cb):&(D“&J(h_CbHay( ay](h c,)+ J;az(DHazjdz_&V (h-c,)- ayvy(h—cb)+

h (46)
—J'k'cR dz.
A equacéo (46), em duas dimensdes, se reduz a:
o(B'c
R ( )=3(B'Dxxﬁj+3 B'DW@ —Q(Bvc)—ﬁ(sv ¢)-kBr, (47)
ot OX ox) oy oy ) ox oy

Onde:
R é o fator de retardamento (adimensional)
¢ é a concentracdo de um poluente genérico dissolvido na 4gua subterranea (ML)

t é o tempo (T)
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D, é o tensor de coeficiente de dispersdo (L*T™)

v, é a velocidade de percolagéo na diregdes i calculada pela lei de Darcy, dividida pela

porosidade efetiva do aquifero livre (ou pela porosidade do aquifero confinado) (LT™)
k' é a constante de decaimento (T™)
B é a espessura do aquifero (L)

2.3 SOLUCOES ENCONTRADAS NA LITERATURA

A solucdo para a equacdo adveccao-dispersdao pode ser determinada usando modelos
analiticos ou numeéricos. Os modelos numéricos chegam em uma solucéo aproximada para
tal equacdo, ao passo que os modelos analiticos abrangem solucdes exatas, porém em
condigdes mais simplificadas no que se refere as variacbes das caracteristicas

hidrogeoldgicas do aquifero.

2.3.1 Solucdes analiticas para a equacao adveccado-dispersao

Normalmente, a equacdo advecgdo-dispersdo encontra-se associada a resolucdo de
equacdes diferenciais parciais. Tal equacdo pode ser resolvida analiticamente através da
resolucdo de métodos algébricos em uma condicdo particular. Para a solucdo de fendmenos
de transporte, encontram-se poucas solucGes analiticas disponiveis, basicamente para
problemas unidimensionais que possuem condic¢Ges de contorno e geometrias simplificadas
(ELDHO; RAO, 1997).

2.3.1.1 Solucéo dada por Wexler (1992)

Jesus (2010) apresenta uma solucdo analitica bidimensional dada por Wexler em 1992,
Segundo Jesus (2010), tal solugéo considera as seguintes restri¢cées: (1) o aquifero possui
extensdo infinita; (2) a fonte pontual de contaminacdo tem comprimento finito; (3) a
densidade e a viscosidade do fluido sdo constantes; (4) o poluente estd sujeito a
transformacéo quimica de primeira ordem. Ao considerar um poluente conservativo, toma-
se a constante de decaimento A=0; (5) o fluxo é uniforme e ocorre na diregdo x, com
velocidade constante; (6) os coeficientes de dispersdo longitudinal e transversal séo

constantes. A direcdo x é considerada a direcdo preferencial do escoamento.
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Jesus (1992 apud WEXLER, 2010) considera ainda as seguintes condigdes iniciais e de

contorno:

1. c=c, x=0eY, <y<Y,;

2. ¢=0,x=0ey<Y, ouy>Y,;

3. C=Oe@=0,y=ioo;
4, c=0e @:O,x:oo.
OX

Onde:

Y, é a ordenada do limite inferior da fonte de poluente em x=0

Y, é a ordenada do limite superior da fonte de poluente em x=0

Assim, segundo Jesus (1992 apud WEXLER, 2010) a solucéo analitica em 2D é dada por:

C,X w |1 V2 X2 Y, -y Y, -y
c(x, y,t) = —=2—=exp| — || —=exp| -| —+1 |Z* - erfc| —% —erfc| —2 dz, (48
(v 1) J7D, p{szhf p{ {4Dx ] 4sz“H [222 /Dy] lzzZﬂ/Dy (48)

Onde:

¢, é a fonte de concentraggo inicial (ML)
D, ¢ o coeficiente de dispersdo longitudinal (L°T™)
D, € o coeficiente de dispersao transversal (L°T™)

v é a velocidade na diregio x(MT™)

A € a constante de decaimento de primeira ordem (T‘l)

O termo erf (x) indica a funcéo erro. A fungdo erro tem como propriedades: erf () =1;

erf (—x) =erf (x). Considera-se erfc(x) =1—erf (x) = “dt. O termo da integral é

o

calculado pela formula de translacdo de Gauss-Legendre.
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2.3.1.2 Solucéo dada por Cushman e Ball (1993)

Cushman e Ball (1993) utilizaram a solucdo analitica gaussiana para simular o transporte
bidimensional de poluentes. As suposi¢des e limitacdes tomadas para resolu¢édo da solucao
analitica utilizada sdo as seguintes: (1) o aquifero tem largura infinita nas direcdes x ey,
sendo que x é a direcdo preferencial do escoamento subterraneo e, consequentemente, y é a
direcao perpendicular a direcdo x; (2) a origem de poluicdo é gaussiana, situada no eixo y
em x = 0; (3) a origem da concentracdo € maior no centro e maxima no momento inicial de
andlise; (4) o fluxo da &gua subterrdnea é unidimensional na area de interesse com uma
velocidade uniforme Unica na direcdo x e dispersao nas direcdes x e y; (5) os parametros do

aquifero sdo constantes (temporal e espacialmente).

Cushman e Ball (1993) consideraram as seguintes condicdes iniciais e de contorno:

(y-¥o)°
282

1. A concentracdo é modelada pela curva gaussiana expressa por ¢ = cpe’“e
e x=0, sendo ¢, aconcentragdo maxima na origem (M L)

2. ¢=0 quando t=0;

3. @—>0 quando y — Fo© e ?—m quando X — too.
X

Por fim, a solucéo analitica Gaussiana proposta por Cushman e Ball (1993) é a seguinte:

_’74_ Xzﬁ _ (y_yo)z
( )1/4 4D:774 4{D*i+i§]
tp B2 *2
c(x,y,t)= j 4ﬁe dn, sendo ,B=—7+k'+v— (49)

4 g2 \V? 4D?’
n=0 773 D; 7774_87(1 X
g 2

Onde:
D:,D; sdo os coeficientes de dispersdo hidrodindmica nas direcdes x e vy,
respectivamente (L2T™)

e

7" *
S, é o desvio padrdo na origem Gaussiana, onde S, = C(0,y,t)d
) p g 7C \/Z[, (0, y,t)dy
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y € a constante de decaimento de primeira ordem para a distribuigdo na origem Gaussiana

(T
*x  , - ’ - - * V Adi 4
v é a velocidade media linear do poluente, sendo v :%‘“3, onde R ¢ o fator de retardo

(MT™)

2.3.1.3 Solucéo dada por Guyonnet e Neville (2004)

Guyonnet e Neville (2004) apresentaram duas solucfes analiticas tridimensionais para a
equacdo de transporte de poluente, nas quais encontram-se as soluges de Domenico de

1987 e Sagar de 1982. A geometria do problema é apresentada na Figura 4.

Ambas as soluces consideram que: (1) o fluxo de aguas subterraneas € constante e
unidirecional ao longo do eixo x; (2) propriedades dos materiais sdo homogéneas; (3)
particdo entre as fases dissolvidas e sorvidas sdo instantaneas e reversiveis; (4) solutos

sofrem degradagdo de primeira ordem com mesma taxa nas fases dissolvidas e sorvidas;

Segundo Guyonnet e Neville (1987 apud DOMENICO, 2004), a solucdo proposta por

Domenico considera as seguintes condi¢des iniciais e de contorno:

1. c(+x,Y,z,t)=0
2. c¢(X,*:0,2,t) =c(X,y,F0,t) =0

3. ¢(xy,2,00=0
Figura 4 — Geometria e eixo do sistema de coordenadas para uma fonte de plano vertical
z

Origem | Plano fonte verticaly
(0,0,0) ——

=X
argura W Diregdo do fluxo
subterraneo

altura H

-y Contorno da pluma no
plano vertical

o A

Fonte — Adaptado Guyonnet e Neville (2004)
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Guyonnet e Neville (2004) salientam que tal solucdo ainda considera as condi¢Oes de
contorno incorporadas a suposicdo implicita de que o aquifero é infinitamente grande e

possui espessura infinita. Tendo como solucéo analitica:

1 1 1
872 Jb.D,D, /R (-t

(y-y) (z-2)
eXp[_4Dy(t—t')/R]eXp[_4Dz (t—t')/R]’

Onde:

c(x,y,2,t) :%

e[t —t')]exp[— {(x=x")-v(t —t')/R}z}

4D, (t-t)/R
 (t-t)/ (50)

M é a massa de langamento instantanea no ponto (x',y',z")no tempo t'.
6 é a porosidade do aquifero (adimensional)

D,,D,, D, sdo os coeficientes de dispersao nas diregdes X,y ez LTH
R é o fator de retardo (adimensional)

A é aconstante de decaimento de primeira ordem (T‘l)

v é a velocidade media Iinear(MT’l)

Domenico ainda propde uma solugéo transiente, considerando uma largura W e altura H do

plano tomado como fonte de injecdo de poluentes no aquifero, definida como:

vt :
o T } x-2 i+ 42RD, /v B
c(x,y,z,t):;"eLD‘{ v ]erfc R {erf[ y+W/2 ]—erf[ y_W/2 ﬂ

2Dt/R 2,[Dyx/v 2,Dyx/v
z+H/2 z-H/2
{en‘ [2\/sz/v]_erf [ZJDZX/V H

Onde:

(51)

¢, é a fonte de concentragéo inicial (ML)
D,,D,, D, sao os coeficientes de dispersao nas direcdes X, y € z L’Th
R € o fator de retardo (adimensional)

A éa constante de decaimento de primeira ordem(T*)
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v é a velocidade média Iinear(I\/ITfl)

Segundo Guyonnet e Neville (1982 apud SAGAR, 2004), a solucdo proposta por Sagar
considerando uma largura W e altura H do plano que ocorre injegdo de poluentes no

aquifero, estabelece as seguintes condi¢es iniciais e de contorno:

W w o -

1. c(,vy,z,t)=c, para —<y<—e —
0.y,z,t)=c, p S, SYsSS e

2. ¢(0,y,z,t)=0 para |y|>V?V e |z|>%

Guyonnet e Neville (2004) salientam que em tal solucdo pode ocorrer subestimacdo da
concentracdo na origem, possuindo assim uma deficiéncia na solucdo. A solucdo de Sagar

(1982) possui um dominio semi-infinito na dire¢do x, tendo como expresséo:

VX

e y’z’”=sc°xe{wj ERA L(V_VV/?J{V_W/ZJ]
(52)

7D, /Ry 7" 2,/D,z/R 2,/D,7 /R
erfc Z——H/2 —erfc Z+—H/2 dT,
2\D,7/R 2\D,7/R

Onde:

¢, ¢ a fonte de concentragio inicial (ML)
D,,D,, D, sdo os coeficientes de dispersao nas direcoes X, y € z (LT
R ¢ o fator de retardo (adimensional)

A € aconstante de decaimento de primeira ordem(T‘l)

v é a velocidade média Iinear(MTfl)

Salientando que, nas solucdes propostas em Guyonnet e Neville (2004), considera-se erf a

funcéo erro e erfc(x) =1—erf (x).
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2.3.2 Solucdes numéricas para a equacao adveccao-dispersao

Entre os métodos numéricos encontrados na literatura para resolucéo da equagdo adveccao-
dispersdo, a qual caracteriza o transporte de poluentes nas aguas subterraneas, encontram-
se 0 Método de Diferencas Finitas, o Método dos Elementos Finitos, Método de Volumes
Finitos, Método de Elementos Analiticos, Método de Elementos de Contorno, Abordagem
de Conjuntos Fuzzy, entre outros.

Em especial, grande volume da literatura disponivel objetivando obter solucdo para a
equacdo de transporte e dispersao de poluentes em aguas subterraneas utiliza métodos com
malha, a fim de obter uma solugdo aproximada do problema em questdo. Dentre 0s
métodos com malha podem-se destacar o Método de Diferencas Finitas e o Método de
Elementos Finitos, os quais diferem basicamente no processo de solugdo do problema e na

topologia de discretizacdo do dominio.

Observa-se que o Método de Diferencas Finitas reduz a solucdo das equacGes diferenciais
governantes a um problema de equacdes lineares que ira fornecer as solucbes em nds
localizados no dominio do problema, empregando malhas triangulares ou retangulares.
Hossain e Yonge (1999) simularam a equacdo de adveccdo-dispersao para transporte em
aguas subterraneas utilizando um Método de Diferencas Finitas melhorado, propondo
assim uma solucdo por diferencas finitas em uma dimensdo. Os autores obtiveram
excelentes resultados baseando-se em comparacGes com a solucdo analitica, sendo que tal
metodologia desenvolvida pode ser estendida para problemas de duas ou trés dimensoes.

No Método de Elementos Finitos, as soluc@es resultantes sdo descritas, em todo o dominio
e ndo somente em nds da malha, por polindmios. Em casos de dominio com geometrias
irregulares pode-se utilizar o Método de Elementos Finitos, pois tal método ndo requer
topologia de malha estruturada. Sheu e Chen (2002) simularam a adveccao e dispersao de
poluentes, concentrando no desenvolvimento de um modelo de elementos finitos e usando
0 modelo de Petrov-Galerkin para aproximar derivadas espaciais. Para tanto, 0s autores
apoiam na equacdo de adveccgdo-dispersdo instavel com degradagdo linear em uma
dimensdo. O modelo foi validado a partir da analise de solugdes analiticas existentes na

literatura, como também por meio de problemas teste, verificando-se aplicabilidade
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satisfatoria para o transporte de poluentes, ndo foram observadas oscila¢cbes nos casos em

que a advecgéo se torna dominante sobre outros termos concorrentes.

No Método de Volumes Finitos, € importante salientar sobre a importancia em
primeiramente discretizar o dominio, construindo assim uma malha, podendo usar tanto
uma malha estruturada como ndo estruturada. Posteriormente serd subdivido em micro
volumes. Liu e Soni (1998) simularam o transporte de poluentes da agua subterranea
utilizando o Método de VVolumes Finitos em duas dimensdes, com malha néo estruturada.
Para tanto, procuraram resolver uma equacao diferencial parcial de transporte derivado da
conservagdo de massa. Os autores obtiveram resultados satisfatorios se comparados com a
solucdo analitica, por Método de VVolumes Finitos a fim de comparacao, obtendo resultados

satisfatorios para a simulacdo em geometrias mais simples.

O Método de Elementos Analiticos por sua vez utiliza solugbes elementares analiticas,
sendo assim, ndo necessita de contornos artificiais. E um método baseado na superposicao
de expressfes analiticas, podendo ser considerado como uma variante do Método de
Elementos de Contorno que utiliza as fungGes de Green. Bandilla et al (2009) introduziram
um método visando simular o transporte de poluentes, combinando o Método de
Elementos Analiticos com um Método streamline, estando de acordo quando analisados

com soluc@es analiticas e outras solu¢Bes numéricas.

O Método de Elementos de Contorno € bastante utilizado na literatura para simular o
transporte de poluentes. Eldho e Rao (1997) propuseram uma simulacéo usando tal método
para meios porosos bidimensionais. Os autores usaram uma aproximacdo utilizando o
teorema de Green e o método de reciprocidade dual com o objetivo de obter uma solugédo
unica no contorno. Os autores validaram o algoritmo utilizado comparando com solugdes
analiticas obtidas na literatura, bem como solugdes numéricas, verificando ser satisfatoria.
Aplicando ainda tal algoritmo para um estudo de caso, verifica que a simulagcdo do modelo

mostra a eficacia na aproximacao do problema de dispersédo de poluentes.

Observa-se que a discretizagcdo da equacao de transporte de poluentes é obtida geralmente
cobrindo o dominio de interesse por uma malha. No entanto, o uso de métodos baseados

em malhas torna-se uma tarefa complicada em problemas de escoamentos cujo dominio
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seja de geometria complicada, problemas n&o lineares ou problemas dependentes do
tempo. Neste contexto, diversos pesquisadores vém tentando solucionar tal problema,
crescendo assim o interesse por métodos sem malha, conhecidas como aproximacdes

meshless.

O método Meshfree ou Meshless (Mfree), que é um método de elementos de contorno,
permite a utilizacdo de uma malha fixa global, evitando assim o mapeamento de solucbes
entre malhas. O método de colocacdo de pontos Meshfree utiliza um conjunto de noés
espalhados pelo dominio do problema e no contorno do dominio, sendo que tais nds ndo
sdo necessariamente tomados uniformemente. Devido a auséncia da malha, o método ¢ de
facil aplicacdo em dimensdes maiores. Ainda, observa-se a reducdo nos custos e economia
no tempo da simulacdo. Meenal e Eldho (2012) utilizaram o Mfree para simular o
transporte de poluentes em aguas subterraneas utilizando técnicas de colocagdo de ponto
com funcdes de base radial, onde o dominio foi dividido em subdominios para cada n6 em
questdo com a criacdo de sistemas de equacdes algébricas para cada subdominio. A
simulacdo foi feita para aquiferos ndo confinados 1D e 2D, sendo comparada com Método
de Elementos Finitos e com solugfes analiticas disponiveis para transporte de poluentes,
verificando-se aplicabilidade satisfatoria para o transporte de poluentes.

Ainda, a Abordagem de Conjuntos Fuzzy vem sendo bastante utilizada para simular fluxo,
bem como transporte de poluentes em aguas subterraneas, principalmente quando se tem
incertezas em algumas variaveis, sendo 0s métodos estocasticos 0s mais comuns. Zhang e
Achari (2009) desenvolveram uma metodologia visando simular diferentes tipos de
incertezas na equacdo de adveccao-dispersdo, convertendo funcdo de densidade de
probabilidade para um numero fuzzy e simulando um estudo de caso concluindo que as
concentracdes mais provaveis sdo obtidas por meio da integracdo de diferentes tipos de

incertezas.
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CarPiTuLO 3
M ETODOLOGIA

O transporte de solutos em aguas subterrdneas inclui os fendmenos classicos tedricos
apresentados neste trabalho: dispersdo hidrodinamica, adveccgdo, entradas e saidas (massa
de soluto dissolvida na agua que entra ou sai do volume simulado), adsorcdo e reacdo
quimica. O presente trabalho surge da necessidade de resolver numericamente a equacgao
adveccédo-dispersdo que simula o transporte de poluentes. Para construcdo do modelo
computacional e simulacdes hipotéticas, foram utilizados os softwares Visual Basic e 0

Surfer10. Assim, a metodologia esta subdividida em seis partes:

1. Area de estudo;

2. Discretizacdo da equacdo adveccdo-dispersao;

3. Espalhamento de propriedades para 0s nds;

4. Aspectos de solucdo do Sistema Linear;

5. Estimativa dos coeficientes de dispersdo hidrodinamica;

6. Implementacdo do cédigo.

3.1 AREA DE ESTUDO

A éarea de estudo, utilizada para aplicacdo da simulacdo, esta localizada na cidade de
Araguari, situada no Tridngulo Mineiro no estado de Minas Gerais, como se observa na
Figura 5. A regido de aplicagdo do modelo engloba a malha urbana da cidade,

correspondente a 64 kmz2,



51

Capitulo 3 - Metodologia

Figura 5 — Localizagdo do Municipio de Araguari/MG
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A escolha desta &rea fundamentou-se na existéncia de dados coletados e obtidos por
estudos anteriores, tais como a distribuicdo espacial de pogos e das caracteristicas
hidrogeologicas e geométricas do aquifero, as quais possibilitaram o calculo da velocidade

de percolacdo.

A cidade de Araguari possui uma geologia propicia ao armazenamento de &gua no subsolo,
estando localizada na borda da Bacia Sedimentar do Parana. Segundo Alves (2008):
“A geologia do Municipio de Araguari, € um importante fator no
processo de armazenamento da agua no subsolo, pois possui uma
formacdo bem diversificada de complexos rochosos, como
basaltos, arenitos, conglomerados siltosos e argilosos e com
presenca de quartzitos, gnaisses, dentre outras formacfes que

favorecem no processo de armazenagem e distribuicdo da agua no
lencol freatico.”

Ainda, Alves (2008) salienta que a regido tem um potencial em:

“formar um aquifero de boa qualidade, produtivo, ja que possui a
rocha de sustentacdo que é o basalto, a rocha de filtragem que
funciona como uma esponja, o arenito.”

O solo de Araguari € composto basicamente por latossolos. Segundo Oliveira (2003), a
area € abrangida com predominancia dos latossolos vermelho distroférricos, mas com
ocorréncia ainda de latossolos vermelho aluminoférricos e latossolos vermelho-amarelos

distréficos. A Figura 6 ilustra o perfil lito-hidrogeol6gico da regido de Araguari/MG.

Figura 6 - Perfil lito-hidrogeoldgico da regido de Araguari/MG
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Como se observa na Tabela 1, ocorre a predominancia dos latossolos vermelho amarelo,
que segundo Alves (2008) sdo “solos profundos, bem drenados € com uma boa camada de
humus”. A vegetacdo predominante é caracterizada por cerrados, cerraddo, campos limpos,
matos de galerias e veredas. A Tabela 1 discrimina os solos na regido, com 0 seu

percentual de ocorréncia.

Tabela 1 - Solos do Municipio de Araguari/MG

Tipo Area Km? | % do Total

Latossolo Vermelho-Amarelo 780 281
Podzdlico Vermelho-Amarelo 741 26,7
Latossolo Roxo 525 18,9
Cambissolo 242 8.7
Solos Litdlicos 238 8,6
Terra Roxa Estruturada 54 1.9
dgua e outras ocorréncias 195 7
total 2774 100,0

Fonte — Assuncéo (2002)

A cidade possui um relevo, representado na Figura 7, constituido por irregularidades,

caracterizados por planaltos, serras e chapadas.

Figura 7 — Relevo de Araguari/MG
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Fonte — Elaborada pelo autor. Construido no software Surfer10 com os dados fornecidos por Miranda (2012)
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O abastecimento de agua, bem como irrigacdo e uso industrial é exclusivamente por meio
de agua subterranea, sendo extraidas por meio de pocos tubulares perfurados no aquifero
Bauru. A concessionaria de abastecimento publico local opera com 128 pocos na sua
totalidade, mas extrapolando a area urbana e considerando todo o municipio, a quantidade
de pocos outorgados amplia-se consideravelmente. Os pogos para explotacéo, utilizados no
abastecimento publico, estdo localizados em sua maioria na zona urbana, como se observa

na Figura 8.

Figura 8 - Pogos de explotagcdo em Araguari/MG
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Fonte — Elaborada pelo autor. Construido no software Surfer1l0 com os dados fornecidos por Miranda (2012)

Segundo Alves (2008), o municipio de Araguari estd “localizado em uma area em
constante crescimento”, caracterizado por atividades agroindustriais (soja, milho, café,
frutas e criacdo de bovinos), e o fato da area urbana estar edificada sobre o aquifero que
abastece a cidade fatalmente eleva o risco de poluicéo de tal manancial.

A escolha desta area fundamentou-se na existéncia de dados coletados e obtidos por
estudos anteriores, tais como a distribuicdo espacial de pocos e das caracteristicas
hidrogeoldgicas e geométricas do aquifero, as quais possibilitaram o célculo da velocidade

de percolacio. E importante salientar que as simulacbes subsequentes, envolvendo
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transporte de poluentes, sdo hipotéticas, tendo em vista que alguns parametros ndo séo
conhecidos no aquifero em quest&o, tais como as dispersividades longitudinal e transversal.
Além disto, as simulacdes consideram um poluente genérico, para o qual ndao ha valores

especificos para os coeficientes de decaimento e de particéo.

3.2 DISCRETIZACAO DA EQUACAO ADVECCAO-DISPERSAO

O modelo numérico foi construido a partir da discretizagdo do dominio em uma malha

retangular de 250 x 250 pontos (nds), sendo Ax = Ay =32m. As as varidveis e parametros

necessarios para resolucdo da equacdo de transporte foram calculados e armazenados nos
62500 nos que constituem esta malha de discretizacdo. O sistema de coordenadas utilizado
foi o Universal Transversa de Mercator (UTM). A utilizacdo deste sistema cartesiano €
vantajosa em areas pequenas a moderadamente pequenas, como na escala de bairros, zona
urbana, ou até mesmo municipio. Isto porque o sistema UTM permite calcular diretamente
distdncias e areas, uma vez que seus valores numéricos possuem unidade métrica. Em
escalas regionais mais extensas, podem-se verificar mudancas de zonas, o que leva a

alteracdes nos valores das coordenadas cartesianas.

Figura 9 - Malha de discretizacao retangular e sistema de indexag&o adotado para 0s nos
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Neste trabalho, a direcdo Norte foi referenciada como Y, enquanto que a diregéo Leste foi
referenciada como X. Os nos da malha de discretizacdo serdo indexados com os indices i,j,
0s quais indicam sua posicdo ao longo dos eixos Y e X, respectivamente. Assim, o indice i
refere-se a posicdo do no na direcdo Norte, ao passo que j representa a posi¢do do nd na

direcdo Leste. Este sistema de indexacao € ilustrado pela Figura 9.

O método interpolador utilizado foi 0 Método de Kriging. Ao fornecer valores pontuais ao

longo da malha de variaveis ou parametros (¢) estes valores sdo interpolados para cada

cada ndé (i, j) contido na malha de discretizacdo, ilustrado na Figura 10 (MIRANDA,

2012). Este procedimento permite a transferéncia, para os nés da malha, de variaveis
pontuais, como a carga hidraulica medida em piezbmetros, ou a condutividade hidraulica
do aquifero, medida por testes de campo. Este procedimento interpolador também permite
a geracdo grafica de resultados a partir do programa Surfer10, como a distribuicédo espacial

de carga hidraulica ou de concentracdo de poluentes.

Figura 10 - Esquema de transferéncia de informagdes entre pontos amostrais e 0s nés de uma malha

de discretizagéo
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Fonte: Miranda (2012)

Foi utilizado o Método de Diferencas Finitas para tratamento numérico da equacéao
adveccdo-disperséo, a equacdo (47), sendo que as derivadas espaciais foram discretizadas
por diferencas centrais de segunda ordem. A equacédo (47) relaciona a variagcdo temporal

das concentracfes com as parcelas de transporte advectivo e difusivo, além de uma parcela
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sumidouro/fonte que expressa 0 decaimento ou acréscimo de poluente. Resumidamente,

esta equagéo pode ser reescrita como:

o(B'c
R (8t )_ Disp, + Disp, + Adv, + Adv, +G, +G,. (53)

Para as derivadas parciais espaciais, a formulacdo numérica utilizou o esquema de
diferencas centradas de segunda ordem. Desta forma, as parcelas advectivas e dispersivas

do segundo membro da equacao (53) podem ser linearizadas, para o n6 indexado como i,j,

como:
B. .. -Vx . B. .-Vx .

AdVX = (__IYJ;—AX IJJrl]'Ci,jﬂ +£—H;AX IYJIJ'Ci,jl (54)
B . W .. B . W ..

Advy = (_—'”’éAyy'ﬂ” ]'Ci+1,j +(—'_l’éAyy'_l’J J-Ci—l,j (55)

DiSpX - i2 (Bl'Hl T B’j)'(DXi,jﬂ + DX ) | j+l +

47X
T ) TR TR E R P | P
+K1><2'(B’ +B!,)-(Dx, +Dx ;)¢ s

(56)
Disp, % (Bl.e; +B/;)-(DYis; + Dy ;) Gy +

B 4Ay

+{_L (B|,+lj B ) (DyHlJ + Dy| J) ﬁ (B + BI’ 1]) (Dy|1 + Dyil,j):|'ci,j +

(B +B/, j) (Dyi,j + Dy, ) Citj

(57)
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No conjunto de equacdes (54) a (57), V, e V, sdo as velocidades médias de percolagdo do
escoamento ao longo das diregdes X (Leste) e Y (Norte), respectivamente. Ainda nestas

expressdes, D, e D, sdo os coeficientes de dispersdo hidrodinamica médios nestas

direcdes. Nota-se que o esquema de segunda ordem faz com que o esténcil da discretizacéo
envolva cinco pontos: além do né i,j, no qual se calculam as derivadas, mais quatro

vizinhos imediatos.

Na equacdo (53), o termo G, é utilizado para modelar o eventual decaimento de primeira
ordem do poluente por rea¢fes quimicas ou bioguimicas. Além disto, o termo sumidouro
G, foi introduzido para levar em conta a eventual retirada de poluente por pogos que

extraem agua do aquifero. Estas parcelas dependem de caracteristicas pontuais nono i, j e,

para estes pontos, podem ser calculadas como:

G,=—k B c, (58)
G =— Mretirada _ Qi,jci,j (59)
2
Anf Anf

Nas equagdes (58) e (59), &k’ é o coeficiente de decaimento de primeira ordem, M . ... ¢ a
descarga de massa de poluente que o poco extrai do aquifero. Esta extracdo de agua,
acompanhada da consequente retirada de poluente, somente é verificada se as
concentragdes sdo diferentes de zero nas imedia¢fes do poco. Ainda nestas equacdes, Q é a
parcela de vazdo que o poco retira do no i,j. Os procedimentos de espalhamento de vazdo,
descritos no item seguinte, fornecem um nivel de detalhamento maior sobre este aspecto da

modelagem.

Para o tratamento da derivada temporal da equacdo (53), foi aplicado o esquema semi-
implicito de Crank Nicolson. Neste arranjo, as concentra¢des no nivel de tempo (n+1), que
corresponde a um instante futuro para cada ndé (i, j), sdo calculadas a partir de
concentracdes conhecidas no nivel de tempo atual (n), mas também dependem dos seus

proprios valores desconhecidos no instante (n+1). Esta caracteristica direciona a solucéo



Capitulo 3 - Metodologia 59

numerica para a montagem e resolugdo de um sistema linear. Neste aspecto, o esforco
matematico € superior aquele exigido por métodos explicitos. Salienta-se que, ao longo da
pesquisa aqui descrita, também foram testados arranjos explicitos, como os de Euler (de
primeira ordem), e os esquemas de Adams Bashforth (de segunda, terceira e quarta
ordens). A solucdo por estes esquemas, todavia, evoluiu muito lentamente, uma vez que a
estabilidade dos mesmos esta condicionada a passos de tempo muito curtos. Como, nos
aquiferos, os poluentes percolam lentamente, progndsticos de dispersdo para escalas de
tempo da ordem de anos ficariam inviabilizados. Isto justificou a escolha do esquema

semi-implicito de Crank Nicolson, o qual admitiu passos de tempo maiores.

O esquema de Crank Nicolson, aplicado para as equacdes (47) ou (53), pode ser escrito

como:
a(JB’C) 1 n+1 n

R =1+ 1) (60)

Sendo que: f, ™ * " = (Adv, + Adv, + Disp, + Disp, +G, +Gz)i(”j+1) o (61)

Trabalhando com um passo de tempo At, a equacdo (60) € discretizada como:

(Bi‘vi 'Civi)n +AtARL] ( fi*njﬂ+ fi»ni)

(n+1) _
Gj = B
i]

(62)

Rearranjos algébricos com as equagdes (62) e (54) a (59) conduzem ao sistema linear final
que precisa ser resolvido para o calculo do campo de concentracBes de poluentes. O
sistema Axc=d ,em que A representa a matriz de coeficientes, ¢ o vetor de concentragdes

(incAgnitas do problema) e d o vetor resultado, pode ser genericamente escrito como:
n+1 n+1 n+1 n+1 n+1 n
A.Lci—l,j + Azci,j—l + AjCi,j + AACi,j+1 + ASCi+1,j = di,j . (63)

Em que:
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60

At g
A= B,," R,
A,
A2 - 2 Bi"jrwl RI’j
At a,
:—'.__1
& 2. Bi'jr1+1 R ;
a
A= &
2-B, ;" Ry
At g
A5 - 2 Bi"jnJrl Ri'j

| n+l
Biii Wiy, 1 - '
a, :{ 112Ay Moy e '(Bi,j + Bi—l,j)'(Dyi,i + Dyilvi)}

n+l
(B“—%Bm4)(DXU—FD&J4%

%-(B' +B. )-(Dxi’j_1 + Dxi‘j)+

4AX R

n+l
A '(Bil,i + Bi‘,1+1)'(DXi,j + DXi,m)}

B . W ..
a5 ={ i+1,] y|+l,1 + 1

n+l
2Ay 4Ay2 '(Bi',j + Bil+1,j ) (Dyi,j + Dyi+1’j )}

(64)

(65)

(66)

(67)

(68)

(69)

(70)

n+l

(71)

(72)

(73)
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O vetor de resultados é calculado apenas com valores conhecidos no instante de tempo
atual (n), além da espessura do aquifero, que deve ser conhecida no nivel de tempo
seguinte (n+1). No caso de aquiferos livres, para escoamentos transientes, a espessura €
calculada previamente pela equacdo que governa a dinamica do escoamento. Para
escoamentos permanentes, seu valor é constante com o tempo e, portanto, igual a espessura
do instante anterior. Para aquiferos confinados, a espessura também é uma propriedade
geométrica constante para cada ponto. A equacdo (74) expressa o calculo do vetor de

resultados.

dn _ Bi,j Cln,l At fn
ij - Bn+1 - ZB' n+l o Lj
ij (]

(74)

3.3 ESPALHAMENTO DE PROPRIEDADES PARA OS NOS

Disseminadas na area de estudo, had singularidades que podem servir como fontes
poluidoras diretas, como também um sumidouro de poluentes por extracdo de dgua. Em
funcdo do método de diferencas finitas, utilizando uma malha estruturada regular e
calculos feitos para os nos, uma fonte pontual de poluicdo so seria percebida pelo modelo
se a coordenada de tal fonte fosse coincidente com o n6 da malha de discretizagdo. A
mesma observacdo também vale para um pogo que extrai agua do aquifero. Todavia, é
situagdo mais comum que, ao fazer a varredura da malha, existam fontes poluidoras e
pocos que se encontram dentro das células, porém ndo apresentam posicdes coincidentes
com o0s nos. Neste contexto, 0 modelo construido utiliza o espalhamento de propriedades
pontuais para 0os nés mais proximos. Dentre tais propriedades, citam-se as vazdes dos

pocos e as concentracOes injetadas por fontes poluentes.

A funcdo implementada no codigo para espalhamento de propriedades para os nds foi
denominada funcdo indicadora. A atribui¢do da funcdo indicadora aos nos foi dada para
fontes poluidoras, bem como pela retirada de poluentes por meio de pocos. Assim, para a

fonte poluidora iremos considerar a fungdo indica(i, j) _ fonte, dada por:
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0 para nos longe de fontes
indica(i, j) _ fonte =
2 para nés proximos de fontes

Se indica(i, j) _ fonte=0, utiliza-se a equacdo adveccdo-dispersdo para calculo da
concentragdo no no i,j. Se indica(i, j)_ fonte=2, utilizam-se condi¢Ges de contorno

internas com concentracdes prescritas, aplicando uma funcdo Kernel, definida na equacéo

(75), para espalhar a concentragdo de poluentes a partir do ponto de injecdo até o no i,j.

Assim, para espalhamento do poluente para 0s ndés mais préximos do ponto de injecéo, foi

utilizada a funcdo de Kernel triangular definida como:

1-|r|, se |r|<1

ker nel(r) = (75)
0, se |r|>1
Sendo r o raio de influéncia da funcdo Kernel, atribuido como:
2 2
i X =X} (Vo =Y _
dist \/( o =X) +(Va =) , para fontes de poluicao. (76)

r = =
delta fdx2 + dy2

Sendo que (X, Y,,) Sd0 coordenadas da fonte de poluigdo. Note-se que a fungdo Kernel

pol *
estabelece uma ponderacdo em relacdo a distancia relativa entre a fonte poluidora e o né.
Assim, quanto mais proximo da fonte estiver o no, este recebe uma parcela maior da
concentragdo da fonte. Também vale salientar que, pela definicdo da distancia
adimensional ou raio de influéncia (r), apenas os nés com funcdo indicadora igual a 2
recebem a parcela de poluente da fonte. Enfim, considerando a possibilidade de possuir
mais de uma fonte, os n6s com indica(i,j)_fonte=2 recebem a seguinte concentragdo da

fonte:

G;= 2. {kernel(r)-C,}. (77)

Nfontes
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Na equacdo (77), Cs é a concentragdo introduzida no aquifero pela fonte poluidora € Nfontes
é a quantidade total de fontes vizinhas ao no6 i,j. A Figura 11 ilustra o esquema de

espalhamento de concentragdes.

Figura 11 — Esquema de espalhamento da concentracédo injetada por uma fonte pontual até os nés

mais proximos

® injeciio de poluente no aquifero

— o
ij-1 i ijt+1

I 0 i dt’/ga |
L

O fungao indicadora=0

® funcéo indicadora= 2

Fonte — Elaborada pelo autor

Raciocinio semelhante é feito em relacdo a presenca de pocos que, ao bombearem agua do
aquifero, consequentemente retiram substancias de areas poluidas. No caso, ao considerar a

retirada de poluentes por meio de pogos, considera-se a funcdo indica(i, j)_ po¢o, dada

por:

0 para nés longe de pocos
indica(i, j) _ pogo =
1 para nds proximos de pogos

Considerando Q, como sendo a vazdo do pocgo. Se indica(i, j) _ pogo=0 entdo Q;;=0.

Isto significa que nenhuma vazdo é extraida do ndé i,j. Por outro lado, se
indica(i, j) _ poco=1 entdo o poco retira 0s poluentes juntamente com a explotacdo da
agua e tem-se Qjj ndo nula. Para espalhamento da vazdo do pogo para 0s nds mais
proximos também utiliza-se a fungdo de Kernel, definida na equacéo (75). Neste caso, o

raio de influéncia do espalhamento é dado como se segue:
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2 2
r— dist _ \/( Xagua — X) +(yégua - y)
~ delta [dx? + dy?

, para explotacéo de pogos. (78)

Em que (x ) séo coordenadas dos pogos.

agua? yégua

Caso 0 nd esteja mais proximo de um poco, este recebe uma parcela maior da vazdo do
poco. Também vale salientar que apenas os nds com funcéo indicadora igual a 1 recebem a
parcela de vazdo do poc¢o. Enfim, considerando a possibilidade de possuir mais de uma

poco, dos nés com indica(i,j)_poco=1 sdo retiradas as seguintes vazdes:

Q= D, {kernel(r)Qp}. (79)

Npogos

Na equagéo (79), Qp é a vazédo de cada pogo e Nyocos € a quantidade total de pogos vizinhos

aond i,j. A Figura 12 ilustra o esquema de espalhamento de vazdes.

Figura 12 — Esquema de espalhamento da vazdo de um poco até os nés mais préximos

@® poco

O funcdio indicadora = 0

@ funcio indicadora =1

Fonte — Elaborada pelo autor

A descarga de massa retirada de cada n6 com funcdo indicadora igual a 1 pode ser
calculada por:

M =Qi,j -C (80)

ij
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Neste caso utiliza-se a equacgédo adveccao-dispersdo, adicionando-se o termo sumidouro G..
Para que esta parcela tenha unidades compativeis com as outras parcelas da equagédo (47)
ou (53), o termo G, precisa ser dividido por uma area de influéncia. Assim, a retirada de
poluente pelo bombeamento é calculada pela razéo entre a descarga de massa de poluente

extraida pelo poco e a area de influéncia, conforme a equacéo (81):

(81)

Nesta equacdo, o sinal negativo denota uma descarga de massa que é extraida do sistema,

ao passo que o raio de influéncia é calculado como:

[
2 2

3.4 ASPECTOS DE SOLUCAO DO SISTEMA LINEAR

O método de gradientes bi-conjugados (BiCG) é utilizado para resolver sistemas de
equacdes lineares da forma Axc=d, sendo A uma matriz quadrada ndo simétrica. O
método de gradientes bi-conjugados estabilizado e pré-condicionado (PBIiCGSTAB) é uma
variagdo do BIiCG que tende a apresentar convergéncia mais regular, com menor
susceptibilidade a instabilidades. O pré condicionamento da matriz de coeficientes A visa a
acelerar a convergéncia do meétodo. Neste trabalho, utilizou-se o PBICGSTAB com pré
condicionador de Point Jacobi e o algoritmo de solucdo do sistema, apresentado por Barret
et al. (1994).

Observa-se que a matriz de coeficientes do sistema linear exposto pela equagdo (63)
construida para resolucdo do problema em questdo € uma matriz A quadrada e néo
simétrica, de N, -N, linhas por N, -N, colunas. Neste caso, Ny & Ny sdo, respectivamente,
a quantidade de nos nas direcbes X (Leste) e Y (Norte). Em problemas bidimensionais,

esta matriz possui cinco diagonais com elementos ndo nulos, sendo que a maioria dos

espacos sdo nulos. Sendo assim, preliminarmente a solucdo do sistema linear, buscou-se
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implementar um método de armazenamento esparso da matriz A, 0 que representa uma

economia considerdvel no armazenamento em comparagdo com a matriz cheia.

Segundo Alamy Filho (2006), baseando-se na técnica de armazenamento esparso
Compressed Row Storage (CRS), descrita em Barret et al. (1994), pode-se reescrever tal
matriz por meio da construcdo de trés vetores: um para numeros de ponto flutuante
denominado val e os outros dois para numeros inteiros denominados col_ind e row_ptr,

sendo que:
e val - armazena todos os elementos diferentes de zero da matriz;

e col_ind - armazena os indices das colunas dos elementos ndo-nulos do vetor

val;

e row_ptr - armazena a locagdo, no vetor val, do elemento ndo nulo que inicia

cada linha da matriz A.

A matriz A é construida levando em conta a funcdo indicadora indica(i,j)_fonte descrita no
item 3.3. Para tanto, devem ser verificados quais sdo os nos diretamente afetados pelas
fontes poluidoras, onde sdo impostos contornos internos de concentragdes prescritas (C” ),
bem como néds distantes destas fontes, onde € aplicada a equacéo de adveccao-dispersao.

Com isto, o sistema linear pode ser escrito segundo estas condicionantes:

Se indica(i, j)_ fonte =0: A_lCin:L,lj + AZCir?}ril + Ascirj;1 + A4Cin,ﬁl + A‘;Cirlfj = dirjj

Se indica(i, j)_ fonte=2: 0-¢}'; +0-¢% +1-¢' +0-¢/7, +0-¢'y;, =CJ, (83)
Considerando, por exemplo, um dominio de calculo simples, discretizado por uma malha
de N,=5 nds e Ny=4 nos, conforme ilustrado na Figura 13, tém-se uma matriz de
coeficientes A com 400 elementos na sua forma cheia. O sistema linear resultante €
ilustrado pela Figura 14. Neste caso, condi¢Oes fronteiricas de derivadas normais nulas

foram impostas nos limites sul, norte, leste e oeste do dominio.
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Figura 13 — Esquema de dominio de célculo com 20 nés e 1 fonte injetora de poluente
i=4 ? ? O \? A} @ injecdo de poluente no aquifero
O funcao indicadora =0
i=3 ﬂ v ® 5' @ funcio indicadora =2
L ]
i=2 C @ I Da
i=1
LA G
i1 =2 =3 i=4 j=5
Fonte — Elaborada pelo autor
Figura 14 — Detalhe do sistema linear Axc =d na forma matricial
A5 A4 C11 dil LEGENDA
Al AS A4 c21 d21
ar|as A4 1 d31 AL+AZ+A3
Al A4 ca1 da1 A2+A3
o | | |ma a2 a2 | reasas
A2 A1[A3]As Ad c22 d22 AL+A3
A2 Al|A3 | A5 A4 Cc32 d32 ASHAS
A2 Al Ad caz da2 Al+A3+A4
A2 A5 A4 Cc13 di3 A3+A4
1 X [ on A3+AG+AS
1 c33 cr33
A2 Al A4 Cca3 d43
A2 AS A4 Cc14 dig
1 C24 cr24
1 c34 cr34
A2 Al Ad ca4q da4
A2 A5 C15 d15

A2

Al

A2

Al

A2

A5

Al

A5

Cc25

d25

C35

d35

cas

das

Fonte — Elaborada pelo autor

A Figura 14 é elucidativa no que diz respeito a visualizacdo da quantidade de elementos

nulos da matriz de coeficientes A. Também percebe-se que esta matriz tem cinco diagonais

ndo nulas e que ndo apresenta simetria. Alids, a existéncia de contornos internos com

concentragdes prescritas (CPi;) contribui para acentuar esta assimetria. O armazenamento

de 400 elementos, sendo a maioria deles nulos, geraria um desperdicio de memoria
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computacional. O que é mais grave: com malhas duas ordens de grandeza mais refinadas
do que esta, a exigéncia de memoria inviabilizaria 0 armazenamento da matriz A na forma

cheia e, consequentemente, a solucdo do problema em computadores simples.

Com o armazenamento esparso CRS, a matriz cheia A pode ser reescrita utilizando os
vetores val, col_ind e row_ptr. Estes trés vetores demandariam (2m+n+1) locacGes, sendo

n=N,-N, aquantidade total de nos do dominio e m a quantidade de elementos n&o nulos

da matriz A. Para o exemplo, das Figuras 13 e 14, em vez de 400 elementos, seriam
necessarios apenas 105. Retornando as dimensdes de problemas reais, nos quais o grau de
refinamento da malha chega a 100 vezes ou mais ao ilustrado pela Figura 13, percebe-se o

quao importante € esta economia de memdria computacional.

"No Apéndice | deste trabalho apresenta-se o algoritmo de montagem do armazenamento
CRS, seguido da solucao do sistema linear pelo PBICGSTAB, escritos em cédigo Visual

Basic for Applications.

35 ESTIMATIVA DOS COEFICIENTES DE DISPERSAO
HIDRODINAMICA

Um dos aspectos complexos da utilizacdo de equacOes de adveccdo-difusdo ou advecgéo-
dispersdo, para o calculo de concentracdes de poluentes em meios continuos, como a agua
ou os aquiferos, refere-se a estimativa dos coeficientes de difusdo/dispersdo. Para corpos
de agua superficiais, estes valores podem ser obtidos por calibracdo, a partir de medicoes
de concentracdes em campo/laboratério, ou até mesmo tomados como proporcionais ao
produto entre a profundidade e a velocidade de atrito do escoamento. Mas para aquiferos
localizados no subsolo, estas medidas séo dificultadas e ficam na dependéncia da presenca
de piezdmetros ou de pocgos explotadores de dgua. Para escoamentos turbulentos, estes
coeficientes normalmente séo relacionados como diretamente proporcionais a viscosidade
turbulenta, calculada por modelos de turbuléncia. Para aquiferos, os coeficientes de

dispersdo presentes nas equacdes (47) e (53) podem ser calculados como:

— Vx2 Vy2
DX—05L-|V|+05TM+DO (84)
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V2 K
D =qa - > 4D
y = |V| +o; |V| +D, (85)

Nas equacdes (84) e (85), o e ar sdo, respectivamente, as dispersividades do meio nas
direcdes longitudinal e transversal, parametros que apresentam unidades de comprimento.
A direcdo longitudinal é considerada como o alinhamento do fluxo dominante ou
preferencial. D, é a difusividade molecular do poluente no meio poroso, cujo valor pode
ser desprezado em problemas praticos, uma vez que sua ordem de grandeza gira em torno

de 10 cm%s. Além disto, | A% | ¢ o mddulo do vetor velocidade de percolacao.

O levantamento direto de o e «r a partir de trabalhos de campo/laboratorio é tarefa
complexa e imprecisa, pois a retirada de amostras de aquiferos profundos normalmente
resulta na destruicdo da estrutura da amostra de subsolo. Com isto, perdem-se as condi¢fes
reais e os valores levantados de o1 e ar podem ser bem diferentes daqueles vigentes no

aquifero.

Neste contexto, a calibragdo de modelos € sempre uma alternativa, porém, altamente
dependente do levantamento de concentracbes a partir de uma rede de piezbmetros e
poc¢os. A extensdo desta rede interfere na acuracia da calibracdo, a qual ainda deve contar
com a imposicdo de condicdes iniciais bem proximas da realidade, o que nem sempre é
possivel de se quantificar. A literatura tem fornecido algumas relagcBes empiricas para 0s
parametros de dispersividade.

A Tabela 2 resume algumas destas expressdes. Note-se que ndo hd um consenso sobre as
equacgOes para as dispersividades. As relagOes discriminadas na Tabela 2 provavelmente
sdo dependentes de condi¢cbes locais. Todavia, duas delas mencionam uma escala do
sistema, sem contudo explicar claramente o que a ser tal escala. Apenas a equacao de
Gelhar (1985), da uma nocdo desta escala como sendo o comprimento da pluma. De
acordo com a teoria Gaussiana, a pluma tem largura limitada pela contencdo de 95% da

massa de poluente. Esta teoria, entretanto, ndo menciona sobre o comprimento da pluma.
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Tabela 2 — RelagGes empiricas para as dispersividades

Autor Relacéo Observacdes
a, =01-Lp ) .
Gelhar (1985) Lp é o comprimento da pluma
o; =01,
Ne:uman (1990), gerada a a, :0,0169-11'53 ye a.escala do sistema, com
partir dos dados de Gelhar et . comprimento em metros
al. (1992) valida para y <100m
o; =01,
Gelhar et al. (1992)
o; =0,01- ¢,
“razbes da  ordem de
Bear (1979) o lo, =5/24  tém sido
mencionadas na literatura”
a, =E[27,535 4
Tauxe (1994) L E e a escala do problema
a; =a, 13 considerado

Fonte — Elaborada pelo autor

Neste trabalho, optou-se pela ideia de proporcionalidade entre a dispersividade
longitudinal e algo similar ao comprimento da pluma. A dispersividade transversal

consequentemente serd estimada como uma fracéo da dispersividade longitudinal.

Assim, para o calculo do comprimento da pluma e dec, propds-se a aplicacdo de uma
técnica lagrangeana de transporte de particulas. Nestes casos, acompanha-se a
movimentacdo de particulas que sdo transportadas com a mesma velocidade do
escoamento subterraneo. No caso, as particulas representam poluentes que sdo carreados
passivamente pela agua subterranea. O resultado final consiste no mapeamento da
distribuicdo temporal e espacial de uma nuvem de particulas, que sdo emitidas a partir de

um ponto inicial.

Como o esquema numeérico de diferencas finitas demanda o conhecimento dos coeficientes
de dispersdo hidrodindmica em todos os nés do dominio, uma particula foi liberada para

cada no.

Conforme ilustra a Figura 15, a distancia entre esta particula e seu no de liberacdo, para

diferentes instantes, foi considerada como o0 comprimento da pluma.
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Figura 15 — Esquema de deslocamento de uma particula, utilizado para a estimativa da escala de

comprimento e para o calculo da dispersividade longitudinal
|

Fonte — Elaborada pelo autor

As equacdes (86) e (87) foram utilizadas para calcular as posi¢des (X, y) das particulas

transportadas pelo escoamento subterrdneo, para um instante t+At, a partir do

conhecimento prévio de suas posi¢des no instante t:

~

V. (t)= % = R(t+At)=R(t)+V,(t)- At (86)

~

v, (t)= % = §lt+At)= §(t)+V, (1) At (87)

Nas equagdes (86) e (87), V,(t) eV,(t) representam as velocidades da particula, no
instante t, na posicdo R(t), §(t). Sua estimativa é feita a partir das componentes de
velocidade de percolacdo nas direcBes horizontais V, e V, . Lancando-se méo de métodos

numeéricos, estas velocidades sdo calculadas em pontos especificos do aquifero (nés),
marcados pelo cruzamento de linhas de grade de uma malha de discretizagdo. E importante
notar que a posicao dos nos ndo é coincidente com as posicdes assumidas pelas particulas,

logo, um procedimento de interpolacdo espacial deve ser adotado para calcular as
velocidadesV (t) e \7y (t). Durante a execugdo deste trabalho, utilizou-se média ponderada,

tomando o inverso da distancia entre a particula e os n6s mais proximos como fator de

ponderacéo.

Em suma, a distancia entre a particula e seu n6 de liberacéo, para cada instante de tempo,

sera tomada como o comprimento da pluma (L, ). Com isto, as matrizes de dispersividades

foram calculadas, neste trabalho, como:
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a =4 -L, (88)
o =¢ -a (89)

Em que ¢, e ¢, sdo parametros adimensionais ajustaveis que exprimem a proporg¢ao entre

0 comprimento da pluma e as dispersividades.

3.6 IMPLEMENTACAO DO CODIGO

O cddigo foi implementado em ambiente VBA (Visual Basic for Applications) que esta
contido no Excel. Os dados necessarios para calculo da concentracdo de poluentes foram
organizados em planilhas que foram usados diretamente do codigo. Tais planilhas possuem
os dados do aquifero, dos poluentes e de explotacdo necessarios para resolucdo da equagdo
adveccéo-dispersédo, como ilustrados nas Figuras 16, 17 e 18, respectivamente.

Figura 16 — Dados hidrogeoldgicos do aquifero

@ PaginaInicial | Inserit  layoutdaPagina  Formulas  Dados  Revisio  Exbicio  Easy Document Creator al@o j
= 4 — = ot . = ) ¥ | e DB i % AutoSoma * f\ i
5. Calibri S Quebrar Texto Automaticamente | Geral Elg ==/} B = _EJ G rencr- ’Z? }}
Mg |NZgeE Bucarecomtar: |- % m| 383 Dund Dt | o e, G e
Area de Tran.., Fonte Alinhamento Nimero Estilo Células Edigdo
K5 - £ | 2 v
A B c D E F G H | J K Liz
O ’Wl ca.lg.a.hidléulica cota. base do porosid'ade do | Pe |de.nsidde
1| oy X (E UTM) (m) [ Y (N UTM) (m) Kx (mih) Ky (m/h) Sy inicial hy (m) | cota terreno (m)| aquifero (m) aquifero do meio seco)
2| W 792000 7932000 0,0806 0,0806 0,1493 886,71 902,29 867,27 025 2
3 \& 792032,1285 7932000 0,0803 0,0803 0,1493 886.71 901,98 867.20 0,25 2|
) 792064,257| 7932000 00799 0,0799 0.1492 886,69 901,81 867.13 0,25 2]
5 C)’ 792096,3855 7932000 0,079 00798 01492 886,65 901,74 867,06 0,25) 2|
6 < 792128 5111 7932000 00792 0,0792 0.1492 886.60 901,61 866,98 0,25 2|
7 792160,6426 7932000 0,0788 0,0788 0,1492 886,53 901,13 866,91 0,25 2]
8 O 792192771 7932000 0.0784 0,0784 01492 886,44 901,04 866,83 025 2]
9 0 792224 8996 7932000 0,0781 0,0781 0,1491 886.33 900,92 866,76 0,25 2|
10 U 792257,0281 7932000 00777, 0,077 0,1491 886,21 900,85 866,68 025 2
11 O 7922891566 7932000 00774 0,0774 0.1491 886,07 900,54 866,60 025 2|
12 B 792321,2851 7932000 0,0770 0,0770 0,1491 885,91 900.40 866,53 0,25 2|
1B| (D 7923534137 7932000 0,0767 0,0767| 01491 885,75 900,20 866,45 025 2]
14 \O 792385,6422 7932000 0,0763 0,0763 0,1491 885.57] 900,07 866,37} 0,25 2|
15 — 792417 6707 7932000 0,0760 0,0760 0,140 885.37| 899.04 866,29 0,25 2]
16 O 7924497992 7932000 0,0757 0,0757] 0.14%0 885,17] 699,04 866.21 025 2]
17 W 792481,9277) 7932000 0,0754 0,0754 0.1490 884,95 898,77 866,13 0,25 2|
18 9 792514,0562 7932000 0,0750 0,0750 01430 884,73 899,21 866,05 0,25 2
13 O 7925461847 7932000 0.0747 0,0747] 0.14%0 884,49 699,34 865,97| 025 2|
20 o 792578,3133 7932000 00744 0,0744 0.1489 884.25 899.51 865,88 0,25 2|
21 9 7926104418 7932000 0,0741 0.0741 01489 884,00 899,44 865,80 025 2
n I 7926425703 7932000 00738 0,0738 0.1489 883.74 699,52 865,72 0,25 2|
23 N 7926746988 7932000 00735 0,0735 0.1489 883.48 899.44 865,63 0,25 2|
24 O 792706,8273 7932000 00732 0,0732 0.1489 883.21 69949 865,59 025 2] -
WY W 1,273 74 61,5 /Rl /R2F /D 14 1|
Pronto | |EDE 0% ) U O

Fonte — Dados de entrada referentes aos parametros hidrogeol6gicos armazenados em cada né da malha de
discretizacéo, fornecidos por Miranda (2012)
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Figura 17 — Coordenadas das fontes poluentes
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Os dados do aquifero, tais como: coordenadas, condutividade hidraulica nas diregdes X e
Y, rendimento especifico, cota do terreno, cota base do aquifero e porosidade efetiva séo
conhecidas nos 62500 pontos interpolados, apresentados nas Figuras 19, 20, 21 e 22
respectivamente. Estes dados foram obtidos das pesquisas de Segantini (2010), que
interpolou resultados de campo. Os mesmos dados foram utilizados para alimentar o
modelo hidrodindmico desenvolvido em Miranda (2012), para o aquifero Bauru sotoposto
a cidade de Araguari. Os dados de carga hidraulica e espessura do aquifero foram obtidos
do trabalho de Miranda (2012) que simulou o sistema de pocos utilizado pela
concessiondria local de agua, até que se atingisse 0 regime quase estacionario. A partir
destas distribuicbes de carga hidraulica, rendimento especifico e do campo de
condutividades hidraulicas, foram obtidos os vetores de velocidade de percolagéo.
Conforme ja foi explicitado, as velocidades sdo fundamentais para a equacéo de adveccao-
dispersdo, uma vez que estabelecem ndo somente o transporte advectivo, mas também

interferem no calculo dos coeficientes de dispersdo hidrodinamica.

Figura 19 — Condutividade Hidraulica (K, Ky)
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Fonte — Elaborada pelo autor com os dados fornecidos por Segantini (2010) e Miranda (2012)
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Figura 20 — Rendimento Especifico (S,)
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Fonte — Elaborada pelo autor com os dados fornecidos por Segantini (2010)

Figura 21 — Carga Hidraulica(h)
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Fonte — Elaborada pelo autor com os dados fornecidos por Miranda (2012)
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Figura 22 — Espessura Saturada do aquifero (B")
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Fonte — Elaborada pelo autor com os dados fornecidos por Miranda (2012), dado pela diferenca entre os

valores da carga hidraulica e cota de base

Para imposicdo das fontes poluidoras, foram tomadas as coordenadas referentes a
localizacdo de postos de gasolina da cidade de Araguari. A distribuicdo destas fontes de
injecdo de poluentes, bem como dos pocos e suas respectivas vazdes de explotagéo, estdo
apresentadas na Figura 23.

Figura 23 — Distribuicdo das vazdes explotadas e dos pontos de injecdo de poluentes
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Alguns parametros utilizados na equacdo adveccao-dispersdao ndo foram encontrados na
literatura para o aquifero em questdo, visto que ndo foram realizados levantamentos de
campo para obtencdo desses parametros para 0 aquifero Bauru na regido de Araguari/MG.
Em decorréncia disto, estes dados tiveram que ser arbitrados para que se pudessem realizar
as simulacBes. Por isto, embora os campos hidrogeologicos e de velocidade sejam
representativos para o local, os campos de concentracdo simulados s&o hipotéticos.

Dentre os parametros que foram adotados, citam-se: parametros multipicadores para 0s

coeficientes de dispersividade longitudinal (¢, ) e transversal (¢, ), coeficiente de adsorgao

(k4 ) e de decaimento de primeira ordem (k"), além da porosidade do aquifero (n).

Uma vez definidas tanto as coordenadas quanto as informac6es basicas para analise da area
de estudo, foram calculadas as velocidades de percolacdo (has direcGes x e y) pela Lei de
Darcy, as dispersividades hidrodindmicas e as concentragdes de poluentes em todos 0s
pontos da malha de discretizacdo. Para tanto, foi utilizada a equagdo adveccao-dispersao
discretizada pelo Método de Diferencas Finitas, com esquema temporal semi-implicito de

Crank Nicolson.

Todos os dados calculados foram organizados em uma planilha eletrdnica, também dentro

do ambiente do Excel. No software Surfer10, foram mapeadas as plumas de poluicéo.

A Figura 24 ilustra o fluxograma geral do codigo que soluciona os campos de dispersédo de
poluentes no aquifero. A listagem do codigo completo é apresentada no Apéndice B.
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Figura 24 - Fluxograma do algoritmo para solucdo em regime de escoamento permanente e

transporte de poluentes em regime transiente
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CarituLo 4

REesuLtapOS

Neste estudo utilizou-se um modelo euleriano baseado na aplica¢do da equacdo adveccao-
dispersdo em todo o dominio, bem como um modelo lagrangeano auxiliar para estimativa
das dispersividades do aquifero. Estes dois modelos buscaram simular a distribuicdo
espaco/temporal da concentracdo de poluentes em aguas subterraneas, introduzido através
de fontes pontuais. A simulacdo foi realizada para o aquifero livre Bauru, subjacente a
cidade de Araguari-MG.

Os resultados aqui apresentados referem-se a simulacdes hipotéticas em condicdes de

regime de escoamento permanente e regime de transporte transiente para o poluente.

Durante a simulacdo, a carga hidraulica foi mantida constante, resultando em velocidades
também invariaveis. Estes campos hidrodinamicos basearam-se nos valores simulados por
Miranda (2012), Alamy Filho, Miranda e Salla (2013), até que fosse atingido o regime
quase estacionario. Em decorréncia disto, também foi utilizada a mesma malha de
discretizacdo destes autores. Assim, a regido de 8 x 8 km foi discretizada por uma malha

cartesiana de 250 x 250 nos, perfazendo espagamentos aproximados de 32 m entre 0s nos.

As Figuras 25 e 26 ilustram a distribuicdo da carga hidraulica e da espessura saturada do

aquifero plotadas sobre um mapa de relevo.
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Figura 25 — Distribuicdo da superficie freatica sob o relevo da cidade
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Fonte: Elaborada pelo autor

Figura 26 — Distribuicdo da espessura do aquifero sob o relevo da cidade
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4.1 'SIMULAC}AO DA DISPERSAO DE UM POLUENTE
GENERICO INTRODUZIDO NO AQUIFERO POR FONTES
PONTUAIS

O modelo matemaético utilizado neste trabalho relaciona, na equacdo de advecgdo-
dispersdo, variaveis que indicam o transporte advectivo da pluma (campo de velocidades

V, e V,), com variaveis difusivas que indicam o transporte sem direcdo preferencial
(coeficientes de dispersdo hidrodinamica D, e D, ). Uma analise mais detalhada, nao so da

equacdo diferencial governante, mas também das equacdes auxilires, permite identificar

seis parametros basicos vinculados ao aquifero e ao sistema poluente/aquifero:

k’ = coeficiente de decaimento de primeira ordem do poluente [T™];

k, = coeficiente de parti¢do (ou de adsor¢do) [adimensional];

e ¢ = parametro que exprime a relagéo entre a dispersividade longitudinal (o) e 0

comprimento da pluma (L) [adimensional];

e ¢ = parametro que exprime a relacéo entre a dispersividade transversal (ar) e a

dispersividade longitudinal () [adimensional];

e p, =densidade do meio poroso seco, que é igual a relacéo entre a massa especifica

do meio poroso seco e a massa especifica da dgua [adimensional];

e n = porosidade do aquifero [adimensional].

Estes seis parametros sdo considerados primarios, uma vez que ndo sdo dependentes de
outros, ainda que seus valores vinculem-se apenas a caracteristicas intrinsecas dos meios
continuo (aquifero) e/ou disperso (substéncia transportada pelo escoamento subterraneo).

Levando em conta situacBes de campo, pelo menos os parametros k’, k4, ¢, ¢ sSao de

dificil determinacdo pratica. No caso, concentracbes de um determinado poluente sdo

levantadas em amostras coletadas em uma rede de piezémetros. As simulagcfes atribuem
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valores aos pardmetros que conduzam aos menores residuos entre as concentracoes
estimadas pelo modelo e as concentragdes efetivamente medidas em campo. Uma das
grandes dificuldades da calibracdo em condic¢es de campo é saber exatamente quais sdo as
taxas de injecdo do poluente, as quais apenas podem ser controladas em escalas
experimentais reduzidas. Em decorréncia destas dificuldades, tais parametros raramente
sdo previamente conhecidos nos aquiferos, sendo também esta a realidade do aquifero

Bauru na regido analisada.

As simulacbes apresentadas neste Capitulo 4 estdo vinculadas a valores genéricos e
impostos para os parametros k', k4, @, ¢r,py € N. Em primeiro plano, pretende-se

visualizar a resposta do modelo no que se refere a dispersdo da pluma. Por isto foram

trabalhados alguns cenarios para estas propriedades.
Para fins de aplicacdo, foram consideradas 24 fontes emissoras de poluentes disseminadas
na malha urbana, como se observa na Figura 27. Nesta Figura também sdo representados

os campos de velocidade média de percolacéo.

Figura 27 — Fontes de poluente, vazdes explotadas e vetores de velocidade de percolacéo
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Para efeitos de simulagéo, as fontes poluidoras introduziram uma concentragdo de 1 mg/L
de um poluente genérico, sendo este valor mantido constante durante todo o horizonte de
calculo. Em todos os casos, as concentracdes iniciais foram consideradas nulas ao longo de

todo o dominio de calculo.

Os contornos de concentracdo tracados nas Figuras 28.a, 28.b, 28.c, 28.d, 28.e, 28.f., a0
longo de um horizonte de sete anos, mostram a progressao de uma pluma poluente que
emana de tais fontes de poluicdo. No caso, foi imposto o seguinte cenario: k>=10"h",

k,=10°, ¢ =01, ¢ =01, p,=2,0 e n=0,25.

Observa-se, na Figura 28, o efeito da dispersdo de poluentes, ocorrendo o espalhamento do
mesmo, ao longo dos anos simulados. Tanto o formato quanto o direcionamento da pluma,
possuem uma expansdo previsivel influenciada pela direcéo e sentido do fluxo subterraneo

e pela presenca de pogos, 0s quais atraem para si 0s vetores de velocidade.

Figura 28 — Evolugdo espacial e temporal das plumas poluentes para o cenario com:

k’=10°h", k, =10°, ¢ =0,1, ¢ =0,1, p, =2,0 e n=0,25.
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Apesar de a pluma poluente ser influenciada pelo fluxo subterraneo preferencial, devem-se
considerar 0s pocos de explotacdo que estdo presentes na area de estudo, os quais
encaminham o fluxo de agua do aquifero em direcdo ao pogo, justamente pela necessidade
da agua fluir em direcdo ao pogo para repor a que estd sendo extraida. Sendo assim,
podem-se observar fontes poluentes que se encontram proximas e distantes dos pocos,
destacando-se a tendéncia de acimulo de poluentes dentro dos cones de depresséo.

Analises mais detalhadas das plumas evidenciam estas tendéncias. Como os coeficientes de

dispersdo hidrodinamica (D,e D, ) sdo atrelados ao comprimento da pluma (L), seus

valores também sofrem variacdes temporais. Para esta simulacéo, as alteracdes nos campos

de disperséo hidrodindmica séo ilustradas pelo conjunto de Figuras 29.

Os resultados discriminados na Figura 29 confirmam que os maiores campos de dispersao
hidrodinamica localizam-se nos setores norte e nordeste da regido de estudo, onde as
velocidades de percolacdo assumem magnitudes mais elevadas. E interessante salientar que
estas velocidades praticamente ndo sdo afetadas pela explotacdo de &gua, haja vista que

ndo ha concentracdo de pogos nestes setores.

Figura 29 — VariagBes nos campos de dispersao hidrodindmica para os diferentes instantes de
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
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Figura 29(b) t= 1 ano
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

Figura 29(c) t= 2 anos
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
Figura 29(d) t= 3 anos
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Figura 29(e) t= 4 anos
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
Figura 29(f) t= 5 anos
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

Figura 29(g) t= 6 anos
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
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Figura 29(h) t= 7 anos
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

Quando os campos de dispersdo hidrodinamica sdo sobrepostos ao relevo da cidade, na
Figura 30, percebe-se que os maiores valores ocorrem justamente na convergéncia para 0s
talvegues e na vizinhanca das baterias de pogos, locais onde as velocidades sdo mais

elevadas.

Figura 30 — Sobreposigédo dos campos de disperséo hidrodindmica sobre o relevo local
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
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Assim, considerando injecéo de poluentes no setor central da cidade, o espalhamento da
pluma apenas tende a ser mais pronunciado nas proximidades dos pogos ou quando o

poluente alcanca regides de vale.

Com intuito de verificar, com maior detalhe, os padr6es assumidos pelas plumas poluentes,
as proximas simulacdes trabalharam com dois cenérios distintos para os pardmetros do

modelo:

e CENARIO1: k’=0,001h™; k, =0,001;4, =0,1;¢ =0,1; p, =2,0; n=0,25.

e CENARIO 2: k’=0,001h™; k, =0;4, =1;¢. =0,1;p, =1,8 n=0,25.

No primeiro cenério, foram mantidas as mesmas condi¢des que resultaram nas plumas da

Figura 28. No segundo cenario, anulou-se o efeito da adsorcéo (k, =0) e ampliaram-se as

dispersividades, igualando a dispersividade longitudinal com o comprimento da pluma

(¢, =1) e mantendo a mesma relacdo entre as dispersividades transversal e longitudinal

(¢ =0.1).

Ainda, foi introduzida uma pequena diferenca entre a densidade do meio poroso seco: de

Py =2,0, no cenario 1, para p, =1,8, no cenario 2. Em ambos os casos, as simulacoes

foram conduzidas até um horizonte de 10 anos ou até que fosse atingida uma concentracdo
maxima de 20 mg/L, 20 vezes maior do que os valores prescritos para as fontes pontuais.
Este acumulo de concentracGes tende a ocorrer em locais onde a superficie freatica forma
fossos, com vetores de velocidade radialmente convergentes, como nos cones de depressao

induzidos pelo bombeamento de pogos.

Nas Figuras 31 a 35 ilustram-se as plumas para os dois cenarios, em setores distintos da
cidade, na vizinhanga de pocos isolados e de conjuntos de pogos concentrados em um
terreno (bateria de pocos). Nestas figuras, as linhas azuis que abrangem as plumas

representam a envoltdria de 1 pg/L (micrograma por litro).
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Figura 31 — Distribuicdo de plumas na vizinhanca da bateria de pocos do Estadual e de outros

pocos isolados
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simula¢do numérica
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Figura 32 — Pluma isolada
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simula¢do numérica
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Figura 33 — Distribuicdo de plumas no setor central da cidade
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simula¢do numérica
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Figura 34 — Distribuicéo de plumas na vizinhanca da bateria de pocos de Fatima
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulago numérica
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Figura 35 — Distribuicdo de plumas na vizinhanca da bateria de pocos do Independéncia
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica



Capitulo 4 — Resultados 97

De uma forma geral, nota-se que ao se anular a adsor¢éo e aumentar as dispersividades do
meio, condigdes vigentes no cenario 2, as plumas tendem a ampliar seu alcance horizontal,
avancando mais ndo somente na direcdo do fluxo subterraneo, mas também em direcdes
transversais a este fluxo. Este espalhamento mais acentuado da pluma chega a atingir
setores onde hd po¢os que retiram &gua para abastecimento. Este comportamento fica
especialmente evidente nas Figuras 31, 34 e 35.

Na Figura 35, a proximidade da fonte poluidora da bateria de pocos do bairro
Independéncia tende a acelerar a chegada do poluente nos cones de depressao induzidos
pela operagdo destes pogos. Principalmente no cenério 1, no qual vigora a adsorgdo e as
dispersividades sdo menores, a conformacdo mais contida da pluma tende a acumular
poluentes dentro dos cones de depressdo, setores onde a Unica forma de saida destas
substancias ocorre por reacdes de decaimento e pela extracdo de dgua pelos pogos. Nestas
regibes, o0 prosseguimento da simulacdo para horizontes de tempo superiores aos
simulados, conduziria ao aumento progressivo das concentracfes dentro dos cones. Isto, de
certa forma, chama a atencdo para um melhor tratamento do termo sumidouro G,, que
modela a retirada de poluentes pelos pocos. Em suma, o tratamento de G,, com o
espalhamento das vazbes para 0s nds e a atribuicdo de uma area de influéncia para a
retirada do poluente, conforme preconizam as equagfes (81) e (82), deve ser objeto de
estudos futuros mais detalhados. A despeito destes cenarios hipotéticos, estes resultados
chamam a atencéo acerca da susceptibilidade dos pogos da bateria do Independéncia aos

riscos de poluicdo decorrentes da proximidade de um posto de combustiveis.

De uma forma geral, notou-se que os padrdes das plumas simuladas foram condizentes
com a teoria, destacando-se uma maior contengdo nos casos em que a adsor¢do nao foi
desprezada e em que as dispersividades foram menores. Esta contencédo, todavia, pode ser

nociva nos casos em que ha explotacdo de 4gua nas proximidades das fontes poluidoras.

42 SIMULACAO DA DISPERSAO DE UM POLUENTE
GENERICO INTRODUZIDO NO AQUIFERO POR FONTES NAO
PONTUAIS

O modelo adaptado nesta pesquisa trabalha com fontes poluidoras pontuais, que sao

alocadas pelas suas coordenadas cartesianas. A despeito disto, podem-se fazer
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extrapolagdes para simular fontes difusas ou fontes lineares. No primeiro caso, podem ser
representadas injecOes espalhadas em areas degradadas como lixGes, cemitérios ou em
zonas sujeitas a fertirrigacdo. No segundo caso, podem ser representados vazamentos em
redes coletoras de esgotos, por exemplo. Esta adaptacdo no modelo consiste em polvilhar
varias fontes pontuais dentro da area ou do alinhamento injetor. Para exemplificar isto,

foram simuladas fontes difusas e lineares, alocadas hipoteticamente conforme a Figura 36.

Figura 36 — Fontes difusas e lineares utilizadas na simulagéo
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

A Figura 37 representa plumas simuladas para dois diferentes cenarios relativos aos seis

parametros do modelo. Tais cenarios correspondem a:

e CENARIO1: k’=0,001 h™; k, =0,00L;¢4 =1, =0,1; 0, =1,8;, N=0,25.

e CENARIO2: K’=0h"; k, =0;¢ =0,I;¢ =0,1; p, =2,0; n=0,25.

Em relacdo ao cenario 1, o cenario 2 desprezou as reacdes de decaimento do poluente, bem

como o efeito da adsor¢cdo. Com isto, facilita-se a disseminagéo da pluma. Em contrapartida, o
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cenario 2 apresenta dispersividades menores do que as do cenério 1. Em todos o0s casos,
foram impostas concentracdes prescritas de 0,10 mg/L nos pontos das fontes difusas e de 1
mg/L nos pontos da fonte linear. Estes valores foram mantidos constantes durante todo o
horizonte de simulacdo. A exemplo do item anterior, tal horizonte foi fixado em 10 anos ou
até que a concentracdo méxima, em qualquer n6 da malha, atingisse o valor de 20 mg/L. As

linhas azuis que contém as plumas representam a envoltoria de 1ug/L.

Figura 37 — Distribuicdo de plumas induzidas por fontes ndo pontuais
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
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De uma maneira geral, percebe-se que o cenério 2 condiciona maior espalhamento da pluma
em um tempo mais curto. Isto sugere que, no que diz respeito a abertura e avango da pluma, o
efeito conjunto de um poluente conservativo (k =0) e que n&o sofre adsorcéo (ks=0) tende a
ser preponderante sobre as dispersividades do meio. Nas Figuras 38 a 41, percebem-se as

plumas isoladas vinculadas aos dois cenarios.

Figura 38 — Distribui¢do de pluma induzida por fonte difusa alocada em um dos cemitérios municipais
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
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Figura 39 — Distribuig
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
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Figura 40 — Distribuicdo de pluma induzida por fonte difusa hipotética alocada em uma zona periférica
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simula¢do numérica
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Figura 41 — Distribuicéo de pluma induzida por fonte linear hipotética alocada sob uma avenida
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simula¢do numérica
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Os resultados indicam que alteragdes nos parametros do modelo podem ocasionar plumas
com diferentes conformagdes. Isto é mais evidente nas Figuras 38, 39 e 41. Na Figura 41,
salienta-se 0 cenario 2 com migracdo e acumulo de poluentes na bateria de pocos do
Estadual. Este comportamento sugere que vazamentos em redes de esgoto podem
prejudicar a qualidade da &gua de pocos, caso a superficie freatica seja pouco profunda e os
mecanismos atenuadores da zona néo saturada sejam insuficientes para impedir a chegada

de poluentes ao aquifero.

4.3 ANALISES DE SENSIBILIDADE

A expansdo das plumas poluentes é construida levando em consideracdo os processos de
dispersdo, advecgdo, termos fonte/sumidouros e fator de retardo. Assim como ja foi visto,
em zonas urbanas, estes mecanismos podem ser afetados pela presenca de pocos que
alteram os gradientes de pressdo do aquifero e, consequentemente, 0s campos de
velocidade vizinhos, criando fossos como os cones de depressdo. Como nem todos 0s
parametros sdo encontrados na literatura para o aquifero Bauru na regido de Araguari,
foram tomados valores hipotéticos para tais parametros denominados como uma condi¢do

padrdo.

Visando pesquisar a influéncia de cada parametro para a geracdo de campos de
concentracdo finais, foi realizada uma analise de sensibilidade, a qual consiste na variacao

dos parametros diretamente ligados a equacgdo advecgao-dispersdo, sendo esses: k', k;, ¢,

g, py €N.

Sendo assim, varia-se um dos parametros e os demais permanecem fixos com valores
correspondentes a uma condi¢cdo tomada como padrdo, objetivando analisar qual desses

tem maior impacto na concentragéo final.

As variagdes foram de 5%, 10%, 20%, 40%, 50% e 90% para mais e para menos do valor
considerado inicialmente, conforme porcentagem apresentado na Tabela 3. Ainda, foi
analisada a situagdo em que a taxa de decaimento de primeira ordem e o coeficiente de

particdo sdo iguais a zero.
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Tabela 3 — Tabela de varia¢do dos parametros do modelo em relacdo a condigdo padréo

% de variagdo do parametro

Kk’ (h?)

ka

]

ér

Pa n

CONDICAO PADRAO 0,001 0,001 01 01 2| 0,25
CONDICAO PADRAO +5% | 0,00105| 0,00105 0,105 0,105 2,1/0,2625
CONDICAO PADRAO -5% | 0,00095|  0,00095 0,095 0,095 1,9(0,2375
CONDICAO PADRAO +10% |  0,0011 0,0011 0,11 0,11 2,2| 0,275
CONDICAO PADRAO - 10% |  0,0009 0,0009 0,09 0,09 18| 0,225
CONDICAO PADRAO +20% |  0,0012 0,0012 0,12 0,12 24| 03
CONDICAO PADRAO - 20% |  0,0008 0,0008 0,08 0,08 16| 02
CONDICAO PADRAO +40% | 0,0014 0,0014 0,14 0,14 28| 035
CONDICAO PADRAO - 40% 0,0006 0,0006 0,06 0,06 12| 015
CONDICAO PADRAO +50% |  0,0015 0,0015 0,15 0,15 3| 0,375
CONDICAO PADRAO -50% |  0,0005 0,0005 0,05 0,05 1] 0,125
CONDICAO PADRAO +90% |  0,0019 0,0019 0,19 0,19 38| 0475
CONDICAO PADRAO - 90% 0,0001 0,0001 0,01 0,01 0,2| 0,025

0

0

Fonte — Elaborada pelo autor

Neste item, trabalhou-se com as mesmas fontes pontuais utilizadas no item 4.1. Os

resultados apresentados a seguir mostram a andlise de sensibilidade para os parametros

com simulagBes realizadas para um horizonte de 5 anos. E importante salientar que os

desvios absolutos sdo apresentados em mg/L e que desvios absolutos menores que 1 xg /L

foram considerados como 0% de desvio relativo. Ainda, denominam-se as variacdes dos

parametros como: (1) variagdes percentuais negativas (-5%, -10%, -20%, -40%, -50% e de
-90%) e (2) variagcOes percentuais positivas (5%, 10%, 20%, 40%, 50% e de 90%).

Os desvios absolutos e relativos foram calculados como se segue:

- Desvio absoluto — diferenca entre a concentracdo calculada pela variacdo do

parametro e a concentragao no cenario padrao, ou seja: Desvio absoluto = C. -C.

- Desvio relativo — porcentagem dada pela divisdo entre o desvio absoluto e a

concentracdo padréo, ou seja: Desvio relativo (%) =

p

C.-C
c ®x100. Sendo C, a




Capitulo 4 — Resultados 106

concentracdo calculada com variagdes percentuais dos parametros e C, a

concentragéo calculada com os pardmetros na condicdo padrao.

Se ‘CC —Cp‘ > 0,001 (1 xg /L), o desvio relativo € calculado normalmente, caso contrario, o

desvio relativo € considerado igual a zero. Note-se que equacdo do desvio relativo é
inutilizada nos casos em que o cenario padrdo acusa concentragdes C, nulas. Neste
trabalho, desprezaram-se as andlises quando estas condi¢Bes foram verificadas. Nesta
analise, considera-se que o modelo é sensivel a um parametro quando o desvio percentual

apresentado no desvio relativo for superior a 5%.

As plumas poluentes foram tracadas para a condicdo padrdo, apresentada na Figura 42.
Neste cenario, o fator de retardo, dado por R=1+2"¢ ¢ igual a 1,008. Sendo assim, 0

poluente avanca pelo meio poroso sofrendo pouca adsor¢do, com potencial de atingir areas
mais extensas. As concentragdes maiores se encontram em uma regido onde se localiza um
cone de depressdo e as concentraces tendem sofrer acimulo nesse local, pela dificuldade
de saida do poluente. Assim, observa-se que a maior parte da pluma poluente tem
concentracgdes entre 0 e 0,7 mg/L, desconsiderando os poluentes que ficam acumulados no
cone de depressdo. As linhas azuis que englobam as plumas referem-se as envoltorias de 1

ug/L.
Figura 42 — Plumas poluentes (t = 5 anos e condicdo padrao)
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados obtidos na simulagdo numérica
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Ainda no cenério padrdo, os campos de dispersdo hidrodindmica, simulados para o
horizonte de 5 anos, séo ilustrados pela Figura 43. Nesta Figura, as linhas pretas indicam as

envoltorias de 1 m?/h.

Note-se que a maior parte do dominio estudado apresenta coeficientes de disperséo
menores que isto. Este fator, conforme ja discutido, tende a restringir a evolucao espacial
da pluma. Por outro lado, nas proximidades de vales e de baterias de pocos, a tendéncia de

dispersdo é ampliada.

Figura 43 — Campos de dispersédo hidrodindmica (t = 5 anos e condi¢do padréo)
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados obtidos na simulagdo numérica

4.3.1 Andlise de sensibilidade para a constante de decaimento de primeira
ordem (k")

Para andlise da constante de decaimento de primeira ordem (k '), variaram-se os valores de
k' e fixaram-se os demais parametros para o cenario padrdo. A variagdo de k' foi

considerada conforme a Tabela 3.

Nas Figuras 44 a 45 ilustram-se 0os campos de concentracdo e os desvios absolutos para

variagdes negativas do parametro k.
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Figura 44 — Plumas poluentes para variac0es percentuais negativas de k'
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
Figura 45 — Desvios absolutos para variagdes percentuais negativas de k'
c (mot) c(mod)
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados obtidos na simulagdo numérica

As variagdes negativas superiores a 10% ndo foram consideradas, tendo em vista que

concentracdes apresentadas na simulacdo foram exageradas, principalmente dentro do cone

de depressdo da bateria de pocos do Independéncia, onde verificaram-se 0s maiores

desvios absolutos. Este acimulo exagerado de poluentes indica que o termo sumidouro G,

equacdo de adveccgdo-dispersdo, que modela a retirada de dgua e consequentemente de

poluentes pelos pocos, deve ser objeto de estudos mais detalhados. Nas Figuras 46 a 48,
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ilustram-se a distribuicdo das concentragdes, dos desvios absolutos e relativos para

variag0es percentuais positivas do parametro k.

Figura 46 — Plumas poluentes para variagdes percentuais positivas de k'
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
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Figura 47 — Desvios absolutos para variagcdes percentuais positivas de k'
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
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Figura 48 — Desvios relativos para variagdes percentuais positivas de k'
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Uma anélise mais detalhada da sensibilidade do coeficiente de decaimento pode ser
efetuada levando em conta os valores maximos, médios e minimos dos desvios. A Figura
49 ilustra a variacdo destes desvios absolutos, enquanto que a Figura 50 apresenta a

variacdo dos desvios relativos para diferentes condicdes de k.

Figura 49 — Variacdo dos desvios absolutos para diferentes variacGes do parametro &’

30

=minimo
25

® media
20

=maximo

Desvio Absolute (mg/L)

|
3

Cenario

opIped

%5+ 0BIpEd

%G - 0BIpEd
%01+ 0BIpEd
%01 - 0EIped
%02+ 0BIpEd
%02 - vEIped
%0p + 0BIpEd
%06+ 0BIpEd
%06+ 0BIpEd

Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

Figura 50 — Variacdo dos desvios relativos para diferentes variacdes do parametro £’
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

Nota-se que as variacOes negativas do parametro acusam desvios relativos maximos
maiores do que aqueles ocasionados pelas variagcbes positivas. Todavia, 0s desvios

minimos, correspondentes aos maiores valores negativos dos desvios, sdo verificados por
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variages positivas de k’. Contudo, uma percep¢do mais detalhada da sensibilidade do
modelo pode ser ilustrada por gréaficos de dispersdo, como ocorre na Figura 51.

Figura 51 — Desvios relativos maximos e minimos para diferentes variac6es de &’
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagédo numérica

Estes graficos de dispersdo revelam que o modelo apresenta grande sensibilidade em
relacdo a variagOes negativas de £’, no que tange aos maiores valores positivos dos desvios.
Em outras palavras, redugdes nos valores de £’ resultam em um grande aumento percentual
das concentracfes. Em relacdo a condicdo padrdo adotada, reducGes de 5% na constante de
decaimento resultaram em desvios percentuais maximos superiores a 100%. No que se
refere aos maiores valores negativos dos desvios, 0 modelo é sensivel a variacfes positivas
de £’. Em outras palavras, 0 aumento da constante de decaimento do poluente resulta em
grande queda percentual das concentracdes. Em todos os casos, variacdes de + ou — 5% na
constante de decaimento resultaram em magnitudes de desvios relativos superiores a 40%,

confirmando a sensibilidade do modelo em relacéo a este parametro.

4.3.2 Analise de sensibilidade para a constante de proporcionalidade da
dispersividade longitudinal (¢, )

A constante ¢ estabelece a proporcionalidade entre dispersividade longitudinal do

aquifero e o comprimento da pluma (a_=¢_-L,) Assim, como no item anterior, esta

anélise mantém a condig&o padrdo, apenas alterando os valores de ¢ como dado na Tabela
3.

Kk
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As Figuras 52 a 54 ilustram os campos de concentragdo, os desvios absolutos e relativos

para as diversas variacdes percentuais negativas de ¢

Figura 52 — Plumas poluentes para variag0es percentuais negativas de ¢@_
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulacdo numérica
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Figura 53 — Desvios absolutos para variagdes percentuais negativas de @
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
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Figura 54 — Desvios relativos para variagdes percentuais negativas de ¢
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica



Capitulo 4 — Resultados 117

As Figuras 55 a 57 ilustram os campos de concentracdo, 0s desvios absolutos e relativos

para as diversas variacdes percentuais positivas de ¢

Figura 55 — Plumas poluentes para variagdes percentuais positivas de ¢
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Simulagbes para (a)¢. = 0,105; (b) ¢ =0,11; (¢) . =0,12; (d) 4. =0,14; (¢) 4. =0,15¢
(f) . =0,19

Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

(f) ¢ =0,19
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Figura 57 — Desvios relativos para variagdes percentuais positivas de ¢
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulacdo numérica

Mesmo apresentando desvios absolutos pequenos ao longo da pluma, os desvios relativos

sdo altos para variacOes acima de +5%, apresentando desvios relativos exorbitantes para

variagOes de ¢ superiores a +40%. Estes casos foram desconsiderados nesta analise, por

tratarem-se de acumulos numéricos espurios, decorrentes da insuficiéncia do termo

sumidouro G, no tocante a eliminacdo de poluentes que concentram-se nos cones de

depresséo.

Os desvios absolutos e relativos maximos, médios e minimos, sao ilustrados pelas Figuras

58 e 59.
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Figura 58 — Variacdo dos desvios absolutos para diferentes variagdes do parametro ¢
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

Figura 59 — Variacdo dos desvios relativos para diferentes variagcbes do pardmetro ¢
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

Os resultados revelam que variagdes positivas de ¢ sdo mais decisivas para 0s desvios

maximos (maiores desvios positivos), enquanto que as variacdes negativas sdo mais

importantes para 0s desvios minimos (maiores desvios negativos). Os desvios médios sdo

pouco influenciados, uma vez que esta analise considerou todos os nés do dominio, sendo

que, na maioria deles, as concentragdes sdo nulas ou inferiores a 1 pg/L.
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Finalmente, a andlise de graficos de dispersdo (Figura 60) permitem identificar a
sensibilidade do modelo as variagbes do pardmetro que regula a dispersividade
longitudinal.

Figura 60 — Desvios relativos maximos e minimos para diferentes variagdes de ¢
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

Estes graficos de dispersdo revelam que o modelo apresenta maior sensibilidade em
relacdo a variagdes positivas de ¢, no que tange aos maiores valores positivos dos desvios.
Em outras palavras, aumentos nos valores de ¢ resultam em um grande aumento
percentual das concentracBes. Variacbes negativas do parametro também resultam em
grandes desvios relativos méaximos. Em relacdo a condi¢do padrdo adotada, aumentos de
5% em ¢ resultaram em desvios percentuais maximos superiores a 10%. Quedas de 5%
resultaram em desvios percentuais maximos superiores a 2%. No que se refere aos maiores
valores negativos dos desvios, 0 modelo é mais sensivel a variagdes negativas de ¢. Em
outras palavras, a reducdo da dispersividade longitudinal (com a queda de @) resulta em
grande queda percentual das concentracdes. Nestes casos, variagdes de + ou — 5% na
constante ¢ resultaram em magnitudes de desvios relativos superiores a 10%, confirmando

a sensibilidade do modelo em relacdo a este parametro.
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4.3.3 Andlise de sensibilidade para a constante de proporcionalidade da
dispersividade transversal (¢, )

A constante ¢r estabelece a proporcionalidade entre as dispersividades transversal e
longitudinal do aquifero (o; =¢; -« ). Assim, como nos itens anteriores, esta analise

mantém a condicdo padrao, apenas alterando os valores de ¢r como dado na Tabela 3.

Esta anélise, assim como as seguintes, seguem 0s mesmos procedimentos dos itens 4.3.1 e
4.3.2. Nas Figuras 61 e 62 estdo discriminados os desvios absolutos e relativos para as

diversas variagdes percentuais de g

Figura 61 — Variagéo dos desvios absolutos para diferentes variacdes do parametro ¢;
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

Figura 62 — Variacdo dos desvios relativos para diferentes variacdes do parametro ¢
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
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Em relacdo aos desvios maximos, o modelo é mais sensivel a variaces positivas de dr.
Todavia, no que tange aos maiores desvios negativos (desvios minimos), variacdes
percentuais negativas de ¢r acusam maior sensibilidade do modelo. Graficos de dispersao
ilustrados na Figura 63 corroboram estas conclusdes, mostrando ainda que variacGes de +
ou — 5% sdo insuficientes para alterar os desvios em mais de 5%. Isto sugere que o0 modelo
€ menos sensivel a grdo quea ¢ ouak’.

Figura 63 — Desvios relativos maximos e minimos para diferentes variagdes de ¢r
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

4.3.4 Analise de sensibilidade para a densidade do meio poroso seco (p,) €
o coeficiente de particéo (k)

Os parametros p, e k, aparecem na equagdo advecgéo-dispersdo no calculo do fator de

retardo (R =1+%). Como esses estdo em forma de multiplicacdo, a medida que varia-se

um dos paré@metros e fixamos o outro, a concentragdo calculada serd sempre a mesma.

Sendo assim, para analise da densidade seca do meio poroso (p,) e do coeficiente de
particdo (k, ), é a variagdo do produto p,k, que produzira alteracdo no fator de retardo e,

consequentemente, nas concentracOes finais. Analises individuais para os parametos kq € pg
revelam gque os mesmos introduzem poucas variagdes no modelo. Considerando os maiores
desvios positivos (Figura 64), ndo se atinge 5% de variacdo para quaisquer mudancas nos

parametros. Para desvios médios e minimos (maiores desvios negativos), as alteragdes sao
praticamente nulas.
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Figura 64 — Desvios relativos méximos e minimos para diferentes variacbes de p, e K,
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

Figura 65 — Simulacdes para R =1
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
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Assim, pode-se concluir que, se assumirmos valores pequenos de p, e k, como dado na
situacdo padrdo, p,k, ndo sera um parametro sensivel na equagdo advecgao-disperséo,

mesmo para variacdes grandes de tais parametros quando considera-se um fator de retardo

que ocorre pouca adsor¢do de poluente na matriz porosa.

Também foram feitas simulag¢6es, com resultados ilustrados na Figura 65, para o caso em
que o fator de retardo € igual a 1, ou seja, quando ndo ha nenhuma adsorcéo do poluente no
solo. Nota-se que concentracdo atinge um valor maximo de 2,6 mg/L, sofrendo variagédo
principalmente no cone de depressdo. O valor absoluto maximo é menor que 0,0005 mg/L

ao longo da pluma, apresentando desvio absoluto méximo igual a 1,58%.

4.3.5 Andlise de sensibilidade para a porosidade do aquifero (n)

A porosidade é a propriedade que expressa a relagdo entre o volume de vazios e 0 volume
total de uma amostra de substrato poroso. Apesar desta propriedade ser facilmente
levantada em laboratério, sua determinacdo em campo ndo € direta. Para levar amostras
para o laboratdrio, garantindo que estas sejam representativas das condi¢des de campo, as
mesmas devem ser indeformadas, de forma a manterem a integridade na sua estrutura. Para
amostras coletadas no subsolo, a muitos metros de profundidade, onde normalmente jazem
os aquiferos, dificilmente consegue-se manter a estrutura integra, 0 que traz imprecisdo
para as porosidades medidas em laboratério.

Figura 66 — Desvios relativos maximos e minimos para diferentes variacoes de n
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica
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Na equacdo de adveccdo-disperséo, a porosidade (n) aparece embutida no fator de retardo
(R :1+%). Sendo assim, nesta andlise de sensibilidade, considerou-se a variagdo de n

como dado na Tabela 3, mantendo-se os demais parametros nas condigOes estipuladas
como padrdo. Os resultados da andlise de sensibilidade sdo resumidos na Figura 66, que
ilustra a dispersdo dos desvios relativos maximos e minimos, em funcéo de alteraces nos

valores da porosidade.

Nota-se que a porosidade ocasiona pequenas alteracdes nos desvios positivos, de forma
gue mudancas no seu valor pouco contribuem para ampliar os valores de concentracéo,
considerando valores pequenos, como dado na situagdo padrao. Todos os desvios relativos
maximos simulados ficaram abaixo de 5%. No caso dos maiores desvios negativos, 0S
valores foram irrisorios. Uma excecdo foi verificada para porosidades 50% acima da
condicdo padrdo, atingindo desvios negativos da magnitude de 11%. De uma forma geral,
conclui-se que o modelo de transporte de poluentes também € pouco sensivel a alteragdes
na porosidade do aquifero com os dados que foram considerados.

Entretanto, ndo se pode afirmar que, no fendmeno global de percolacdo de poluentes, a
porosidade seja uma propriedade desprezivel. Ela assume grande importancia no calculo
dos campos de velocidade estimados por outro modelo: o hidrodinamico. As velocidades,
por sua vez, interferem em dois pontos decisivos da equacdo de adveccao-dispersao: nos
termos advectivos e nos termos difusivos (célculo dos coeficientes de dispersdo

hidrodinamica).

4.3.6 Ordenamento da sensibilidade

Quando os resultados individuais de analise de sensibilidade sdo plotados em um mesmo
gréfico de dispersdo, podem-se verificar quais, entre 0s parametros, sdo mais decisivos no
modelo de adveccdo-dispersdo. Neste contexto, a Figura 67 resume os resultados das

analises para os desvios relativos maximos (maiores desvios positivos).

Assim, percebe-se que pequenas alteracdes nos valores de k’, & e ¢r resultam nos maiores
desvios positivos em relacdo a situacdo padrdo. Os demais parametros condicionam

desvios inferiores a 2%. Nota-se que varia¢Oes negativas (-5%) na constante de decaimento
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k’ produzem desvios superiores a 100% e que variages positivas no parametro ¢ (+5%)

induzem a desvios ligeiramente superiores a 10%. Para o parametro ¢r, desvios de mesma

ordem de grandeza sdo alcancados para variacGes de + ou — 10%.

Figura 67 — Sensibilidade para desvios relativos maximos (maiores desvios positivos)

s
L J
>
= 100 ¢ - ® @ ¢
2 i ® o,
= @ [ @
= ° L J - @ A ky
= ™ @ 10 _5.. < i
g e ® g
e® | + N
+
+ = = + + -
= & 1k = = Lp
-+ + .
= L + =
- <t o o <t
-100 -80 -850 -0 -20 0 20 a0 s0 50 100

% de variagdo do parametro

Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

Os desvios relativos méedios sdo marcados por valores baixos, condicionados pelo fato da
maioria dos n6s do dominio ndo ser atingida pelas plumas poluentes. Isto leva a desvios
relativos nulos em grande parte do dominio de calculo. Com isto, a maioria dos parametros
causa variacdes imperceptiveis nestes desvios médios, conforme ilustra a Figura 68.
Mesmo assim, percebem-se que 0s pardmetros £’e ¢ s&o 0s que mais interferem neste tipo
de resposta do modelo.

Figura 68 — Sensibilidade para desvios relativos médios
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulacdo numérica
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Finalmente, os maiores desvios negativos (Figura 69) séo influenciados principalmente por
variacdes positivas de k’, secundariamente por variacfes negativas de ¢ e, com relevancia

terciaria, por alteragcdes percentuais negativas em ¢r. Nestes casos, 0s demais parametros

tém influéncia irrisoria.

Figura 69 — Sensibilidade para desvios relativos minimos (maiores desvios negativos)
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Fonte — Elaborada pelo autor com base nos resultados da simulagdo numérica

Enfim, os resultados das analises de sensibilidade permitem inferir que o modelo
horizontal de adveccdo e dispersdo de poluentes em aquiferos € mais sensivel a constante
de decaimento de primeira ordem (&), apresentando grau de sensibilidade decrescente para
0 parametro regulador da dispersividade longitudinal (4) e para o pardmetro regulador da
dispersividade transversal (gr). Com efeitos menos relevantes, se considerarmos valores
pequenos como os dados da situacdo padrdo analisada, aparecem o coeficiente de particao
(kg¢) que regula o efeito da adsorcdo, a porosidade (n) e a massa especifica do meio seco
(). Com isto, conclui-se que uma simulacdo realista carecerd de uma calibracdo mais
minuciosa dos pardmetros k’, ¢ e ¢r. Os demais parametros (o, kg € n), devem ser
analisados para valores grandes a fim de afirmar se esses sdo sensiveis ou ndo- sensives na
equacéo adveccao-dispersao.
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CarituLob

ConcLusio

Neste trabalho, apresentou-se um modelo para simular o transporte de poluentes em &guas
subterraneas, a fim de tracar a evolucdo espacial e temporal de plumas poluentes. O
método foi aplicado com um codigo computacional construido em linguagem Visual Basic
for Applications, dentro do ambiente do programa Excel. Foi utilizado o Método de
Diferencas Finitas para tratamento numérico da equacdo adveccao-dispersdo, utlizando
derivadas centrais de segunda ordem para os termos espaciais. No tratamento das derivadas
temporais, utilizou-se o esquema semi-implicito de Crank-Nicolson, o que acarretou em
consideravel economia em tempo de processamento e maior estabilidade numérica do
coédigo, quando comparado com esquemas explicitos como os de Euler ou os de Adams
Bashforth. O sistema linear que leva ao calculo do campo de concentragfes foi resolvido
com o0 método iterativo dos Gradientes Bi-conjugados Estabilizado e Pré-condicionado. A
aplicacdo deste método permitiu solucionar cada nivel de tempo com um numero pequeno
de iteracOes (de uma a cinco, na maior parte dos casos simulados), contribuindo para a
rapidez de processamento. Ainda no contexto do sistema linear, para economizar memoria
computacional, também utilizou-se 0 esquema de armazenamento esparso (Compressed

Row Storage) da matriz de coeficientes.

Os resultados apresentados neste trabalho, ainda que hipotéticos no contexto das
condigdes de contorno internas e dos parametros relacionados com o poluente e o aquifero,
demonstram que o cdédigo atende as demandas de uma representacdo de plumas poluentes,

apresentando o padrdo de transporte de poluentes em &guas subterraneas, seguindo a



Capitulo 5 — Conclusio 130

direcdo e o sentido do fluxo. No entanto, observa-se que a pluma assume uma
caracteristica difusiva, onde o termo difusivo sobressai no codigo em relagdo ao termo
advectivo, fato ocasionado pela escolha da discretizagdo por diferencas centrais. Os
resultados sugerem que a discretizacdo por diferencas centrais em simulacGes de dispersdo
em aguas subterraneas favorece o espalhamento do poluente por difusdo, para solucionar
esse problema seria necessario discretizar o termo difusivo por diferencas centrais e o
termo advectivo por diferencas regressivas ou progressivas, dependendo da direcdo do
vetor velocidade. Ainda, a funcdo Kernel deveria contemplar a direcdo do fluxo. Mesmo
apresentando carater difusivo, o codigo atende ao esperado quando considerada a insercéo
de pogos de explotagdo, cendrio comum em cidades que utilizam aguas subterraneas para
abastecimento e que afeta de maneira marcante os campos de velocidade da agua
subterranea. Como consequéncia, os poluentes tendem a migrar para 0s setores onde a
concentracdo de pocos é mais intensa, amplificando os riscos de polui¢do das &guas de

abastecimento.

Mesmo que as simulacBes aqui apresentadas tenham considerado um poluente genérico, 0s
resultados revelam que injecBes proximas de baterias de pogos podem levar a migracao
relativamente réapida de solutos para o0s cones de depressao. Em casos mais graves, nota-se
a tendéncia de acimulo de poluentes dentro destes cones, de forma que, mantida a injecdo
na fonte poluidora, a qualidade da agua captada nestes cones tende a piorar
progressivamente. Ainda neste contexto, os resultados sugerem para um estudo mais
detalhado do termo sumidouro G, o qual modela a extracdo de dgua e consequentemente
de poluentes pelos pocos. Em alguns cenarios simulados, este termo demonstrou-se
incapaz de impedir acimulos exagerados nos cones, levando a resultados numericamente

espurios e, na pratica, inconsistentes.

A analise de sensibilidade mostrou que os parametros k,, p, e n ndo sdo parametros
sensiveis na equacdo adveccao-dispersdo quando considerados na situacdo padrédo
analisada, mesmo para varia¢fes percentuais grandes em uma dada condi¢do padrdo pré-
estabelecida. No entanto, esses pardmetros sdo extremamente importantes na equacgao
adveccéo-disperséo e precisa-se de estudos mais detalhados para concluir a sensibilidade
dos mesmos. Por outro lado, 0 modelo € sensivel aos demais parametros analisados k', ¢

e ¢r cujas variagdes, mesmo que pequenas, causam grandes variagcdes nas concentragdes
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finais. Observou-se que o modelo é mais sensivel ao coeficiente de decaimento de primeira
ordem k' e, secundariamente, ao parametro ¢, regulador da dispersividade longitudinal do

aquifero.

Propde-se, para trabalhos futuros, a validacdo do modelo analitico para a equagédo
adveccéo-dispersdo, bem como simulagdes considerando diferentes tipos de matrizes
porosas e a neutralizacdo, aceleracdo ou retardamento do poluente nestes meios. Para isto,
sera utilizado um prototipo de aquifero experimental a ser construido pelo programa de
po6s-graduacdo em Engenharia Civil da UFU, podendo ser utilizado em pesquisas futuras.
Neste caso, condi¢cGes de contorno internas como as entradas de poluentes no aquifero
podem ser melhor controladas, fator que dificilmente é conhecido em condi¢Ges de campo.
As interacBes com a zona ndo saturada, de onde advém os poluentes, também surgem

como propostas para estudos futuros.

Uma das vantagens do modelo implementado nesta pesquisa € a possibilidade das
simulacdes serem executadas em computadores individuais simples, sem consumo
exagerado de tempo e utilizando um programa amplamente difundido na pratica das

Engenharias.
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APENDICE A

TRECHO DE CODIGO EM VISUAL BASIC FOR APPLICATIONS PARA
ARMAZENAMENTO ESPARSO CRS DA MATRIZ DE COEFICIENTES E SOLUCAO
DO SISTEMA LINEAR PELO PBICGSTAB

'DECLARACAO DE MATRIZES E VETORES:
T

'Vetores e matrizes para o sistema linear:
Dim d(100000) As Double

Dim As Variant

val (500000),

diag (500000)

Dim col ind(500000), row ptr(500000) As Variant

Dim xx(100000), Ax(100000), r(100000), rtil(100000) As Double
Dim pp(100000), vv(100000), pc(100000) As Double

Dim s(100000), sc(100000), t(100000) As Double

"CALCULO PRELIMINARES A MONTAGEM DOS VETORES CRS:

For 1 = 1 To Ny
For 3 = 1 To Nx
'POSICOES DAS PARTICULAS:

indx = Int((xpt(i, J) - xo) / dx)
indy = Int ((ypt(i, 3) - yo) / dy)
somal = 0
soma2 = 0
soma3 = 0
For ix = (indx - 1) To (indx + 1)
For iy = (indy - 1) To (indy + 1)

If (ix > 0 And ix <= Nx And iy > 0 And iy <= Ny) Then
dist = sqgr((xpt(i, 3J) - x(iy, ix)) ~ 2 + (ypt(i, J) - y(y, ix)) ~ 2)
somal = somal + u(iy, ix) / dist
soma2 = soma2 + v(iy, ix) / dist
soma3 = soma3 + 1 / dist
If (soma3 <> 0) Then

upt = somal / soma3
vpt = soma2 / soma3
Else
upt = upt
vpt = vpt
End If
End If
Next
Next
xpt (i, j) = xpt(i, j) + dt * upt
ypt(i, j) = ypt(i, j) + dt * vpt
Lpluma = Sqgr((xpt(i, Jj) - x(i, J)) ~ 2 + (ypt(i, 3) - yv(i, J)) ~ 2)

'"COEFICIENTES DE

DISPERSAO HIDRODINAMICA:

'Dispersividades hidrodindmicas longitudinal e vertical:
alfalL = fii L(i, j) * Lpluma

alfaT = fii T(i, j) * alfal

'Coeficientes de dispersdo hidrodinamica:

Vx = u(i, Jj)

Vy = v(i, J)

Vres = Sqr(Vvx ~ 2 + Vy *~ 2)

If (Vres > 0) Then

Dxx (i, j) = alfal * Vvx ~ 2 / Vres + alfaT * Vy ~ 2 / Vres + Dmol
Dyy(i, Jj) = alfal * Vy ~ 2 / Vres + alfaT * Vvx ~ 2 / Vres + Dmol
Dxy (i, j) = (alfalL - alfaT) * Vx * Vy / Vres + Dmol

Else
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Dxx (i, j) = Dmol
Dyy (i, Jj) = Dmol
Dxy (i, J) = Dmol
End If
'ESPESSURA DO AQUIFERO:
b(i, j) = ho(i, j) - base(i, jJ)
If (b(i, j) <= 0) Then
b(i, j) = 0.1
End If
Next
Next

'ARMAZENAMENTO ESPARSO CRS:

v

Ni = (Ny - 2) 'somente armazenamento de nds internos
Nj = (Nx - 2) 'somente armazenamento de nds internos
n = Ni * Nj

i=1

fatord = 1

fator2 = 2

fator3 =1

fator4d = Ni * Nj - Ni + 2

ii =2

ij = 2

For linha = 1 To n
'Varredura da malha:

If ((linha - 1) > 0 And (linha - 1) Mod Ni = 0) Then
ii =2
j3 =33 +1
Else
ii =11 + 1
End If
'"Coeficientes ndo nulos da matriz cheia (A):
Al =dt / (2 * b(ii, jj) * retardo(ii, j3j)) * (b(ii - 1, 33) * v(ii - 1, J3) / (2 * dy)
+ (b(ii, 33) + b(ii - 1, 33)) * (Dyy(ii, 33) + Dyy(ii - 1, 33)) / (4 * dy ~ 2)
A2 =dt / (2 * b(ii, 3j) * retardo(ii, 3jj)) * (b(ii, jj - 1) * u(ii, jj - 1) / (2 * dx)
+ (b(ii, j3) + b(ii, 33 - 1)) * (Dxx(ii, 33) + Dxx(ii, 33 - 1)) / (4 * dx * 2))
auxl = -(b(ii, j3 + 1) + b(ii, jj)) * (Dxx(ii, Jj + 1) + Dxx(ii, JJ)) / (4 * dx * dx)
aux2 = -(b(ii, j3 - 1) + b(ii, jj)) * (Dxx(ii, Jj - 1) + Dxx(ii, 3J3j)) / (4 * dx * dx)
aux3 = -(b(ii + 1, j3j) + b(ii, jj)) * (Dyy(ii + 1, 33j) + Dyy(ii, 3J3J)) / (4 * dy * dy)
aux4 = -(b(ii - 1, ) + b(ii, jj)) * (Dyy(ii - 1, ) + Dyy(ii, j3)) / (4 * dy * dy)
A3 = dt / (2 * b(ii, Jj) * retardo(ii, Jj)) * (auxl + aux2 + aux3 + aux4 - lambda(ii,
j3) * b(ii, 33) - Qret(ii, jj) / Ainf) - 1
A4 = dt / (2 * b(ii, jj) * retardo(ii, F3)) * (b(ii, 3 + 1) * u(ii, j3 + 1) / (2 * dx)
+ (b(ii, j3) + b(ii, 3 + 1)) * (Dxx(ii, j3j) + Dxx(ii, jj + 1)) / (4 * dx * 2))
A5 = dt / (2 * b(ii, 3jj) * retardo(ii, 3J3j)) * (b(ii + 1, JJ) * v(ii + 1, J3) / (2 * dy)
+ (b(ii, j3j) + b(ii + 1, 33)) * (Dyy(ii, 33) + Dyy(ii + 1, 33)) / (4 * dy * 2)
'"Primeiro Bloco:
If (linha = 1) Then
If (indica f(ii, jj) = 0) Then
val(i) = A3 + A2 + Al
val(i + 1) = A5
val(i + 2) = Ad
col ind(i) =1
col ind(i + 1) =2
col ind(i + 2) = Ni + 1
row_ptr(linha) = i
diag (fatord) = val (i)
fatord = fatord + 1
i=1i+3
Else
val(i) =1
col ind(i) =1
row ptr(linha) = i
diag(fatord) = val(i)
fatord = fatord + 1
i=1i+1
End If
ElseIf (linha = fator2 And linha <= Ni) Then
If (linha < Ni) Then
If (indica f(ii, jj) = 0) Then
val (i) = Al
val(i + 1) = A3 + A2
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val(i + 2) = A5

val(i + 3) = A4

col ind(i) = fator2 - 1

col ind(i + 1) = fator2

col ind(i + 2) = fator2 + 1

row ptr(linha) = 1
diag (fatord) val(i + 1)
fatord = fatord + 1

)
col ind(i + 3) = fator2 + Ni
) .

i=1i+4

Else

val(i) =1

col ind(i) = linha
row ptr(linha) = i
diag(fatord) = val(i)

fatord = fatord + 1
i=1i+1
End If
Else

If (indica f(ii, jj) = 0) Then
val (i) = Al
val(i + 1) = A3 + A2 + A5
val(i + 2) = Ad
col ind(i) = fator2 -1
col ind(i + 1) = fator2
col ind(i + 2) = fator2 + Ni
row_ptr(linha) i
diag(fatord) = val(i + 1)
fatord = fatord + 1
i=1i+3
Else
val(i) =1
col ind(i) = linha
row ptr(linha) = i
diag(fatord) = val(i)
fatord = fatord + 1
i=1i+1

End If

End If
fator2 = fator2 + 1
'Segundo bloco
ElseIf (linha = fator2 And linha < (Ni * Nj - Ni + 1)) Then

If (linha = (Ni * fator3 + 1)) Then
If (indica f(ii, jj) = 0) Then
val (i) = A2
val(i + 1) = A3 + Al
val(i + 2) = A5
val(i + 3) = A4
)

col ind(i) = linha - Ni

col _ind(i + 1) = linha
col ind(i + 2) = linha + 1

row ptr(linha) = i
diag(fatord) val(i + 1)
fatord = fatord + 1
i=1+4

fator3 = fator3 + 1

)
col ind(i + 3) = linha + Ni
)

Else

val(i) =1

col ind(i) = linha
row ptr(linha) = i
diag (fatord) = val (i)

fatord = fatord + 1
i=1i+1

End If
ElseIf (linha < (Ni * fator3)) Then
If (indica_ f(ii, jj) = 0) Then
val(i) = A2
val(i + 1) = Al
val(i + 2) = A3
val(i + 3) = A5
val(i + 4) = A4
col ind(i) = linha - Ni
col ind(i + 1) = linha - 1

col ind(i + 2) = linha
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col ind(i + 3) = linha + 1
col ind(i + 4) = linha + Ni
row ptr(linha) = 1
diag(fatord) = val(i + 2)
fatord = fatord + 1
i=1+25
Else
val(i) =1
col ind(i) = linha
row ptr(linha) = 1
diag(fatord) = val(i)
fatord = fatord + 1
i=1+1
End If
Else
If (indica f(ii, jj) = 0) Then
val (i) = A2
val(i + 1) = Al
val(i + 2) = A3 + A5
val(i + 3) = A4
col ind(i) = linha - Ni
col ind(i + 1) = linha - 1
col ind(i + 2) = linha
col ind(i + 3) = linha + Ni
row ptr(linha) = i
diag(fatord) = val(i + 2)
fatord = fatord + 1
i i+ 4
Else
val (i) =
col ind(i) = linha
row ptr(linha) = 1i
diag(fatord) = val(i)
fatord = fatord + 1
i i+ 1
End If

1
)

End If
fator2 = fator2 + 1
'Terceiro Bloco
ElseIf (linha = Ni * Nj - Ni + 1) Then

If (indica_f(ii, jj) = 0) Then
val (i) = A2
val(i + 1) = A3 + Al + A4
val(i + 2) = A5
col _ind(i) = linha - Ni
col _ind(i + 1) = linha
col ind(i + 2) = linha + 1
row ptr(linha) = i

diag(fatord) val(i + 1)
fatord = fatord + 1
i=1i+3

Else

val(i) =1

col _ind(i) = linha
row ptr(linha) = i
diag (fatord) = val (i)

fatord = fatord + 1
i=1i+1

End If
ElseIf (linha = fator4 And linha < (Ni * Nj)) Then

If (indica f(ii, jj) = 0) Then
val(i) = A2
val(i + 1) = Al
val(i + 2) = A3 + A4
val(i + 3) = A5
col ind(i) = linha - Ni
col ind(i + 1) = linha - 1
col ind(i + 2) = linha
col ind(i + 3) = linha + 1
row_ptr(linha) = i

diag(fatord) val(i + 2)
fatord = fatord + 1
i=1+4

fatord4 = fatord + 1
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Else
val (1) 1
col ind (1) linha
row ptr(linha) i
diag (fatord) val (1)
fatord fatord + 1
i i+ 1
fator4
End If
ElseIf (linha
If (indica f(ii,
val (1) A2
val(i + 1)
val(i + 2) A3 + A4 + A5
col ind (1) linha - Ni
col ind(i + 1) = linha - 1
col ind(i + 2 linha
row ptr(linha i
diag(fatord) val(i + 2)
Else
val (1) 1
col ind(i) linha
row_ptr(linha) i
diag(fatord) val (1)
fatord fatord + 1
i i+ 1
End If
End If
Next linha
nnz i+ 2
row ptr(n + 1)

fatord + 1

Then
0) Then

(Ni * Nj))
ji) =

= Al

)
)

nnz + 0

'"VETOR DE RESULTADOS

v

(d) :

1
2 To Nx - 1
For 1 2 To Ny - 1
g2 0
If (indica_ f (i, Jj) 0)
'Termos advectivos:
advx 0.5 / dx *
* Co(i, - 1))
advy 0.5 / dy *
* Co(i - 1, 3))
'Termo difusivo em X:
be 0.5 * (b(i, j + 1) + b(i,
bw (b(i, j) + b(i, 7
Dxxe * (Dxx (i, j + 1)
Dxxw (Dxx (i, j) + Dxx (i
difx dx * (be * Dxxe *
j - 1)) / dx)
'Termo difusivo em Y:
bn = 0.5 * (b(i + 1,
bs 0. (b(l - 1!
Dyyn = 0.5 * (Dyy(i + 1,
Dyys .5 * (Dyy(i - 1,
dify = / dy * (bn * Dyyn *
- Co(i -1, 3)) / dy)
'Termo sumidouro
gl -lambda (i,
'Termo sumidouro
g2 Qret (i, J)
"fn(i,d)
fn(i, 3) 1 / retardo(i, 3J)
'vetor de resultados propriamente
d(linha) -bo (i, j) * Co(i, j) /
ElseIf (indica f (i, 3J) 2)
prescritas

linha
For j

Then

*

J

(b(i, J + 1)

1)
(b(i + 1, 3) *
1, 3)

)
- 1)

= O oW

*

*

5

.5 ,
= /

- Co(i,
3)
3)

)
)

= *

b (1,
b (i,
)
)

= O o u u;m

Jj) * b(i, J) * Co
(retirada de pol
* Co(i, 3J)

*

’

0
1 To Nfontes

Sar ((xf (k) - x(i
(dist <= 1 * delta)
somac Kernel (dist,
Else
somac

somac =
For k
dist
If

’

somac

+ Dxx (1

(Co (i,

+ Dyy (i,
+ Dyy (i,
(Co(i + 1,

/ Ainf

Then

'nés internos ndo adjacentes a fonte

u(i, j + 1) * Co(i, J + 1) - b(i,

v(i+ 1, ) * Co(i + 1, 9)

)
)
1))
- 1)
j o+ 1)

J
- Co(i, J)) / dx - bw * Dxxw * (Co(i, j)

)

)

3))
3))
j) - Co(i, 3)) / dy - bs * Dyys * (Co(i, J)

(decaimento de primeira ordem) :

(i, 3)
uente por pocgos ativados):

(difx + dify - advx - advy + gl - g2)

dito
b (i,

(d) :
j) - dt / (2 * b(i, 3)) * fn(d,
'"Condicdes de Contorno Internas:

3)
concentracdes

j)) ~ 2+ (yE(k) - y(i, 3)) " 2)

Then

delta) * Cf (k) + somac
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End If
Next
d(linha) = somac
End If
linha = linha + 1
Next
Next

' SOLUCAO DO SISTEMA PELO PBiCGSTAB:

v

ii =2
jj = 2
'Campo inicial de concentragdes (arbitréario):
For i = 1 Ton
If ((1 - 1) > 0 And (1 - 1) Mod Ni = 0) Then

ii =2
jj3 =33+ 1
Else
ii =11 + 1
End If
xx (i) = Co(ii, 3jJj)
Next
'Produto A.xx:
For 1 = 1 To n
Ax (i) = O#
For j = row ptr(i) To (row ptr(i + 1) - 1)
Ax (i) = Ax(i) + val(j) * xx(col _ind(j))
Next
Next
'Residuos iniciais:
For 1 = 1 To n
r(i) = d(i) - Ax (i)
rtil (i) = r(i)
Next
ite = 1
indica = 0
cont _linha = 1
Sheets ("R2") .Range (Cells (2, 39), Cells (20000, 41)).ClearContents
Do
soma = O#
For i =1 Ton
soma = soma + rtil(i) * r (i)
Next
ro = soma
If (ite = 1) Then
For i = 1 Ton
pp (i) = r(i)
Next
Else
beta = (ro / r2) * (alfa / w)
soma = O#
For i =1 Ton
pp(i) = r(i) + beta * pp(i) - beta * w * vv (i)
Next
End If

'Pré-condicionamento:
For i =1 Ton
pc(i) = pp(i) / diag(i)
Next
'Produto A.pc:
For i = 1 Ton

vv(i) = 0#
For j = row ptr(i) To (row ptr(i + 1) - 1)
vv (i) = vv(i) + val(j) * pc(col ind(3))
Next
Next
soma = O#
For i =1 Ton
soma = rtil(i) * vv (i) + soma
Next
alfa = ro / soma
For i =1 Ton
s(i) = r(i) - alfa * vv (i)
Next

'"Norma de s():
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soma = O#

For 1 = 1 To n
soma = soma + Abs(s(i))
Next
norma = soma
If (norma < tol) Then
For 1 = 1 To n
xx (1) = xx (i) + alfa * pc(i)
indica = 1
Next
End If

'Pré-condicionamento:
For i = 1 Ton
sc(i) = s(i) / diag(i)
Next
'Produto A.sc:
For i = 1 Ton

t(i) = O#
For j = row ptr(i) To (row ptr(i + 1) - 1)
t(i) = t(i) + val(j) * sc(col _ind(j))
Next
Next
somal = O#
soma2 = O#
For i =1 Ton
somal = somal + t(i) * s(i)
soma2 = soma2 + t(i) * t(i)
Next

w = somal / soma?2
If (indica <> 1) Then

For 1 = 1 To n
xx (1) = xx (i) + alfa * pc(i) + w * sc(i)
r(i) = s(i) - w * t(i)
Next
resid = O#
For 1 = 1 To n
If (Abs(r(i)) > resid) Then
resid = Abs(r(i))
End If
Next
ite = ite + 1
End If
r2 = ro
'Liberando resultados de convergéncia na planilha:
Sheets ("R2") .Cells(cont linha + 1, 39) = ite
Sheets ("R2") .Cells(cont_linha + 1, 40) = resid
Sheets ("R2") .Cells(cont_linha + 1, 41) = norma
Macrol

cont linha = cont linha + 1
Loop Until (norma < tol Or resid < tol)

= ite

Sheets ("R2") .Cells (16, 3)
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APENDICE B

CODIGO GERAL

Sub GERAL ()

v

' cODIGO PARA SIMULAGCAO DO TRANSPORTE DE POLUENTES EM AQUIFEROS

v

v

' MODELO 2DH DE SIMULACAO DO TRANSPORTE DE SOLUTOS EM AQUIFEROS

' MODELO EULERIANO BASEADO NA APLICACAO DA EQ. ADV-DISP EM TODO O DOMINIO

' MODELO LAGRANGEANO AUXILIAR PARA LOCACAO DE

DISPERSIVIDADES

v

PARTICULAS

PONTEIRO E ESTIMATIVA DAS

' REGIME PERMANENTE PARA O ESCOAMENTO
' REGIME TRANSIENTE PARA O POLUENTE

(SUPERFICIE PIEZOMETRICA)

' ESQUEMA DE CRANK-NICOLSON

'DECLARACAO DE MATRIZES E VETORES:

v

'Hidrogeologia:

Dim x (300, 300), y(300, 300), kx(300, 300), ky(300, 300), Sy(300, 300) As Double
Dim ho (300, 300), terreno(300, 300), base(300, 300), poros(300, 300), roo b(300, 300) As
Double

Dim b (300, 300), bo (300, 300) As Double

Dim u (300, 300), v(300, 300), wvel(300, 300) As Double

'Explotacédo:

Dim pogo (500) As String

Dim xp(500), yp(500), Qp(500) As Double

Dim topo filtro(500), base filtro(500) As Double

Dim situag¢do (500) As Integer

Dim Qret (300, 300) As Double

'Disperséo:

Dim Co (300, 300), lambda (300, 300), kd(300, 300) As Double

Dim fii L (300, 300), fii T (300, 300) As Double

Dim Dxx (300, 300), Dyy(300, 300), Dxy(300, 300) As Double

Dim fn (300, 300) As Double

Dim retardo (300, 300) As Double

'Fontes pontuais:
Dim
Dim
Dim
Dim

Cf(5000) As Double
nomef (5000) As String
tpolut (50), Cpolut(50) As Double
'Particulas do modelo lagrangeano:
Dim xpt (300, 300), ypt(300, 300)
Dim TT (300, 300) As Double

'Funcdes indicadoras:
Dim indica p (300, 300), indica_ f (300,
'Outras varidveis simples:

Dim i, j, k As Double

Dim ix, iy, indx, indy As Integer
Dim ind, 1lin As Double

uma particula por nd
As Double

300) As Integer

Dim Nx, Ny, Npt, Nfontes, Npogos, Np ativos As Integer

xf (5000), yf£(5000), R1ib(5000), tf max(5000), Cf max(5000) As Double
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'Vetores e matrizes para o sistema linear:

Dim d(100000) As Double

Dim val (500000), diag(500000) As Variant

Dim col ind(500000), row ptr(500000) As Variant

Dim xx(100000), Ax(100000), r(100000), rtil(100000) As Double
Dim pp(100000), wvv(100000), pc(100000) As Double

Dim s(100000), sc(100000), t(100000) As Double

Sheets ("R2") .Range (Cells (2, 18), Cells (20000, 41)) .ClearContents
inicio = Time
Sheets ("R2") .Range ("C17") .Value = inicio

'PARAMETROS DO PROBLEMA :

v

Pi = 3.141593

Dmol = 5 * 0.0000001 'difusividade molecular (m2/h)

CFL = 0.25

fatemp = 0

tol = 0.0001 'tolerédncia para sistema linear

Climite = Sheets("R2").Cells(8, 3) 'concentracdo méxima limite (mg/L) para
execugdao

'"LEITURA DOS DADOS HIDROGEOLOGICOS:

v

'Identificag¢do do tamanho da malha geral:

j =1

While (Sheets("1").Cells(j + 2, 2) > Sheets("1").Cells(j + 1, 2))
=3 +1

Wend

Nx = j

i=1

ind =

While (Sheets("1").Cells(i + 1, 3) <> "")
If (Sheets("1").Cells(i + 1, 3) <> Sheets("1").Cells(i + 2, 3)) Then

ind = ind + 1

Q.

0
(

End If

i=1i+1
Wend
Ny = ind
'Sheets ("R") .Cells (2, 4) = Nx
'Sheets ("R") .Cells (3, 4) = Ny
'Leitura propriamente dita:
ind = 1

For i = 1 To Ny
For j = 1 To Nx

x (i, j) = Sheets("1").Cells(ind + 1, 2)
y(i, j) = Sheets("1").Cells(ind + 1, 3)
kx (i, j) = Sheets("1").Cells(ind + 1, 4)
ky(i, j) = Sheets("1").Cells(ind + 1, 5)
Sy(i, j) = Sheets("1").Cells(ind + 1, 6)
ho(i, j) = Sheets("1l").Cells(ind + 1, 7)
terreno(i, j) = Sheets("1l").Cells(ind + 1, 8)
base (i, j) = Sheets("1").Cells(ind + 1, 9)
poros (i, j) = Sheets("1").Cells(ind + 1, 10)
roo b(i, j) = Sheets("1").Cells(ind + 1, 11)
bo(i, j) = ho(i, J) - base(i, 3J)
If (bo(i, j) <= 0) Then
bo(i, j) = 0.1

End If
indica p(i, j) =0
indica f(i, j) =0
ind = ind + 1

Next

Next

x0o = x(1, 1)

yo = y(1, 1)

dx = x(1, 2) - x(1, 1)

dy = y(2, 1) - y(1, 1)

'"LEITURA DOS DADOS DE EXPLOTACAO:
'
ind = 1

Np ativos = 0

While (Sheets("2").Cells(ind + 1, 4) <> "")

encerrar a
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poco (ind) = Sheets("2").Cells(ind + 1, 2)

xp (ind) = Sheets("2").Cells(ind + 1, 4)
yp (ind) = Sheets("2").Cells(ind + 1, 5)
situagdo (ind) = Sheets("2").Cells(ind + 1, 6)
If (situacgédo(ind) = 1) Then

Np ativos = Np_ativos + 1
End If

Qp (ind) = Sheets("2").Cells(ind + 1, 7)
topo filtro(ind) = Sheets("2").Cells(ind + 1, 8)
base filtro(ind) = Sheets("2").Cells(ind + 1, 9)
ind = ind + 1
Wend
Npogos = ind - 1
'Sheets ("R") .Cells (2, 7)
'Sheets ("R") .Cells (3, 7)

Npocos
Np_ativos

"LEITURA DOS PARAMETROS DE DISPERSAO DO AQUIFERO:

ind = 1

For 1 = 1 To Ny

For j = 1 To Nx
Co(i, j) = Sheets("3").Cells(ind + 1, 3)
lambda (i, j) = Sheets("3").Cells(ind + 1, 4)
kd(i, j) = Sheets("3").Cells(ind + 1, 5)
fii L(i, j) = Sheets("3").Cells(ind + 1, 6)
fii T(i, Jj) = Sheets("3").Cells(ind + 1, 7)
Dxx (i, J) = Dmol
Dyy(i, j) = Dmol
Dxy (i, J) = Dmol
'retardo(i, j) = (1 + roo b(i, J) * kd(i, j) / poros(i, J))
ind = ind + 1

Next

Next

'LEITURA DAS FONTES PONTUAIS DE POLUICAO:

'
ind = 1

Nfontes = 0

While (Sheets("4").Cells(ind + 1, 4) <> "M)

nomef (ind) = Sheets("4").Cells(ind + 1, 3)
xf (ind) = Sheets("4").Cells(ind + 1, 4)
v (ind) Sheets ("4") .Cells(ind + 1, 5)

Rlib (ind)
tf méx (ind

= Sheets("4") .Cells(ind + 1, 6)
)

Cf méx (ind)
+

= Sheets("4").Cells(ind + 1, 7)
= Sheets("4").Cells(ind + 1, 8)
1

ind = ind
Wend
Nfontes = ind - 1
'Sheets ("R") .Cells (2, 10) = Nfontes

'"LEITURA DO POLUTOGRAMA GERAL PARA AS FONTES:

T

ind = 1

While (Sheets("4").Cells(ind + 1, 12) <> "")
tpolut (ind) = Sheets("4").Cells(ind + 1, 12)
Cpolut (ind) Sheets ("4") .Cells(ind + 1, 13)
ind = ind +

1
Wend
Npolut = ind - 1

'LEITURA DE DADOS OPERACIONAIS DE ENTRADA:
L}
tempo final = Sheets("R2").Cells(6, 3) * (365 * 24)
dt_entrada Sheets ("R2") .Cells (7, 3)

simulacédo (h)

Npt = 1

'"ATRIBUICAO DAS FUNCOES INDICADORAS AOS NOS:
L}
delta = Sqr(dx ~ 2 + dy » 2)
'Para pogos:
For k = 1 To Npogos
indx = Int((xp(k) - x(1, 1)) / dx)
indy = Int((yp(k) - y(1, 1)) / dy)
For i = (indy - 2) To (indy + 2)

'tempo final da simulagdo (h)
'incremento de tempo da

'nimero de particulas por nd
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For j = (indx - 2) To (indx + 2)
If (1 > 1 And 1 <= Ny And j >= 1 And j <= Nx) Then
dist = Sgr((xp(k) - x(i, 3)) ~ 2 + (yp(k) - y(i, 3)) ~ 2)

If (dist <= 1 * delta) Then
indica p(i, j) =1
End If
End If
Next
Next
Next
'Para fontes poluidoras:
For k = 1 To Nfontes
indx = Int ((xf(k) - x(1, 1)) / dx)
indy = Int((yf(k) - y(1, 1)) / dy)
For 1 = (indy - 2) To (indy + 2)
For 7 = (indx - 2) To (indx + 2)

If (1 > 1 And 1 <= Ny And j >= 1 And j <= Nx) Then
dist = sqgr((xf(k) - x(i, 3)) ~ 2 + (yf(k) - y(i, 3)) "~ 2)

If (dist <= 1 * delta) Then
indica f(i, j) = 2
End If
End If
Next
Next

Next

'VAZOES RETIRADAS DE CADA NO:

v

For i = 1 To Ny
For j = 1 To Nx
If (indica p(i, j) = 0) Then
0

Qret (i, Jj) =
Else
Qret (i, j) =0

For k = 1 To Npocgos
dist = Sqr((xp(k) - x(i, 3)) ~ 2 + (yp(k) - y(i, 3)) ~ 2)
If (dist <= 1 * delta) Then

Qret (i, j) = Kernel (dist, delta) * Qp(k) + Qret(i, 7)
Else
Qret (i, j) = Qret(i, 3J)
End If
Next
End If
Next
Next

'CALCULO EM REGIME PERMANENTE PARA O ESCOAMENTO
'"VELOCIDADES DE PERCOLACAO:

lin =1

For i = 1 To Ny

For 7 = 1 To Nx
'componente em X:

If (J > 1 And j < Nx) Then 'ndés internos
gx = -kx(i, 3) * (ho(i, j + 1) - ho(i, J - 1)) / (2 * dx)
ElseIf (j = 1) Then
gx = -kx(i, 3) * (ho(i, j + 1) - ho(i, 3J)) / (1 * dx)
ElseIf (j = Nx) Then
gx = -kx(i, 3) * (ho(i, j) - ho(i, 3 - 1)) / (1 * dx)
End If
u(i, j3) = ax / Sy(i, 3)
'componente em Y:
If (1 > 1 And i1 < Ny) Then 'ndés internos
ay = -ky(i, 3) * (ho(i + 1, 3) - ho(i -1, 3)) / (2 * dy)
ElseIf (i = 1) Then
aqy = -ky(i, j) * (ho(i + 1, 3) - ho(i, J)) / (1 * dy)
ElseIf (i = Ny) Then
ay = -ky(i, j) * (ho(i, 3) - ho(i - 1, J)) / (1 * dy)
End If
v(i, 3) = ay / Sy(i, J)
'velocidade resultante:
vel(i, j) = Sqgr(u(i, 3) ~ 2 + v(i, J) " 2)
'anexacdo dos campos de velocidade e das fungdes indicadoras:
Sheets ("R2") .Cells (lin + 1, 27) = x(i, 7)

Sheets ("R2") .Cells (lin + 1, 28) = y(i, 3)
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Sheets ("R2") .Cells (lin + 1, 29) = indica p(i, 3J)
Sheets ("R2") .Cells(lin + 1, 30) = indica f (i, j)
Sheets ("R2") .Cells (lin + 1, 31) = u(i, 3J)
Sheets ("R2") .Cells (lin + 1, 32) = v(i, 7J)
Sheets ("R2") .Cells(lin + 1, 33) = vel(i, 7J)
lin = lin + 1
Next
Next
'POSICOES INICIAIS DAS PARTICULAS:liberacdo de uma particula em cada né
'
For 1 = 1 To Ny
For 3 = 1 To Nx
xpt (i, j) = x(i, j) + 0.1
ypt(i, 3) = y(i, j) + 0.1
Next
Next
'"LEITURA DE DADOS PARA ANALISE DE SENSIBILIDADE DO COEFICIENTE DE DECAIMENTO:
'
'Sheets ("S") .Activate
cont =1
coluna = 9
colu = 12
While (Sheets("S").Cells(cont + 1, coluna) <> "")
cont = cont + 1
Wend
Nanalise sens = cont - 1
- > LACO ITERATIVO PARA ATRIBUICAO DOS PARAMETROS DO MODELO ---->
linh = 2

For conta = 1 To Nanélise
For i = 1 To Ny

For j = 1 To Ny
poros (i, j) = She
lambda (i, j) = Sh
kd (i, J) = Sheets
retardo (i, j) = (
fii L(i, j) = She
fii T(i, j) = She
roo b(i, j) = She
Next
Next
Ve e e e e e e e e e
tempo = 0
nivel = 0

fatemp = 5 * dt
Rinf = Sqr((dx / 2) ~ 2 +
Ainf = Pi * Rinf ~ 2

_sens

ets("S") .Cells(linh, 9)
eets ("S") .Cells(1linh, 4)
("S").Cells(linh, 5)

1 + roo b(i, j) * kd(i,

ets("S") .Cells (linh, 6)

ets ("S") .Cells(linh, 7)

ets ("S") .Cells(linh, 8)
(dy / 2) ~ 2)

Sheets ("R2") .Cells (3, 2) = "CRANK-NICOLSON"
Sheets ("R2") .Cells (15, 3) = nivel
contador = 1
Do
"CONTROLE DO PASSO DE TEMPO:
T o m A A A A v A A A A A A A A A A A A A A A A A A A A
Difmax = -1
For 1 = 1 To Ny
For 3 = 1 To Nx
If (Dxx (i, j) > Dyy(i, Jj)) Then
If (Dxx (i, j) > Difmax) Then
Difmax = Dxx (i, 7J)
End If
Else

If (Dyy(i, j) > D
Difmax = Dyy (
End If
End If

Next

Next

dt est = CFL * delta " 2

If (dt_est < dt_entrada)

ifmax) Then
i, 3)

/ Abs (Difmax)
Then

3)
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dt = dt_est

Else

dt = dt_entrada

End If

If (nivel < 10) Then

dt = dt + dt *

) .
) .
) .
) .
) .
) .

Cells (10,
Cells (11,
Cells (12,
Cells (13,
Cells (14,
Cells (15,

dt = dt
Else
End If
If dt > 120 Then
dt = 120
End If
Sheets ("R2"
Sheets ("R2"
Sheets ("R2"
Sheets ("R2"
Sheets ("R2"
Sheets ("R2"
'POLUTOGRAMA

DAS FONTES:

wwwwww

(nivel / 0.5)

) = dt

) = tempo

) = tempo / 24

) = tempo / (30 * 24)
) = tempo / (365 * 24)
) = nivel

For i = 1 To Nfontes
t = tempo / (tf max(i) * 365 * 24)
For n = 1 To (Npolut - 1)

If (t_ >= tpolut(n) And t < tpolut(n + 1)) Then
C = (t_ - tpolut(n)) / (tpolut(n + 1) - tpolut(n)) * (Cpolut(n + 1) -
Cpolut(n)) + Cpolut (n)
Cf(i) = C_ * Cf max(i) * 0.001 'concentracdo na fonte (kg/m3)
GoTo 1
End If
Next
1
Next

'"CALCULO PRELIMINARES A MONTAGEM DOS VETORES CRS:

v

For i = 1 To Ny
For 7 = 1 To Nx
'POSICOES DAS PARTICULAS:

indx Int ((xpt(i, j) - xo) / dx)
indy = Int ((ypt(i, 3) - yo) / dy)
somal = 0
soma2 = 0
soma3 = 0
For ix = (indx - 1) To (indx + 1)
For iy = (indy - 1) To (indy + 1)

If (ix > 0 And ix <= Nx And iy > 0 And iy <= Ny) Then
dist = sSqgr((xpt(i, Jj) - x(iy, ix)) ~ 2 + (ypt(i, J) - y(iy, 1ix)) "~ 2)
somal = somal + u(iy, ix) / dist
soma2 = soma2 + v(iy, ix) / dist
soma3 = soma3 + 1 / dist

If (soma3 <> 0) Then
upt = somal / soma3

vpt = soma2 / soma3
Else
upt = upt
vpt = vpt
End If
End If
Next
Next
'upt = somal / soma3
'vpt = soma2 / soma3
xpt (i, j) = xpt(i, j) + dt * upt
ypt(i, j) = ypt(i, j) + dt * vpt
Lpluma = Sqr((xpt(i, Jj) - x(i, 3)) ~ 2 + (ypt(i, J) - y(i, J)) "~ 2)

'"COEFICIENTES DE DISPERSAO HIDRODINAMICA:

'Dispersividades hidrodindmicas longitudinal e vertical:
alfalL = fii L(i, j) * Lpluma
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alfaT = fii T(i, j) * alfal
'"Coeficientes de dispersdo hidrodindmica:
Vx = u(i, j)
Vy = v(i, J)
Vres = 3gr(vx ~ 2 + Vy ~ 2)
If (Vres > 0) Then
Dxx (i, j) = alfal * vx ~ 2 / Vres + alfaT * Vy ~ 2 / Vres + Dmol
Dyy(i, j) = alfal * Vy ~ 2 / Vres + alfaT * Vvx ~ 2 / Vres + Dmol
Dxy (i, j) = (alfalL - alfaT) * Vx * Vy / Vres + Dmol
Else
Dxx (i, j) = Dmol
Dyy(i, Jj) = Dmol
Dxy (i, j) = Dmol
End If
'"ESPESSURA DO AQUIFERO:
T A A A A A A A A A A A A A A A A A
b(i, j) = ho(i, j) - base(i, 3Jj)
If (b(i, J) <= 0) Then
b(i, j) = 0.1
End If
Next
Next
'ARMAZENAMENTO ESPARSO CRS:
Al
Ni = (Ny - 2) 'somente armazenamento de ndés internos
Nj = (Nx - 2) 'somente armazenamento de ndés internos
n = Ni * Nj
i=1
fatord = 1
fator2 = 2
fator3 =1
fator4d = Ni * Nj - Ni + 2
ii =2
jj =2
For linha = 1 To n
'Varredura da malha:
If ((linha - 1) > 0 And (linha - 1) Mod Ni = 0) Then
ii =2
jj3 =33 +1
Else
ii =11 + 1
End If
'Coeficientes ndo nulos da matriz cheia (A):
Al = dt / (2 * b(ii, jj) * retardo(ii, 33)) * (b(ii - 1, 33) * v(ii - 1, 33) / (2 * dy)
+ (b(ii, jj) + b(ii - 1, 33)) * (Dyy(ii, 33j) + Dyy(ii - 1, 33)) / (4 * dy " 2))
A2 =dt / (2 * b(ii, 3Jj) * retardo(ii, jj)) * (b(ii, jj - 1) * u(ii, Jjj - 1) / (2 * dx)
+ (b(ii, 33) + b(ii, 33 - 1)) * (Dxx(ii, 33) + Dxx(ii, 33 - 1)) / (4 * dx ~ 2))
auxl = —(b(ii, jj + 1) + b(ii, jj)) * (Dxx(ii, 3 + 1) + Dxx(ii, j3j)) / (4 * dx * dx)
aux2 = —(b(ii, jj - 1) + b(ii, jj)) * (Dxx(ii, 3 - 1) + Dxx(ii, j3j)) / (4 * dx * dx)
aux3 = -(b(ii + 1, 3j) + b(ii, 3J)) * (Dyy(ii + 1, 33) + Dyy(ii, 33)) / (4 * dy * dy)
aux4d = -(b(ii - 1, 33) + b(ii, 3J)) * (Dyy(ii - 1, 33) + Dyy(ii, 33)) / (4 * dy * dy)
A3 = dt / (2 * b(ii, jj) * retardo(ii, 33j)) * (auxl + aux2 + aux3 + auxd4 - lambda(ii,
ji) * b(ii, jj) - Qret(ii, jj) / Ainf) -1
A4 = dt / (2 * b(ii, Jj) * retardo(ii, j3j)) * (b(ii, j3J + 1) * u(ii, Jj + 1) / (2 * dx)
+ (b(ii, Jj3) + b(ii, jj + 1)) * (Dxx(ii, Jj) + Dxx(ii, jj + 1)) / (4 * dx " 2))
A5 =dt / (2 * b(ii, 3j) * retardo(ii, 3j3j)) * (b(ii + 1, JJ) * v(ii + 1, 33) / (2 * dy)
+ (b(ii, j3) + b(ii + 1, 33)) * (Dyy(ii, jj) + Dyy(ii + 1, 33)) / (4 * dy * 2))
'Primeiro Bloco:
If (linha = 1) Then
If (indica f(ii, jj) = 0) Then
val(i) = A3 + A2 + Al
val(i + 1) = A5
val(i + 2) = A4
col ind(i) =1
col ind(i + 1) = 2
col ind(i + 2) = Ni + 1
) .

diag (fatord)
fatord =
i+ 3

val (1)
fatord + 1
i =
Else
val(i) =1

col ind(i) =1
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row ptr(linha) = i
diag(fatord) = val(i)
fatord = fatord + 1
i=1i+1
End If
ElseIf (linha = fator2 And linha <= Ni) Then
If (linha < Ni) Then

If (indica f(ii, jj) = 0) Then
val (i) = Al
val(i + 1) = A3 + A2
val(i + 2) = A5

)
val(i + 3) = A4
col ind(i) = fator2 - 1
col ind(i + 1) = fator2
col ind(i + 2) = fator2 + 1
col ind(i + 3) = fator2 + Ni
row ptr(linha) = i
diag(fatord) = val(i + 1)
fatord = fatord + 1
i=1i+4

Else

val(i) =1

col ind(i) = linha
row _ptr(linha) = 1i
diag(fatord) = val(i)

fatord = fatord + 1
i=1i+1
End If
Else

If (indica f(ii, 3jj) = 0) Then
val (i) = Al
val(i + 1) = A3 + A2 + A5
val(i + 2) A4
col ind(i) = fator2 -1
col ind(i + 1) = fator2
col ind(i + 2) = fator2 + Ni
row ptr(linha) = 1
diag(fatord) = val(i + 1)
fatord = fatord + 1
i=1i+3
Else
val(i) =1
col _ind(i) = linha
row ptr(linha) = i
diag (fatord) = val (i)
fatord = fatord + 1
i=1i+1

End If

End If
fator2 = fator2 + 1
'Segundo bloco
ElseIf (linha = fator2 And linha < (Ni * Nj - Ni + 1)) Then

If (linha = (Ni * fator3 + 1)) Then
If (indica_ f(ii, jj) = 0) Then

val (i) = A2
val(i + 1) = A3 + Al
val(i + 2) = A5
val(i + 3) = A4
col ind(i) = linha - Ni
col ind(i + 1) = linha
col ind(i + 2) = linha + 1
col ind(i + 3) = linha + Ni
row_ptr(linha) = i

diag(fatord) val(i + 1)
fatord = fatord + 1
i=1+4

fator3 = fator3 + 1

Else

val(i) =1

col ind(i) = linha
row_ptr(linha) = i
diag(fatord) = val(i)

fatord = fatord + 1
i=1+1
End If
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ElseIf (linha < (Ni * fator3)) Then
If (indica f(ii, jj) = 0) Then

val (i) = A2
val(i + 1) = Al
val(i + 2) = A3
val(i + 3) = A5
val(i + 4) = A4
col ind(i) = linha - Ni
col ind(i + 1) = linha - 1
col ind(i + 2) = linha
col ind(i + 3) = linha + 1

row_ptr(linha) = i
diag (fatord) val (i +
fatord = fatord + 1
i=1+25
Else
val(i) =
col ind(i) = linha
row ptr(linha) = 1i
diag(fatord) = val(i)
fatord = fatord + 1
i=1i+1

End If

)
)
col ind(i + 4)
)

1
)

Else

If (indica f(ii, jj) =
val (i) = A2
val(i + 1) = Al
val(i + 2) A3 +
val(i + 3) A4
col ind(i) = linha
col ind(i + 1) =1
col ind(i + 2) =1
col ind(i + 3) 1
) .

row _ptr(linha) = i
diag(fatord) val
fatord = fatord +
i=1i+14
Else
val(i) =1
col ind(i) = linha
row_ptr(linha) = i
diag(fatord) = val
fatord = fatord +
i i+1

End If

End If
fator2 = fator2 + 1
'Terceiro Bloco

ElseIf (linha = Ni * Nj - Ni + 1)

If (indica f(ii, jj) = 0) Then
val (i) = A2
val(i + 1) = A3 + A1l + A4
val(i + 2) = A5
col_ind(i) = linha - Ni
col ind(i + 1) = linha
col ind(i + 2) = linha + 1
row_ptr(linha) = i
diag(fatord) = val(i + 1)
fatord = fatord + 1
i=1i+3
Else
val(i) =1
col ind(i) = linha
row ptr(linha) = i
diag(fatord) = val(i)
fatord = fatord + 1
i=1i+1

End If

ElseIf (linha = fator4 And linha <

If (indica_ f(ii, jj) = 0) Then
val (i) = A2
val(i + 1) = Al

val(i + 2) = A3 + A4

linha + Ni

0) Then

A5

- Ni
inha - 1
inha

inha + Ni

(i + 2)
1

(1)

1

Then

(Ni * Nj))

Then
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val(i + 3) = A5

col ind(i) = linha - Ni
col ind(i + 1) = linha - 1
col ind(i + 2) = linha

col ind(i + 3) = linha + 1
row ptr(linha) = 1

diag(fatord) val(i + 2)
fatord = fatord + 1
i=1i+14

fator4 = fatord + 1

Else

val(i) =1

col ind(i) = linha
row ptr(linha) = i
diag(fatord) = val(i)

fatord = fatord + 1
i=1i+1
fator4 = fatord + 1

End If
ElseIf (linha = (Ni * Nj)) Then

If (indica f(ii, jj) = 0) Then
val (i) = A2
val(i + 1) = Al
val(i + 2) = A3 + A4 + AS
col ind(i) = linha - Ni
col ind(i + 1) = linha - 1
col ind(i + 2) = linha
row ptr(linha) = 1i
diag(fatord) = val(i + 2)
Else
val(i) =1
col ind(i) = linha
row ptr(linha) = i
diag(fatord) = val(i)

fatord = fatord + 1
i=1i+1
End If
End If
Next linha
nnz = i + 2
row ptr(n + 1) = nnz + 0

'"VETOR DE RESULTADOS (d):

linha = 1
For j = 2 To Nx - 1
For i = 2 To Ny - 1
g2 =0
If (indica f(i, j) = 0) Then 'nés internos n&o adjacentes a fonte
'Termos advectivos:
advx = 0.5 / dx * (b(i, j + 1) * u(i, j + 1) * Co(i, j + 1) - b(i, § - 1) * u(i, j
- 1) * Co(i, 3 - 1))
advy = 0.5 / dy * (b(i + 1, j) * v(i + 1, J) * Co(i + 1, j) - b(i - 1, J) * u(i -

1, 3J) * Co(i - 1, 3))
'Termo difusivo em X:

be = 0.5 * (b(i, 7 + 1) + b(i, J))

bw = 0.5 * (b(i, J) + b(i, 7 - 1)

Dxxe = 0.5 * (Dxx (i, j + 1) + Dxx(i, 3))

Dxxw = 0.5 * (Dxx (i, j) + Dxx(i, j - 1)

difx = 1 / dx * (be * Dxxe * (Co(i, J + 1) - Co(i, j)) / dx - bw * Dxxw * (Co(i, 7J)
- Co(i, J - 1)) / dx)

'Termo difusivo em Y:

bn = 0.5 * (b(i + 1, J) + b(i, 3))

bs = 0.5 * (b(i - 1, J) + b(i, 3))

Dyyn = 0.5 * (Dyy(i + 1, j) + Dyy(i, 3))

Dyys = 0.5 * (Dyy(i - 1, j) + Dyy(i, 3))

dify =1 / dy * (bn * Dyyn * (Co(i + 1, j) - Co(i, j)) / dy - bs * Dyys * (Co(i, 3J)

- Co(i -1, 3)) / dy)
'Termo sumidouro (decaimento de primeira ordem) :
gl = -lambda(i, j) * b(i, j) * Co(i, 3)
'Termo sumidouro (retirada de poluente por pog¢os ativados) :
g2 = Qret (i, j) * Co(i, j) / Ainf
"fn(i,3):
fn(i, j) =1 / retardo(i, j) * (difx + dify - advx - advy + gl - g2)
'vetor de resultados propriamente dito (d):
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d(linha) = -bo(i, j) * Co(i, 3J) / b(i, j) - dt / (2 * b(i, 3J)) * fn(i, 3J)
ElseIf (indica f(i, Jj) = 2) Then 'Condicbées de Contorno Internas: concentracdes
prescritas

somac = 0
For k = 1 To Nfontes
dist = sqr((xf(k) - x(i, 3)) ~ 2 + (yf(k) - y(i, 3)) "~ 2)
If (dist <= 1 * delta) Then
somac = Kernel (dist, delta) * Cf(k) + somac

Else
somac = somac
End If
Next
d(linha) = somac
End If
linha = linha + 1
Next
Next
' BiCGSTAB:
Ve
ii =2
i3 = 2
'"Campo inicial de concentrag¢des (arbitréario):
For 1 = 1 To n
If ((i - 1) > 0 And (1 - 1) Mod Ni = 0) Then
ii =2
jj =33 +1
Else
ii =11 + 1
End If
xx (i) = Co(ii, 7j7)
'If (nivel < 2) Then
' xx (1) = 0.5
'End If
Next
'Produto A.xx:
For 1 = 1 To n
Ax (i) = 0#
For j = row ptr(i) To (row ptr(i + 1) - 1)
Ax (i) = Ax(i) + val(j) * xx(col ind(j))
Next
Next
'Residuos iniciais:
For i =1 Ton
r(i) = d(i) - Ax (i)
rtil (i) = r(i)
Next
ite =1
indica = 0
cont linha = 1
Sheets ("R2") .Range (Cells (2, 39), Cells (20000, 41)).ClearContents
Do
soma = O#
For i =1 Ton
soma = soma + rtil (i) * r(i)
Next
ro = soma
If (ite = 1) Then
For i =1 Ton
pp (i) = r(i)
Next
Else
beta = (ro / r2) * (alfa / w)
soma = O#
For i = 1 Ton
pp(i) = r(i) + beta * pp(i) - beta * w * vv (i)
Next
End If

'Pré-condicionamento:
For i = 1 Ton
pc(i) = pp(i) / diag(i)

Next
'Produto A.pc:
For i = 1 Ton

vv(i) = O#
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Loop Until

For j

= row ptr(i) To (row ptr(i + 1)

vv (i) = vv(i) + val(3)

Next
Next
soma = O#
For 1 =1

To n

soma = rtil (i)

Next
alfa = ro
For 1 =1

/ soma
To n

- 1)

* pc(col ind(3))

* yvv (i) + soma

s(i) = r(i) - alfa * vv(i)

Next

'"Norma de
soma = O#
For 1 =1

soma =

Next
norma = SO
If (norma
For 1
XX
in
Next
End If

s():

To n

soma + Abs (s (1))

ma

< tol) Then

=1 To n

(1) = xx (1)

dica =1

'Pré-condicionamento:

For i =1
sc (i)
Next

To n

= s (i) / diag(i)

'Produto A.sc:

For i =1
t(i) =
For j
t(
Next
Next
somal = O#
soma2 = O#
For i =1
somal
somaz
Next
w = somal
If (indica
For i

Next

resid

For i
If

En
Next
ite =
End If
r2 = ro

To n
0#

= row ptr(i) To (row ptr(i + 1)

i) =t

To n

)

+ alfa * pc(i)

- 1)

+ val(j) * sc(col ind(3))

= somal + t(i) * s(i)
= soma2 + t(i) * t(i)

/ soma2

<> 1) Then

1 Ton

= s(i

= 0O#
=1 To n

i) = xx (1)
)

)

- w * t(i)

(Abs (r(i)) > resid)

resid
d If

ite + 1

Abs (r(i))

+ alfa * pc (i)

Then

'Liberando resultados de convergéncia na
Sheets ("R2") .Cells(cont linha + 1,
Sheets ("R2") .Cells(cont linha + 1,
Sheets ("R2") .Cells(cont linha + 1,

Macrol
cont_linha

= cont_linha + 1

Sheets ("R2") .Cells (16, 3)

'ATUALIZACOES:
Dxxmax = 0

Dyymax = 0

Dxxmin = 10000000
Dyymin = 10000000

Cmin = 1000000

Cmax =
k=1

0

ite

(norma < tol Or resid < tol)

39)
40)
41)

+ w * sc(i)

planilha:
ite
resid

= norma
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For 3 = 2 To Nx - 1
For 1 = 2 To Ny - 1

Co(i, 3) = xx(k)
If (Co(i, j) < 1lE-20) Then
Co(i, j) =0

End If

'Atualizacdo e verificacdo de maximos e minimos:

If (Co(i, j) > Cméx) Then
Cméx = Co (i, Jj)

End If

If (Co(i, j) < Cmin) Then
Cmin = Co (i, 7)

End If

If (Dxx (i, J) > Dxxméx) Then

Dxxmax = Dxx (i, 7J)
End If

If (Dyy(i, Jj) > Dyyméx) Then

Dyyméx = Dyy (i, J)

End If

If (Dxx (i, j) < Dxxmin) Then
Dxxmin = Dxx (i, 3J)

End If

If (Dyy(i, j) < Dyymin) Then

Dyymin = Dyy(i, J)
End If
k=%k +1
Next
Next
'Contornos fronteiricgos:
For 1 = 1 To Ny

Co(i, 1) = Co(i, 2)

Co(i, Nx) = Co(i, Nx - 1)
Next
For j = 1 To Nx

Co(l, 3) = Co(2, J)

Co(Ny, j) = Co(Ny - 1, J)
Next

'ANEXACAO DE CONTROLES:

If (nivel Mod 5 = 0) Then

Sheets ("R2") .Cells (contador +
Sheets ("R2") .Cells (contador +
Sheets ("R2") .Cells (contador +
Sheets ("R2") .Cells (contador +
Sheets ("R2") .Cells (contador +
Sheets ("R2") .Cells (contador +
Sheets ("R2") .Cells (contador +
Sheets ("R2") .Cells (contador +

contador = contador + 1
End If

e e

~

~

~

~

= niv
= ite

el

= DxXmax
= Dxxmin
= Dyyméx
= Dyymin

= Cma
= Cmi

x * 1000 'mg/L
n * 1000 'mg/L

'ANEXACAO DE RESULTADOS DE CONCENTRACOES E DISPERSAO:

v

If (tempo > fatemp Or Cméx * 1000 >= Climite) Then
fatemp = fatemp + 24 * 30 * 12

lin =1
For i = 1 To Ny
For j = 1 To Nx

'Na planilha R2:

Sheets ("R2") .Cells (lin
Sheets ("R2") .Cells (lin
Sheets ("R2") .Cells (1lin
Sheets ("R2") .Cells (1lin
Sheets ("R1") .Cells (i +
lin = 1lin + 1

Next

Next

ActiveWorkbook.Save
If (Cmax * 1000 >= Climite)
GoTo 38
End If
End If

tempo = tempo + dt

~

~

=
<

~
.~

Then

) =

Dxx (i, Jj)
Dyy (i, 3J)

= Co(i, J) * 1000 'mg/L

Co(i, 3) * 1000 'em mg/L
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nivel = nivel + 1

'"Chama a atualizacao de barra:
Percentual = tempo / tempo final
AtualizaBarra (Percentual)

'Marca a duracdo da simulacdo:
fim = Time + TimeValue ("00:00:01")

duracdo = fim - inicio

Sheets ("R2") .Range ("C18") = duracéo

Sheets ("R2") .Range ("C18") .Select

Selection.NumberFormat = "[$-F400]h:mm:ss AM/PM"

Loop Until tempo > (tempo final) T FINAL DO LACO TEMPORAL

'frmProcesso.Hide
'ActiveWorkbook.Save

38

Per ana_sens = conta / Nandlise sens * 100
Sheets ("R2") .Cells (19, 3) = Per ana sens
linea = 1

Sheets ("S") .Cells (1, colu) = conta
Sheets ("S") .Cells (1, colu) = tempo / 8760 'tempo em anos
Sheets ("3S") .Cells (2, colu + 1) = lambda(l, 1)
Sheets ("S") .Cells (3, colu + 1) = kd(1, 1)
Sheets ("S").Cells (4, colu + 1) = fii L(1, 1)
Sheets ("S") .Cells (5, colu + 1) = fii T(1, 1)
Sheets ("S") .Cells (6, colu + 1) = roo b(l, 1)
Sheets ("S") .Cells (7, colu + 1) = poros(l, 1)
For i = 1 To Ny

For 3 = 1 To Nx
'Na planilha S:
Sheets ("3") .Cells(linea + 1, colu + 2) Dxx (i, 3)
Sheets ("S") .Cells(linea + 1, colu + 3) = Dyy(i, 7J)
Sheets ("S") .Cells(linea + 1, colu + 4) = Co(i, j) * 1000 'mg/L

linea linea + 1
'Reinicializando os campos de concentracédo:
Co (1, ]) =0
'Reinicializando as posigdes iniciais das particulas:
xpt (i, ) = x(i, ) + 0.1
ypt(i, Jj) = y(i, j) + 0.1
Next
Next

frmProcesso.Hide

ActiveWorkbook.Save

colu = colu + 6

linh = linh + 1

Next conta '<--———"----——- FINAL DO LAGCO PARA ANALISE DE SENSIBILIDADE

End Sub

Function Kernel (dist, delta)
If (dist <= 1 * delta) Then
Kernel = 1 - dist / delta
Else
Kernel = 0
End If
End Function




