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RESUMO

Este trabalho investiga o uso ¢ a adequagdo de uma abordagem estocastica para o
processo de avaliacdo de risco a salide humana devido a ingestdo de &gua subterranea
contaminada. A referida abordagem estocastica se caracteriza pela representacdo da
variabilidade espacial e das incertezas associadas a condutividade hidraulica do meio poroso.

A metodologia proposta ¢ ilustrada através de um estudo de caso.

Em funcdo da metodologia utilizada, a avaliagdo de risco fornece, como resultado,
uma informacgao adicional ao tomador de decisdo, uma vez que sdo estimados o risco ¢ a sua
chance de ocorréncia. Deste modo, o conceito de risco passa a ter uma conotagdo mais
abrangente, j4 que o mesmo ¢ expresso por duas dimensdes: a conseqiiéncia € a sua
probabilidade associada. A execucdo deste trabalho exigiu o estudo e o desenvolvimento dos

seguintes topicos:

- Geragao de campos aleatorios bidimensionais de condutividade hidraulica, usando
o método de Simulacdo Gaussiana Seqiiencial (SGS).

- Implementagdo computacional de um modelo numérico de fluxo permanente
unidimensional em meio poroso ndo saturado.

- Implementacdo computacional de um modelo numérico de transporte de
contaminantes unidimensional em meio poroso ndo saturado sob regime de fluxo
permanente.

- Implementacdo computacional de um modelo numérico de fluxo permanente
tridimensional em meio poroso saturado.

- Implementagdo computacional de um modelo numérico de transporte de
contaminantes tridimensional em meio poroso saturado sob regime de fluxo

permanente.

O modelo numérico de fluxo permanente unidimensional em meio poroso nao
saturado foi baseado no conceito de continuidade e no uso da equagdo de Darcy para meios
porosos, particularizados para o caso de regime permanente. O principal objetivo do
desenvolvimento do referido modelo foi a obtengdo de curvas de saturacdo e de carga
hidraulica para utilizagdo no modelo de transporte de contaminantes unidimensional em meio

poroso nao saturado.
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O modelo numérico de transporte de contaminantes unidimensional em meio poroso
ndo saturado foi baseado na equagdo cléassica de advecgao-difusdo utilizada para descrever o
transporte de contaminantes em meio poroso nao saturado, particularizada para as hipoteses
de regime permanente, substincia ndo reativa, equilibrio local e relagdo linear entre as

concentracgdes na fase solida e na fase aquosa.

O modelo numérico de fluxo permanente tridimensional em meio poroso saturado foi
também baseado no conceito de continuidade e no uso da equagdo de Darcy para meios
porosos, particularizados para o caso de regime permanente. Do ponto de vista de
implementagao computacional, o modelo foi desenvolvido tendo como inspiragdo a versao
original do modelo MODFLOW. O principal objetivo do desenvolvimento do referido
modelo foi a obtengdo dos campos de velocidades para utilizagdo no modelo de transporte de

contaminantes tridimensional em meio poroso saturado.

O modelo numérico de transporte de contaminantes tridimensional em meio poroso
saturado foi baseado na equacdo classica de advecgdo-dispersdo usada para descrever o
transporte de contaminantes em meio poroso saturado, particularizada para as hipoteses de
regime permanente, substdncia ndo reativa, equilibrio local e relacdo linear entre as
concentragdes na fase solida e na fase aquosa. O modelo computacional adota o método das

caracteristicas modificado (MMOC) para a solug¢do da equacao de transporte.

Os resultados obtidos pelos modelos computacionais desenvolvidos foram comparados
a solu¢des analiticas e a solugdes fornecidas por outros modelos disponiveis no mercado € o
desempenho foi considerado satisfatério. O objetivo principal do desenvolvimento dos
modelos foi o de se ter acesso e controle do codigo-fonte para criar versdes que permitissem

multiplas execugdes com diferentes campos de condutividade hidraulica.

O estudo de caso analisado neste trabalho se caracteriza pela existéncia de uma lagoa,
utilizada no passado como destinacao final de efluentes liquidos provenientes de uma
industria. O uso da lagoa como area de descarte dos efluentes implicou em sedimentagdo de
finos e residuos do processo produtivo no fundo da lagoa, gerando uma fonte de
contaminacdo da 4gua subterrdnea. Do ponto de vista da avaliagdo de risco, quando
considerada a 4dgua subterrdnea como caminho de exposi¢cdo, foram estabelecidos dois

cenarios: cendrio 01 (estagdo chuvosa) e cenario 02 (estagdo seca).

No caso do cendrio 01 (estagdo chuvosa), a contaminagdo da dgua subterranea se da
através da contribuicdo da lagoa para o aqiiifero em razdo da diferenca de carga hidraulica
entre os dois. No caso do cendrio 02 (estag@o seca), continua existindo a contribui¢do da lagoa

para aqiiifero, mas em uma area menor, em fun¢ao da retracdo da lagoa na estagdo seca. A
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area correspondente ao solo exposto com a retracdo da lagoa continua contribuindo como

fonte de contaminagdo, mas agora devido a recarga do aqiiifero.

Os resultados da avaliacdo de risco mostraram uma probabilidade de excedéncia do
limite para o risco de 1 x 10 (um caso adicional de cincer em uma populacdo de um milhdo
de pessoas) de 4,9 %, para o cenario 01, e de 17,4 %, para o cenario 02, considerando-se o
receptor mais afetado. Estes resultados constituem o ponto central do desenvolvimento da
presente tese, ja que conferem uma dimensdo a mais ao risco estimado. Portanto, verificou-se

que o cenario 02 representou uma condi¢do mais critica do que o cenario 01.

Foram comparadas duas abordagens estocdasticas distintas em termos de representacao
da variabilidade espacial da condutividade hidraulica, considerando-se a estagdo chuvosa
(Cenario 01). A primeira abordagem considera o meio heterogéneo e a segunda abordagem
considera o meio homogéneo. Os resultados obtidos mostraram que a consideragdo de meio
homogéneo resultou em uma subestimativa do risco em comparacdo a condicdo de meio

heterogéneo.

Em comparagdo a outros estudos ja realizados relativos a questdo da integragdo do
conceito de andlise de incerteza na propagacdo do contaminante com a avaliagdo do risco a
saide humana, este estudo apresenta algumas importantes diferencas, destacando-se
principalmente: a natureza do estudo de caso; a analise do fluxo e transporte no meio nao
saturado; a geracdo de simulagdes condicionadas dos campos aleatorios de condutividade
hidraulica; e a comparacdo direta entre duas abordagens estocésticas distintas quanto a

variabilidade espacial da condutividade hidraulica.



ABSTRACT

This work investigates the use and adequacy of a stochastic approach to the process of
human health risk assessment due to ingestion of contaminated groundwater. Such approach
is characterized by the representation of spatial variability and uncertainty related to the
hydraulic conductivity of the porous medium. The proposed methodology is illustrated with

the presentation of a real case study.

As a consequence of the proposed methodology, the risk assessment provides
additional information to the decision-makers, once it estimates not only the risk but also its
chance of occurrence. Thus, the concept of risk is represented by a broader meaning, as it is
expressed by two dimensions: the consequence and its related probability. The present work

required the study and development of the following:

- Simulation of two-dimensional random hydraulic conductivity fields, using the
Sequential Gaussian Simulation Method (SMS).

- Computational implementation of a 1-dimensional steady-state unsaturated flow
numerical model.

- Computational implementation of a 1-dimensional contaminant transport
numerical model for the vadose zone, assuming steady-state flow.

- Computational implementation of a 3-dimensional steady-state saturated flow
numerical model

- Computational implementation of a 3-dimensional contaminant transport

numerical model for the saturated zone, assuming steady-state flow.

The 1-dimensional unsaturated flow model was based on the mass conservation and
Darcy's equation for porous media, simplified by the steady-state flow hypothesis. The model
was mainly developed to obtain saturation curves and hydraulic heads to be used as input to

the contaminant transport model for the vadose zone.

The 1-dimensional contaminant transport model for the vadose zone was based on the
classical advection-diffusion equation, used to describe the contaminant transport in
unsaturated porous media, assuming the hypotheses of steady-state flow, non-reactive
substance, local equilibrium, and linear relationship between the concentrations in solid and

aqueous phases.
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The 3-dimensional saturated flow model was also based on the mass conservation and
Darcy's equation for porous media, simplified by the steady-state flow hypothesis. From the
viewpoint of computational implementation, the model was developed taking as inspiration
the MODFLOW original version. The model was mainly developed to obtain the velocity

fields to be used as input to the contaminant transport model for the saturated zone.

The 3-dimensional contaminant transport model for the saturated zone was based on
the classical advection-dispersion equation, used to describe contaminant transport in
saturated porous media, assuming the hypotheses of steady-state flow, non-reactive substance,
local equilibrium, and linear relationship between the concentrations in solid and aqueous
phases. The computational model adopts the modified method of characteristics (MMOC) to

solve the transport equation.

The results from the developed computational models were compared to analytical
solutions and to solutions provided by other models that are free available in the market. The
overall performance of the developed models was considered satisfactory. The main goal of
developing the computational models was to get access and control of the source code to

create versions that allow multiple runs with different hydraulic conductivity fields.

The case study is characterized by the existence of a pond, used in the past as a final
destination to an industrial effluent. Such use resulted in sedimentation of fine particles and
production process wastes at the bottom of the pond, originating a source of groundwater
contamination. To perform the human health risk assessment, when considering only
groundwater as a exposure pathway, two scenarios were established: scenario 01 (rainy

season) and scenario 02 (dry season).

In the scenario 01 (rainy season) case, the groundwater contamination is due to the
pond contribution to the aquifer, as a result of hydraulic head difference between them. On the
other hand, in the scenario 02 (dry season) case, there is still the pond contribution to the
aquifer, but in a smaller area, according to the shrinkage of the pond during the dry season.
The resulting area of exposed contaminated soil continues contributing as a source of

groundwater contamination, but now due to the natural aquifer recharge.

In relation to a 1 x 10 (one additional case of cancer in a population of one million
people) risk limit, the risk assessment showed an exceedance of 4.9 % for the scenario 01, and
17.4 % for the scenario 02, considering the most affected receptor. These results represent the
main goal of the present work, since they bring an additional dimension to the estimated risk.
Furthermore, the results showed that the scenario 02 (dry season) is more critical than the

scenario 01 (rainy season), considering again the most affected receptor.
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Two different stochastic approaches in terms of representation of spatial variability of
the hydraulic conductivity were compared, considering the rainy season (Scenario 01). The
first approach assumes a heterogencous porous medium, and the second one supposes a
homogeneous porous medium. The results showed that the homogeneous porous medium

approach led to a underestimation of the risks compared to the heterogeneous one.

Compared to previous studies that relates the uncertainty analysis of the contaminant
migration to the human health risk assessment, this study presents some important
differences, especially the following: the nature of the real case study; the analysis of flow
and transport in the unsaturated zone; the generation of conditionated simulations of hydraulic
conductivity random fields; and direct comparison between two different stochastic

approaches to the representation of spatial variability of the hydraulic conductivity.
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1. INTRODUCAO

A importancia da dgua subterrdnea esta relacionada a sua maior disponibilidade em
relacdo aos recursos hidricos superficiais. Segundo estimativas apresentadas em Maidment
(1993), considerando-se o volume de dgua doce no planeta, 68,6% apresenta-se sob a forma
de gelo acumulado nas regides polares; 30,1 % encontra-se acumulado em agqiiiferos; e
somente 1,3% constitui as fases superficial e atmosférica do ciclo hidrologico.

Destaca-se ainda que o volume disponivel sob a forma de vazao nos rios representa
somente 0,006% da 4gua doce do planeta. Soma-se a este fato, a contaminacao crescente dos
recursos hidricos superficiais, o que diminui ainda mais o volume de 4agua disponivel para o
consumo humano proveniente das aguas de superficie.

Em relacdo a contaminacao da dgua subterranea, embora se possa argumentar que esta
seja mais dificil de ocorrer em comparagdo a contaminagdo das aguas de superficie, deve-se
ter em mente que, uma vez contaminada, o processo de remediagdo da agua subterranea é bem
mais complexo, caro e demorado.

A contaminacdo da dgua subterranea pode ter origens diversas, sendo atualmente as
mais comuns aquelas relacionadas com as atividades industriais, domésticas e agricolas.
Fetter (1999) apresenta uma classificacdo das fontes de contaminagdo, onde pode-se destacar

as seguintes fontes relacionadas direta ou indiretamente as atividades industriais:

- fossas sépticas (aguas residuais);

- pogos de injecao (residuos perigosos);

— aterros sanitarios;

- vazamentos de tanques de armazenamento (produtos de petrdleo, quimicos
agricolas e outros quimicos);

- vazamentos de oleodutos, gasodutos e coletores de esgotos;

- acidentes com caminhdes e trens utilizados no transporte de substancias quimicas.

Uma das caracteristicas importantes dos problemas relacionados a contaminagdo do
solo e da agua subterranea € a sua natureza de longo termo. Como conseqiiéncia, 0s processos
de remedia¢do em geral demandam muito tempo e consomem muitos recursos. Portanto, a
decisdo de se remediar ou ndo um determinado local contaminado deve ser criteriosa,

procurando-se, deste modo, evitar o desperdicio de recursos.
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Neste contexto, destaca-se o uso da avaliacdo do risco a saude humana como uma
ferramenta auxiliar na tomada de decisdo em relagdo a adog@o de processos de remediacao de
locais contaminados.

O uso da avaliagdo de risco tem se tornado cada vez mais freqiiente no
estabelecimento de padrdes de risco do que, por exemplo, a utilizagdo de padrdes de
qualidade de agua. Isto tem ocorrido porque o conceito de risco permite associar ao problema
de contaminacdo da dgua subterranea questdes como a possibilidade ou nao de contato com a

contaminagao € quais as conseqiiéncias deste contato.

1.1 O PROBLEMA

O problema analisado nesta tese pode ser entendido, do ponto de vista genérico, sob a
oOtica da contaminacdo da 4agua subterranea e de como esta pode ser vinculada ao conceito de
avaliacdo do risco a satde humana. Do ponto de vista especifico, o problema pode ser
traduzido pelo estudo de caso, que fornece o roteiro sobre o qual foi estruturada a presente
tese.

O problema avaliado sob o enfoque genérico se caracteriza pelo fato da agua

subterranea ser um recurso natural de extrema importancia. Dentre os diversos usos, pode-se
destacar a irrigagdo, o abastecimento doméstico e o abastecimento industrial. Além disso, hé
que se considerar o seu papel no ciclo hidrolégico e no meio ambiente.

Como mencionado anteriormente, uma das principais caracteristicas do problema da
contamina¢do da agua subterranea, em comparagdo a contaminagdo das aguas de superficie,
reside na dificuldade da detecg¢ao e no tempo e recursos necessarios para a sua remediagao.

A tomada de decisdo sobre a necessidade de remediagdo exige, em grande parte dos
casos, a modelagem do fluxo e transporte de contaminantes para os locais contaminados com
os objetivos de auxiliar no processo decisorio e de fornecer informagdes que ajudem na
concepgao do sistema de remediagdo. Como ocorre em diversas areas dos recursos hidricos,
duas abordagens distintas podem ser utilizadas: deterministica ou estocastica.

A abordagem deterministica, via de regra, envolve um processo de calibragao dos
modelos de fluxo e transporte, a partir de dados observados em campo, produzindo uma
solugdo Unica para o problema. J4 na abordagem estocéstica, os dados observados em campo,
sao utilizados para definir um padrao estatistico para as variaveis dos modelos de fluxo e

transporte.
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A abordagem estocdastica se baseia na obten¢do de varias solugdes equiprovaveis para
o problema, a partir do uso de alguma técnica de simulagdo estocastica. Portanto, uma
difereng¢a fundamental entre as duas abordagens ¢ a de que a estocastica ndo fornece uma
solugdo Unica, mas sim uma distribui¢do de solugdes. Como conseqiiéncia, esta abordagem
tem sido preferida quando existe a necessidade de representagao das incertezas em relacao as
varidveis que caracterizam o problema em analise.

No caso da contaminagdo da dgua subterranea ¢ fundamental reconhecer as incertezas
associadas a diferentes fatores, relacionados tanto ao meio fisico, quanto ao contaminante.
Um aspecto bastante importante refere-se a variabilidade espacial e a incerteza associadas a
condutividade hidraulica, parametro fundamental para a determinacgao da solugao do problema
de fluxo e, por conseqiiéncia, do problema de transporte de contaminantes em meio poroso.

Como extensdo do raciocinio apresentado, tem-se que as concentragdes estimadas para
os contaminantes sdo fatores importantes na avaliagdo do risco a saide humana, portanto os
resultados também sdo influenciados pelas consideragdes relativas ao meio fisico neste tipo de
avaliagdo. A necessidade de representacdo das incertezas relacionadas as diferentes etapas do
processo de avaliacdo de risco ¢ destacada e sugerida por diversos autores.

O problema analisado sob o enfoque especifico se caracteriza pela existéncia de uma

lagoa utilizada no passado como destinacdo final de efluentes liquidos provenientes de uma
industria, resultando na sedimentacgdo de finos e residuos do processo produtivo no fundo da
lagoa e, conseqiientemente, gerando uma contaminagdo residual que atinge o aqiiifero através
da conexdo hidraulica entre o aqiiifero e a lagoa, bem como, através da recarga que atravessa
regides de solo contaminado e acaba atingindo o aqiiifero.

Na caracterizagdo da area de estudo foram realizadas campanhas para a determinagao
da condutividade hidraulica do meio poroso. Novamente, destaca-se que os valores de
condutividade podem ser interpretados segundo uma abordagem deterministica ou segundo
uma abordagem estocastica.

Na abordagem deterministica, o conjunto de valores observados em campo pode ser
utilizado para definir um valor Unico, caracteristico para todo o aqiiifero. J4 na abordagem
estocastica, esse mesmo conjunto de valores pode ser utilizado para definir a estrutura
espacial da condutividade hidraulica para area de estudo, permitindo representar a sua
variabilidade espacial através da geragdo e possibilitando a geracdo de campos aleatorios de
condutividade.

Esta ultima abordagem constitui a abordagem utilizada na presente tese, na qual a

avaliag¢do do risco a saude humana devido a contaminagdo da agua subterranea para o estudo
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de caso ¢ desenvolvida, procurando-se levar em consideragdao a variabilidade espacial ¢ as
incertezas associadas a condutividade hidraulica.

Para os leitores mais familiarizados com metodologias de avaliagdo de risco, como,
por exemplo, a metodologia RBCA (Acdo Corretiva Baseada no Risco — Risk-Based
Corrective Action), descrita em ASTM (1995, 1998 e 2000), a modelagem aqui apresentada
poderia ser interpretada como relativa a uma avaliagdo do nivel 3 (Tier 3), em razdo da
complexidade e do detalhamento dos modelos computacionais utilizados na representacdo do

fluxo e do transporte dos contaminantes.

1.1.1 Hipotese de Trabalho

Segundo Gil (2002), em algumas pesquisas, as hipoteses sdo implicitas e em outras
sdo formalmente expressas. Geralmente, naqueles estudos em que o objetivo é descrever
determinado fendmeno ou as caracteristicas de um grupo, as hipdteses nao sdo enunciadas
formalmente. Nesses casos, as hipoteses envolvem uma Unica variavel e o mais freqiiente €
indicé-la no enunciado dos objetivos da pesquisa.

A pesquisa proposta pode ser enquadrada dentro deste contexto, j& que a questdo
basica formulada trata do problema de estimar a possivel concentracdo de um contaminante
em um determinado local com o objetivo de subsidiar uma avaliacdo do risco a satde
humana. De qualquer forma, em respeito ao método cientifico e em fun¢do do problema
formulado, podem ser colocadas diversas hipoteses relativas tanto aos valores de
concentragdo, em termos de contaminagdo da dgua subterranea, quanto aos possiveis valores

de risco, em termos de avaliagdo do risco a saide humana. Por exemplo:

Hipétese bésica: O risco incremental de cancer devido a ingestdo de agua subterranea

contaminada por um determinado individuo ¢ superior a um limite pré-estabelecido.

Destaca-se que a referida hipotese ¢ colocada em termos bastante genéricos, mas que
pode ser particularizada para condigdes mais especificas dentro de um estudo de caso de
avaliagdo do risco a saude humana. Na realidade, a metodologia aqui adotada ndo procura
responder a hipdtese basica do modo como formulada. A abordagem estocastica permite que a

hipdtese basica seja reformulada e seja escrita novamente da seguinte forma:
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Hipotese basica (reformulada): A probabilidade do risco incremental de cancer devido a

ingestdo de agua subterrdnea contaminada por um determinado individuo ser superior a um

limite pré-estabelecido ¢ igual a um dado valor.

A hipétese basica escrita desta forma permite formular a questdo fundamental que

serve de orientagdo para o desenvolvimento da pesquisa, expressa como a seguir:

Questdo fundamental: Qual a probabilidade do risco incremental de cancer devido a ingestao

de 4gua subterranea contaminada por um determinado individuo ser superior a um limite pré-

estabelecido?

1.2 JUSTIFICATIVA

Dentro deste contexto, insere-se o desenvolvimento desta pesquisa, na qual se
pretende apresentar um estudo de caso de avaliagdo do risco a saude humana devido a
ingestdo de dgua subterranea contaminada, procurando-se conferir ao problema analisado uma
abordagem estocastica que permita estimar uma distribuicao de freqiiéncia para os valores de
risco.

Esta abordagem estocéstica ¢ baseada na representacdo da variabilidade espacial da
condutividade hidraulica, através da geracdo de campos aleatorios de condutividade,
possibilitando o estabelecimento de varias solugdes teoricamente equiprovaveis para os
problemas de fluxo e transporte nos meios porosos saturado e nao saturado e, por extensao, a
defini¢ao de distribuigdes de freqiiéncia de valores de risco.

Do ponto de vista de um processo de tomada de decisao, o desenvolvimento deste
trabalho permite associar aos resultados da avaliagdo de risco, a informag¢ao da chance de que
determinado limite pré-estabelecido para o risco seja superado ou ndo, constituindo

informacao auxiliar para o processo decisorio.

1.3 OBJETIVO GERAL

O objetivo geral da presente tese ¢ o de investigar o uso e a adequagdo de uma
abordagem estocastica para o processo de avaliagdo de risco a saide humana devido a

ingestdo de dgua subterranea contaminada.
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A referida abordagem estocastica se caracteriza pela representacdo da variabilidade
espacial e das incertezas associadas a condutividade hidraulica do meio poroso. A
metodologia proposta ¢ ilustrada através de um estudo de caso.

Destaca-se, como uma conseqiiéncia da realizacdo do objetivo proposto, o fato da
avaliagcdo de risco proporcionar, como resultado, uma informag¢ao adicional ao tomador de
decisdo, uma vez que sdo estimados o risco e a sua chance de ocorréncia. Deste modo, o
conceito de risco passa a ter uma conotagdo mais abrangente, j4 que 0 mesmo passa a ser

expresso por duas dimensdes: a conseqiliéncia e a sua probabilidade associada.

14  METODOLOGIA

Do ponto de vista de procedimentos metodologicos, a presente tese pode ser

caracterizada pelas seguintes etapas.

Etapa 01 — Revisdo bibliografica;

Etapa 02 — Desenvolvimento de modelos computacionais de fluxo e transporte em meio
poroso ndo saturado;

Etapa 03 — Desenvolvimento de modelos computacionais de fluxo e transporte em meio
poroso saturado;

Etapa 04 — Defini¢do do modelo conceitual relativo ao estudo de caso;

Etapa 05 — Analise da estrutura espacial da condutividade hidraulica para a area em estudo;

Etapa 06 — Geracao de campos aleatorios de condutividade hidraulica para a area em estudo;

Etapa 07 — Solucdo do problema de fluxo nos meios saturado e ndo saturado;

Etapa 08 — Solucdo do problema de transporte nos meios saturado e ndo saturado;

Etapa 09 — Avaliacdo do risco a saude humana por ingestdo de agua subterranea contaminada.

1.5 ESTRUTURA DA TESE

E importante ressaltar, para a orientagio do leitor, que a estrutura da presente tese
difere do padrdo normalmente adotado para teses desenvolvidas em programas de pods-
graduacdo nas universidades brasileiras. Esta decisdo foi tomada em razdo da amplitude dos
assuntos aqui tratados. Optou-se por uma estrutura onde os capitulos sdo, na sua maioria,

independentes entre si.
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Este capitulo inicial, Capitulo 01, visa oferecer ao leitor uma visao ampla do trabalho
desenvolvido, procurando embasa-lo do ponto de vista cientifico e metodolégico.

O Capitulo 02 trata de uma breve revisdo sobre conceitos relacionados a avaliagdo do
risco a sade humana de modo geral e, em particular, ao problema de contaminagdo da dgua
subterranea analisado sob a otica de avaliacao de risco.

O Capitulo 03 discute os problemas de fluxo e transporte em meio poroso nao
saturado, apresentando uma revisdo de conceitos basicos que serviu de subsidio para a
elaboracdo dos modelos computacionais FLUX e TRANSP. Os referidos modelos tratam
respectivamente do fluxo permanente unidimensional em meio poroso nao saturado e do
transporte unidimensional em meio poroso ndo saturado sob fluxo permanente. Este capitulo
apresenta também os testes efetuados para a verificagdo dos modelos FLUX e TRANSP.

O Capitulo 04 discute os problemas de fluxo e transporte em meio poroso saturado,
apresentando uma revisao de conceitos basicos que serviu de subsidio para a elaboracao dos
modelos computacionais FLUXSAT e TRANSPSAT. Os referidos modelos tratam
respectivamente do fluxo permanente tridimensional em meio poroso saturado e do transporte
tridimensional em meio poroso saturado sob fluxo permanente. Neste capitulo sdo também
apresentados os testes efetuados para a verificagdo dos modelos FLUXSAT e TRANSPSAT.

O Capitulo 05 apresenta uma breve revisdo sobre conceitos basicos relacionados a
variabilidade espacial da condutividade hidraulica e a sua influéncia sobre os problemas de
fluxo e transporte de contaminantes em meio poroso, bem como, sobre técnicas usualmente
utilizadas na geracdo de campos aleatorios de condutividade hidraulica e que permitem
associar o conceito de incerteza aos resultados de modelos de fluxo e transporte concebidos,
em geral, dentro de uma abordagem deterministica.

O Capitulo 06 trata do estudo de caso de avaliacdo do risco a saide humana devido a
ingestdo de dgua subterranea contaminada e que serve de roteiro sobre o qual foi estruturada a
presente tese, como ja mencionado. S3o apresentadas: a area de estudo; a andlise da estrutura
espacial da condutividade hidraulica; a geracdo dos campos aleatérios de condutividade
hidraulica; a solu¢ao dos problemas de fluxo e transporte para a area em estudo; e a avaliagao
do risco a saude humana.

Destaca-se, novamente, o carater estocastico conferido a avaliagdo de risco pela
representacao da variabilidade espacial e das incertezas associadas a condutividade hidraulica.
O estudo de caso ¢ desenvolvido através da anélise e comparagdo de dois cendrios distintos:
cenario 01 (estagdo chuvosa) e cenario 02 (estagdo seca), procurando identificar o cendrio

mais critico em termos de valores de risco.
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Adicionalmente, apresenta-se uma abordagem estocastica alternativa para o cenario 01
(estacdo chuvosa), no qual a condutividade hidraulica também ¢ tratada como uma variavel
aleatoria, mas o meio poroso ¢ considerado como homogéneo. Esta abordagem alternativa ¢
apresentada com o objetivo de comparar os resultados obtidos para o cenério 01, quando se
considera ou ndo a variabilidade espacial da condutividade hidraulica. A justificativa principal
para esta comparacao ¢ de que alguns modelos computacionais existentes permitem a analise
estocastica dos valores de condutividade hidraulica, porém sob a hipotese de que o meio
poroso ¢ homogéneo.

Finalmente, o Capitulo 07 apresenta conclusdes e recomendagdes para estudos futuros.
Procurou-se estabelecer a presente tese como um texto Unico, sem a inclusdo de apéndices,
permitindo ao leitor uma leitura sem muitas interrupgdes. Os codigos dos modelos
computacionais desenvolvidos ao longo da tese ndo sdo incluidos para evitar a producdo de

um volume ainda maior do que o aqui apresentado.
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2. AVALIACAO DO RISCO

Este capitulo tem por objetivo apresentar uma breve revisdo bibliografica sobre
conceitos relacionados a avaliacdo do risco a saide humana decorrente da contaminacao do
solo e da dgua subterranea por produtos derivados do petroleo.

Apresentam-se inicialmente definigdes relativas a avaliagdo do risco, procurando
caracterizd-la como uma das etapas dentro do processo de analise do risco. Sdo abordados
basicamente dois tipos de avaliacdo do risco: avaliagdo do risco a seguranga e avaliacdo do
risco a saude humana. A apresentagdo ¢ feita no intuito de procurar identificar semelhangas e
destacar diferencas entre os referidos tipos de avalia¢ao do risco.

Finalmente, sdo abordados topicos mais especificamente relacionados a contaminagao
do solo e da dgua subterranea por produtos de petrdleo e a utilizagdo do conceito de avaliacao

do risco nos problemas relacionados a este tipo de contaminagao.

2.1  CONCEITO DE AVALIACAO DO RISCO

A 1idéia basica deste item ¢ fornecer definicdes que permitam a diferenciagdo entre os
conceitos de analise do risco e avaliagdo do risco. O proprio termo “risco” apresenta
diferentes conotacdes, dependendo da circunstdncia em que ¢ empregado. A palavra risco,

como encontrada em Webster (1967), apresenta como defini¢des:

— alguém ou algo que cria ou oferece chance de perigo ou resultados adversos;

— possibilidade de perda, dano, desvantagem ou destruicao;

— produto da quantidade que pode ser perdida pela respectiva probabilidade de
perda.

Observa-se, portanto, que o conceito de risco pode ser utilizado em pelo menos trés
conotagoes distintas: a qualidade de uma substancia/agao; probabilidade de ocorréncia de uma
perda ou resultado adverso; e produto entre as conseqiiéncias de um resultado adverso ¢ a
probabilidade associada a este resultado adverso. Em termos dos processos de andlise e
avaliagdo do risco, esta ultima conotacao representa melhor o conceito da palavra risco, como
pode ser constatado a partir das defini¢des apresentadas a seguir.

Hansson (1989) destaca que a palavra risco tem dois sentidos principais estreitamente

relacionados. Em primeiro lugar, pode-se referir a probabilidade estimada de que um evento
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indesejavel ocorra. Em um sentido mais amplo, a palavra risco pode ser usada em referéncia a
uma situagdo onde ¢ possivel, mas ndo certo, que um evento indesejavel ocorra. Neste
conceito mais genérico, o conceito de risco inclui a probabilidade e a caracteristica do evento
indesejavel. O risco €, no minimo, um conceito bidimensional envolvendo a possibilidade de
um resultado adverso e a incerteza sobre a ocorréncia, instante ou magnitude deste resultado
adverso (Covello e Merkhofer, 1993).

A nogdo de risco geralmente compreende dois (ou trés) elementos. Apds a
identificacao de cenarios de falhas ou danos (o que pode acontecer de errado?), as questdes
s30: quais sao as possiveis conseqiiéncias? E quais sdo as suas probabilidades de ocorréncia?
O risco pode ser entdo quantificado por uma distribui¢do de probabilidades dos possiveis
resultados, ou pelos momentos de uma distribui¢do de probabilidade (Paté-Cornell, 1996).
Esta ultima defini¢ao, além de enfocar o conceito de risco, também pode ser entendida como
uma sugestao de procedimento para a realizacdo de uma avaliag¢do do risco.

Em uma abordagem mais ampla e filosofica, Crawford-Brown (1999) discute o
conceito de risco segundo trés diferentes escolas de pensamento: escola objetiva (Objective
school), escola subjetiva (Subjective school) e escola psicoldgica (Psychologistic school).

O risco ¢ definido, segundo a escola objetiva, como a combinagdo da freqiiéncia com a
qual um efeito adverso ocorre e a severidade de tal efeito. O risco aumenta com o aumento da
freqiiéncia e/ou severidade. A nog¢do de freqii€éncia e severidade pode variar de pessoa para
pessoa e, desta forma, o risco inclui uma medida desta variabilidade.

Segundo a escola subjetiva, o risco ¢ uma condi¢do mental caracterizada pela incerteza
sobre o futuro, por uma sensacao de que este futuro pode reservar resultados indesejaveis e de
que esses resultados podem ndo ser completamente controlados, etc... A medida que esta
condicao mental torna-se mais severa, o risco ¢ aumentado.

Finalmente, segundo a escola psicologica, o risco € definido como o conjunto de todos
os resultados adversos que uma pessoa racionalmente pode acreditar serem possiveis de
ocorrer quando ela ¢ confrontada com a evidéncia sobre a freqiiéncia, severidade e
variabilidade dos efeitos.

E importante destacar, considerando-se as defini¢des apresentadas, que o conceito de
risco engloba diferentes dimensdes. E fundamental para a diferenciago entre analise do risco
e avalia¢do do risco compreender que o conceito de risco contém uma dimensao técnica, mas
envolve também outras dimensdes, como, por exemplo, as dimensdes psicoldgica e social.

Sdo apresentadas a seguir algumas definigdes, procurando-se estabelecer uma
diferenciag@o entre os conceitos “analise do risco” e “avalia¢do do risco”. Existe na literatura

técnica pertinente ao assunto, uma relativa falta de uniformidade em relagdo a utilizacao
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destes termos. Por exemplo, o0 mesmo processo, descrito em NRC (1983) como avaliagao do
risco, ¢ tratado em Molak (1997) como anélise do risco.

A relacdo entre a analise do risco e a avaliagdo do risco sera tratada aqui conforme
apresentada em Louvar e Louvar (1998) e segundo representada na Figura 2.1. Portanto,
entende-se que o conceito de analise do risco € mais amplo do que o conceito de avaliagcao do
risco, porque engloba ndo somente 0 mesmo, mas também o gerenciamento do risco e a
comunicag¢do do risco. Destaca-se que a Figura 2.1 deve ser entendida como um instrumento
didatico para a visualizacdo dos trés grandes componentes do processo de andlise do risco.
Contudo, a mesma nao representa as especifidades relativas a cada componente, bem como as

relagdes de interface entre eles.

Avaliacao Gerenciamento Comunicac¢ao
do risco :> do risco ::> do risco

ANALISE DO RISCO

Figura 2.1 Processo de Analise do risco

A analise do risco inclui a andlise do conceito de risco ¢ dos modos pelos quais o risco
¢ determinado, enquanto que a avaliagdo do risco envolve mais o aspecto técnico e cujo
esfor¢co maior ¢ direcionado a colocacdo de valores numéricos nos conceitos revelados pela
analise do risco (Crawford-Brown, 1999). Novamente, percebe-se que a analise do risco
representa um conceito mais abrangente do que a avaliagdo do risco.

Portanto, em termos de processo, pode-se inferir que a avaliacdo do risco tem como
enfoque principal, a dimensao técnica, embora ndo se limite a ela, enquanto a analise do risco
procura englobar todas as dimensdes relativas ao conceito de risco. De acordo com Crawford-
Brown (1999), a analise do risco constitui uma atividade filoséfica e cientifica, enquanto a
avaliagdo do risco ¢ uma atividade puramente técnica.

E importante conceituar o gerenciamento do risco e a comunicagdo do risco para uma
melhor compreensdo do processo de anélise do risco, conforme esquematizado na Figura 2.1.
NRC (1983) define o gerenciamento do risco como o processo de avaliacdo de alternativas de
acOes reguladoras e de selecdo entre estas diferentes alternativas. Destaca ainda que a
avalia¢do do risco constitui uma das bases para o gerenciamento do risco.

A relacdo entre avaliacdo do risco e o gerenciamento do risco € novamente explicitada
em NRC (1994), onde o gerenciamento do risco ¢ definido como um processo pelo qual os

resultados da avaliacdo do risco sdo integrados com outras informagdes de ordem politica,
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social, economica e de engenharia para tomada de decisdes sobre acdes necessarias e métodos
para a reducao do risco.

Enquanto a avaliagdo do risco procura responder as questdes relativas ao que pode
acontecer de errado, quais as possiveis conseqiiéncias e quais sdo as probabilidades de
ocorréncia; o gerenciamento do risco, segundo Haimes (1991), procura responder as seguintes
questdes: O que pode ser feito?; Quais sdo as opgdes disponiveis e quais sdo seus respectivos
balangos em termos de custos, beneficios e riscos?; e Quais sdo os impactos das atuais
decisdes quanto ao gerenciamento do risco sobre futuras alternativas?

O gerenciamento do risco usa todas as informacdes obtidas durante a avaliacdo do
risco, juntamente com outras informagdes de ordem técnica, econdmica, ambiental, social e
politica para (Louvar e Louvar, 1998): avaliar alternativas; determinar a melhor ag¢do para
reduzir ou eliminar o risco; projetar um plano para implementar a ac¢do; executar o plano; e
monitorar o processo de execucdo para certificar-se de que os resultados desejados serdo
alcangados e mantidos como planejado.

NRC (1983) recomenda que a avaliagdo do risco seja considerada separadamente em
relacdo ao gerenciamento do risco sob o argumento de que o gerenciamento envolve, além
dos dados relativos ao risco, questdes relativas a aspectos sociais, economicos, politicos e
técnicos no desenvolvimento de opgdes alternativas para enfrentar perigos presentes ou
futuros. No entanto, reconhece que, na pratica, a avaliacdo ¢ o gerenciamento do risco
interagem, embora analiticamente separados.

McCallum e Santos (1996) destacam que, embora o processo de andlise do risco seja
geralmente visto como composto por trés componentes distintos: avaliagdo do risco,
gerenciamento do risco e comunicagdo do risco; ¢ util considerar estes trés componentes
como uma triade, na qual cada um possui suas caracteristicas proprias, mas ¢ inseparavel dos
demais. A Figura 2.2 representa uma visdo mais integrada do processo de andlise do risco,
procurando destacar a inter-relacdo entre os seus componentes.

Sob o ponto de vista historico, Covello e Mumpower (1985) apresentam uma
interessante perspectiva historica da avaliacdo e gerenciamento do risco, com énfase ao
periodo anterior ao século XX.

A comunicagdo do risco pode ser definida como a troca de informacgdes entre as partes
interessadas sobre a natureza, magnitude, significincia ou controle de um risco. Partes
interessadas incluem agéncias governamentais, corporagdes ou grupos industriais, sindicatos,
a midia, cientistas, organizacdes profissionais, grupos com interesses especificos,

comunidades e individuos (Covello, 1996).
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Comunicac¢ao
do risco
Avaliacido Gerenciamento
do risco < > do risco
ANALISE DO RISCO

Figura 2.2 Visdo integrada do processo de Analise do Risco
(adaptado de McCallum e Santos, 1996)

Os objetivos mais comuns da comunicacdo do risco, segundo Cox (2002) sao:
informar os individuos sobre os riscos para que eles possam tomar decisdes melhor
embasadas ou procurar por mais informacodes; influenciar pessoas a mudar comportamentos,
atitudes e crengas em relagdo as atividades/agdes perigosas e a aceitagdo das decisdes e
recomendacdes relativas ao gerenciamento do risco; envolver as partes afetadas no processo
decisorio; e facilitar a participagdo na resolu¢ao do conflito, na constru¢do do consenso € na
tomada de decisdes coletivas em relacdo ao gerenciamento do risco.

O interesse na comunica¢ao dos riscos ambientais tem se expandido rapidamente nos

ultimos anos. Segundo Covello (1996), este crescimento se deve a quatro razdes basicas:

- aumento do nimero de leis que conferem ao publico o direito de ser informado
sobre os riscos ambientais;

- aumento do temor e da preocupagdo do publico sobre a exposi¢do a agentes de
risco ambiental e a correspondente demanda por informagdes sobre o risco;

- aumento do nimero de informes da midia relacionados a questdes ambientais;

- crescimento dos movimentos ambientais e a correspondente perda de confianca do
publico nos Governos e industrias como fontes de informagdes sobre riscos

ambientais.

Este interesse relativamente recente sobre a comunicag@o do risco explica porque, nos
modelos iniciais, o processo de andlise do risco era representado como sendo composto
basicamente pelos componentes avaliagdo e gerenciamento. Fischhoff (1995) apresenta uma
importante revisao da historia da comunicagao do risco, caracterizando sua evolugdo através
de uma seqiiéncia de paradigmas dominantes. A comunicagdo do risco em seus principais

aspectos ¢ discutida em Covello (1996) e McCallum e Santos (1996).
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E importante destacar que o conceito de avaliacdo do risco pode ser aplicado a
diversos campos do conhecimento humano. Especificamente em relagdo a satide humana e ao
meio ambiente, Kolluru (1996) cita como principais usos: a avaliagao do risco a seguranga, a
avaliacao do risco a satide humana ¢ a avalia¢ao do risco ao meio ambiente.

Na seqiiéncia sdo abordados alguns aspectos relativos a avaliagdo do risco a seguranca
e a avaliagdo do risco a saide humana com o objetivo de comparar os dois processos,

buscando evidenciar similaridades e diferencas de enfoque.

2.1.1 Avaliacio do Risco a Seguranca nas Industrias de Processos Quimicos

Uma perspectiva histérica da avaliagdo do risco a seguranca nas industrias de
processos quimicos pode ser tragada a partir do apresentado em Khan e Abbasi (1998). Arendt
(1990) e Montague (1990) apresentam, de forma esquematica, o processo de avaliagdo do
risco a seguranga nas industrias de processos quimicos, como apresentado na Figura 2.3.
Portanto, o processo de avaliagdo do risco a seguranca pode ser caracterizado pelas seguintes
etapas: identificacdo dos perigos; estimativa da freqiiéncia dos acidentes; andlise das
conseqiiéncias; e avaliagdo (quantifica¢do) do risco.

As diferentes metodologias utilizadas para a avaliagdo do risco a seguranca em
industrias de processos quimicas recebem distintas denominagdes (Paté-Cornell e Boykin,
1987; Arendt, 1990; Papazoglou et al., 1992; Paté-Cornell, 1996; Khan e Abbasi, 1998;
Kirchsteiger, 1999a; Tixier et al., 2002). No entanto, de modo geral, estas metodologias
compreendem todas as etapas do processo de avaliagdo do risco, como estabelecidas na
Figura 2.3. As diferencas encontradas referem-se as técnicas utilizadas em cada etapa do
processo de avaliagdo do risco. Como referéncias, Khan e Abbasi (1998), Kirchsteiger

(1999a) e Tixier et al. (2002) apresentam uma revisao de metodologias e técnicas de avaliacdo

do risco aplicadas a plantas industriais.

A etapa de identificacdo dos perigos tem por objetivo, segundo van Sciver (1990),
responder a seguinte questdo: O que pode acontecer de errado? Khan e Abbasi (2001)
destacam, como objetivo, a identificagdo das substancias quimicas e das unidades de operacao
que representam perigo em potencial. E a etapa mais importante do processo de avaliagdo do
risco, ja que perigos nao identificados ndo serdo quantificados, conduzindo a uma
subestimativa do risco. E importante empregar os recursos necessarios para esta etapa a fim

de assegurar um completo entendimento dos perigos (van Sciver, 1990).
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O objetivo da avaliacdo da freqiiéncia dos acidentes ¢ calcular a probabilidade de cada

cenario de acidente. Duas fontes comuns de informagao sdo os dados historicos e a analise de
arvore de falhas (Fault tree analysis — FTA). Os dados histdricos t€ém por base a experiéncia
em acidentes do sistema, enquanto a analise da arvore de falhas ¢ baseada na experiéncia em
falhas dos componentes do sistema (van Sciver, 1990). Kirchsteiger (1999b) e Khan e Abbasi
(1999) citam algumas bases de dados especificas sobre acidentes em industrias nucleares e
quimicas.

O objetivo da analise das conseqiiéncias ¢ quantificar os impactos negativos de um

evento. As conseqiiéncias sao normalmente mensuradas em termos de nimero de fatalidades,
embora também possam ser medidas pelo nimero de pessoas atingidas ou pelos danos a
propriedade (van Sciver, 1990). Khan e Abbasi (1998) citam que a analise das conseqiiéncias
envolve a avaliagdao das provaveis conseqiiéncias, caso um cenario de acidente efetivamente
ocorra, ¢ destacam que as mesmas podem ser quantificadas em termos de raio do dano (raio
da area na qual ocorreria o dano), do dano a propriedade e dos efeitos toxicos (toxicidade
aguda/cronica, mortalidade).

Os trés tipos de efeitos que normalmente sdo considerados na andlise das
conseqiiéncias, segundo van Sciver (1990), sdo os provocados por incéndios, explosdes e
exposicdo a substancias toxicas. Papazaglou ef al. (1992) também tecem comentarios sobre a
analise das conseqiiéncias, destacando novamente como efeitos, os incéndios e explosdes, e
quanto ao vazamento de substancias quimicas, comentam apenas o uso de modelos de
dispersdo atmosférica. A consulta a textos classicos na area de prevencdo de acidentes e
seguran¢a nas industrias de processos quimicos, tais como Lees (1996) e AIChE (2000),
confirma a énfase na andlise das conseqiiéncias relacionadas a ocorréncia de incéndios,
explosdes e vazamentos de substancias quimicas passiveis de dispersao atmosférica.

A partir do exposto, considerando-se a ocorréncia de acidentes, verifica-se que, na
avaliag¢do do risco a seguranga, a aten¢do maior ¢ dada as conseqiiéncias imediatas ou de curto
prazo e, em relacdo ao vazamento de produtos toxicos, a principal preocupacao refere-se a
dispersdo atmosférica de poluentes. Os efeitos de longo prazo, que sdo mais caracteristicos
dos casos de contaminacdo do solo e da 4gua subterranea, sdo tratados mais superficialmente.

Paté-Cornell e Boykin (1987) apresentam uma preocupacao em relagao a outros meios
de exposi¢do, além do ar, quando sugerem uma estrutura para a avaliagdo do risco,
representada pela Figura 2.4, e destacam que, para cada tipo de vazamento, o modelo de
dispersdo incorpora as possiveis situagdes meteoroldgicas distintas, as caracteristicas do meio

e as reagdes quimicas para avaliar a concentragdo em diferentes pontos no ar, agua ¢ solo.
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equipamentos e do meio Propriedade Caracteristicas do meio
ambiente Meio Ambiente

Figura 2.4 Avaliacdo probabilistica do risco quimico. Os diferentes modelos
(adaptado de Paté-Cornell e Boykin,1987)

O ultimo passo de uma avaliagdo do risco a seguranga ¢ o célculo do risco

propriamente dito. O risco pode ser estimado de modo qualitativo ou quantitativo. Montague
(1990) cita algumas técnicas de apresentacdo dos resultados de uma avaliagdo do risco. De
modo qualitativo, o risco pode ser estabelecido segundo uma escala subjetiva de valores.
Andreassen e Rasmussen (1990) e Kirchsteiger (1999a) apresentam exemplos da avaliacdo
qualitativa do risco. Em relagdo as técnicas quantitativas, Van Sciver (1990) e Papazoglou et
al. (1992) mostram algumas formas de apresentacdo dos resultados da avaliagdo do risco.
Kirchsteiger (1999a) apresenta um panorama do uso da avaliagdo do risco nas
industrias de processos quimicos e destaca que, cada vez mais, as industrias potencialmente
de alto risco, tais como industrias quimicas e petroquimicas, sdo solicitadas a desenvolver
sistemas formais para a avaliagdo e gerenciamento dos riscos relacionados a graves acidentes
e que, de modo crescente, a resposta a como estas companhias avaliam o risco no contexto
deste ambiente regulatorio tem sido o uso de técnicas probabilisticas de avaliagdo do risco.
Paté-Cornell e Boykin (1987) discutem algumas dificuldades praticas no uso de
técnicas probabilisticas para a avaliagdo do risco aplicada a industrias, e destacam: a
qualidade das bases de dados sobre falhas de componentes e falhas humanas; a propagagdo ¢ a

representacao de modo preciso das incertezas; e a escolha dos modelos adequados durante o
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processo de andlise. Outro aspecto destacado refere-se a impossibilidade de se assegurar que
nenhum possivel cendrio/evento tenha sido esquecido, em particular, aqueles que envolvem
propriedades fisicas ou quimicas desconhecidas da substancia de interesse.

Linnerooth-Bayer e Wahlstrom (1991) também discutem as dificuldades relacionadas
a disponibilidade e a qualidade dos dados necessarios para a avaliacdo. Kirchsteiger (1999a)
destaca, como limitacdo da avaliacdo probabilistica do risco, o fato de ser uma andlise mais
complexa e que demanda maior tempo, em virtude de que mais informagdes e opinides t€m de
ser coletadas, processadas e consideradas para a tomada de decisdes. Devido a esta estrutura
mais complexa, as hipoteses, métodos e resultados sdo mais dificeis de serem entendidos e
exigem alguma formagao matematica.

Bley, Kaplan e Johnson (1992) discutem os pontos positivos e as limitagcdes dos
métodos de avaliagdo probabilistica da seguranca, destacando como problemas que causam
desconforto aos tomadores de decisdo: o uso da opinido de especialistas; a avaliagdo da
confiabilidade humana; e o impacto de fatores organizacionais.

Em relacdo as potencialidades, Bier (1996) descreve algumas caracteristicas da
avalia¢do probabilistica do risco, considerando-se sistemas de engenharia complexos. Destas

caracteristicas, pode-se inferir como aspectos positivos:

- representagdo das reacdes dos sistemas a perturbacdes durante a operacao;

- visdo integrada das reagdes dos sistemas;

- identificacdo dos tipos e niveis dos danos que podem resultar das diferentes
reacoes do sistema;

- avaliag@o quantitativa e qualitativa do risco;

- avaliagdo quantitativa da incerteza quanto aos resultados;

- identificacdo dos maiores contribuintes para o risco ¢ das potenciais agdes para o

gerenciamento do risco.

Bley, Kaplan e Johnson (1992) destacam que o valor bdsico da avaliagdo

probabilistica da seguranga estd em constituir:

- uma linguagem para a quantifica¢do das incertezas;

- uma visao estruturada da planta industrial;

- uma visdo racional e integrada das reacdes da planta industrial quanto as
conseqiiéncias das reacgdes, suas chances de ocorréncia e fatores contribuintes;

- uma ferramenta flexivel para o gerenciamento da planta industrial.
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2.1.2 Avaliacio do Risco a Saide Humana

O primeiro modelo formal dos processos de avaliagdo e gerenciamento do risco,
considerando-se a perspectiva do risco a saude humana e ao meio ambiente, parece ter sido,
segundo Krewski e Birkwood (1987), o modelo proposto em 1980 pelo Comité Cientifico
sobre Problemas do Meio Ambiente (Scientific Committee on Problems of the Environment —
SCOPE), no qual o processo de avaliagdo do risco consistia de trés etapas: identificagdo do
risco, estimativa do risco e avaliagao do risco.

Um marco na fundamentagdo cientifica e na utilizagdo da avaliagdo do risco a saude
humana ¢é o relatorio apresentado por NRC (1983), que estabelece o chamado paradigma
americano da avaliagdo do risco. A Figura 2.5 apresenta, de modo sucinto, o referido
paradigma, conforme apresentado em NRC (1983). Do ponto de vista historico, NRC (1994)
apresenta uma breve perspectiva das origens e evolugdo da avaliacdo do risco, a partir da
década de 40, inclusive ressaltando a importancia do trabalho apresentado em NRC (1983)
para a fundamentag@o e utilizagdo da avaliagdo do risco.

Uma comparagdo entre alguns dos primeiros modelos formais de avaliagcdo do risco a
saude humana, propostos durante a década de 80, ¢ apresentada por Krewski e Birkwood
(1987). Kolluru (1996) apresenta a cronologia de alguns dos principais documentos relativos a
avalia¢do do risco, compreendendo o periodo entre as décadas de 40 e 90, e Doull (2003)
discute o impacto dos eventos mais importantes na evolucao da avaliagdo do risco.

A avaliagdo do risco a saude humana ¢ definida em NRC (1983) como a
caracterizagdo qualitativa ou quantitativa dos potenciais efeitos de substincias especificas
sobre a saude de individuos ou populagdes. O paradigma americano da avaliagdo do risco a
saide humana, apresentado na Figura 2.5, ¢ composto de quatro etapas (NRC, 1983):
identificacdo dos perigos; avaliacdo da relacdo dose-resposta; avaliagdo da exposicdo; e
caracterizagdo do risco. A descri¢do das etapas que compdem a avaliacdo do risco a saude
humana pode ser encontrada em NRC (1983), Krewski ¢ Birkwood (1987), NRC (1994),
Louvar e Louvar (1998) e Cox (2002).

A etapa de identificacdo dos perigos ¢ definida como o processo de determinar se a

exposi¢do a um agente pode causar um aumento na incidéncia de condi¢des adversas de saude
(cancer, defeitos congénitos, etc...). Envolve a caracterizagdo da natureza e forca da evidéncia
de causalidade (NRC, 1983). Segundo Krewski e Birkwood (1987), consiste na determinacao
da relagdo de causa-efeito entre uma substancia quimica em particular ¢ um declinio na
qualidade da saude, através do uso de estudos epidemiologicos de populagdes humanas, dados

de bioensaios em animais, testes de mutageneicidade e exame de estruturas moleculares.
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Envolve ainda a identificagdo de contaminantes que sao suspeitos de afetar a saude; a
quantificagdo das concentragdes nas quais os mesmos estdo presentes no meio ambiente; uma
descri¢ao das formas especificas de toxicidade (neurotoxicidade, carcinogeneicidade, etc...); e

uma avaliacao das condigdes sob as quais estas formas de toxicidade podem se manifestar em

individuos expostos (NRC, 1994).

AVALIACAO DO RISCO

GERENCIAMENTO
DO RISCO

Avaliagdo da relagdo
dose-resposta

a

Identificagdo
dos perigos

Decisoes
reguladoras

Caracterizagio
do risco

Opgodes /

de controle

Avaliagdo da
exposi¢ao

Analises
“non risk”

Figura 2.5 Paradigma americano de avaliagdo do risco/gerenciamento do risco

a satde humana (adaptado de Barnes, 1994)

A etapa de avaliacdo da relagdo dose-resposta consiste nos processos de caracterizagao

da relagdo entre uma dose administrada ou recebida de um agente e a incidéncia de um efeito
adverso a saide em populagdes expostas e de estimativa da incidéncia do efeito como uma
funcdo da exposicdo humana ao agente. Sdo levados em consideragdo, fatores como idade,
intensidade da exposi¢do, padrao da exposicdo e, provavelmente, outras varidveis que possam
afetar a resposta ao agente, tais como: sexo, estilo de vida, entre outros (NRC, 1983). A
referida etapa envolve o exame da relagdo entre a magnitude da exposi¢do e a probabilidade
de ocorréncia de efeitos adversos a satde, usando métodos de extrapolacao de doses altas para
doses baixas e de animais para seres humanos como ferramentas basicas de pesquisa (Krewski
e Birkwood, 1987). A etapa de avaliagdo da relagao dose-resposta, segundo Louvar e Louvar
(1998), envolve: a identificagdo dos tipos de efeitos adversos a satde associados a exposi¢ao
ao agente quimico; a relacdo entre a magnitude da exposicao e os efeitos adversos a saude; e
algumas consideragdes em relacdo as incertezas dos resultados.

A etapa de avaliacdo da exposicdo consiste no processo de medir ou estimar a

intensidade, freqliéncia e duragdo da exposi¢do humana a um agente atualmente presente no

meio ambiente ou de estimar exposicoes hipotéticas que possam vir a ocorrer a partir do
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lancamento de novas substancias quimicas no meio ambiente. Em sua forma mais completa,
descreve: a magnitude, duragdo, esquema e rota de exposicdo; o tamanho, natureza e classes
das popula¢des humanas expostas; e as incertezas de todas as estimativas (NRC, 1983).

A etapa de caracterizacao do risco consiste no processo de estimar a incidéncia dos

efeitos sobre a saude humana, considerando as varias condi¢des de exposicdo humana,
conforme descritas na avaliagdo da exposi¢do. A referida etapa ¢ desenvolvida a partir da
combinagdo dos resultados das etapas de avaliagdo da relagcdo dose-resposta e da avaliagdo da
exposicdo (NRC, 1983). Segundo Krewski e Birkwood (1987), a caracterizagdo do risco
engloba as etapas de identificacdo dos perigos, avaliagdo da relacdo dose-resposta e avaliacao
da exposi¢do, e envolve a descricdo da natureza e magnitude do risco ao ser humano,
incluindo a incerteza relacionada ao risco. Esta ¢ a etapa na qual os resultados da avaliacao do
risco sao apresentados e deve também incluir uma completa discussdao das incertezas
associadas as estimativas do risco (NRC, 1994).

Em relagdo ao seu uso, o modelo de avaliacdo do risco, proposto em NRC (1983), tem
sido utilizado para: determinar os niveis de remediacdo para sitios contaminados; estimar a
exposicdo do consumidor a um ingrediente/produto; tomar decisdes em relagdo ao uso do
solo; e estabelecer padroes de qualidade de dgua (Patterson et al., 2002). O uso do termo
paradigma “americano” evidencia a abrangéncia da utilizacdo do modelo nos Estados Unidos.
Além disso, de acordo com Lofstedt (2003), a influéncia do modelo americano sobre a
estrutura das agéncias reguladoras na Unido Européia vem crescendo significativamente e
pesquisas tém mostrado que a distingdo conceitual entre a avaliagdo e o gerenciamento do
risco tem aumentado a confianga do publico nos agentes reguladores na Europa.

O proéprio texto que define o modelo americano de avaliagdo do risco em NRC (1983)
apresenta uma interessante discussdo a respeito das limitagdes ¢ dos problemas de ordem
metodoldgica na avaliagdo do risco. Alguns dos problemas destacados em NRC (1983) ainda
permanecem hoje, inclusive por questdes éticas, como por exemplo, a extrapolagdo de
resultados obtidos em experimentos com animais em laboratorio para a caracterizacdo dos
efeitos em seres humanos.

As limitagdes inerentes ao processo de avalia¢do do risco, segundo NRC (1983), sdo: a
incerteza quanto aos resultados; a disponibilidade limitada de recursos analiticos; ¢ a
complexidade. Existe freqlientemente incerteza nas estimativas de: tipos, probabilidades e
magnitude dos efeitos sobre a saude relacionados a determinado agente quimico; efeitos
econdmicos de uma acdo regulatoria proposta; e extensdo da exposicdo humana atual e futura
(NRC, 1983). A disponibilidade limitada de recursos analiticos esta relacionada ao grande

nimero de substancias quimicas conhecidas e de uso comercial, enquanto a complexidade
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deve-se a grande variedade de fatores que devem ser analisados e que estdo relacionados aos

efeitos adversos da substancia quimica e as formas pelas quais se da a exposigao.

Barnes (1994) apresenta uma interessante discussdo sobre os pontos fortes e fracos do

modelo de avaliacdo do risco/gerenciamento do risco, proposto em NRC (1983). Como

pontos fortes, pode-se destacar que o referido modelo (Barnes, 1994):

constitui uma estrutura unificada e robusta;

fornece uma linguagem comum que pode ser usada tanto por especialistas na area
de avaliacdo e gerenciamento do risco quanto por pessoas leigas;

separa os agentes responsaveis pela tomada de decisdo (gerenciamento do risco)
das atividades relacionadas a quantificacdo do risco (avaliacdo do risco), como
uma forma de aumentar a credibilidade do processo perante ao publico;

tem aplicacdo abrangente, como a experiéncia tem mostrado;

estabelece uma distingdo clara entre fato (dado cientifico) e crenga (inferéncia e

conhecimento geral).

Como pontos fracos, Barnes (1994) destaca:

a separagdo total entre a avaliagdo do risco e o gerenciamento do risco ndo ¢
possivel ou mesmo desejadvel em muitos casos;

o paradigma, da forma como ¢ usado, favorece o reducionismo. Em outras
palavras, ¢ mais facilmente aplicado ao caso de uma unica substancia quimica;

a abordagem sugerida ndo considera a adversidade dos efeitos, ou seja, ndo
permite a comparagao entre diferentes efeitos adversos;

o paradigma, da forma como usado, apresenta uma ambigiiidade sobre se, na
identificacdo dos perigos, deveriam ser relacionados os efeitos observados em
“exposicdes em condigcdes de teste” ou em “exposi¢des em condigdes mais
provaveis de serem encontradas no meio ambiente”;

o paradigma ecologico ¢ supostamente diferente do paradigma proposto em NRC

(1983), este mais relacionado ao risco a saude humana.
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2.1.3 Anailise Comparativa dos Processos de Avaliacio do Risco a Seguranca e de

Avaliacao do Risco a Saide Humana

Este item apresenta, de modo sucinto, uma analise comparativa entre a avaliagao do
risco a seguranca, tal como adotada nas industrias de processos quimicos, e a avaliacdo do
risco a saude humana. Além do apresentado nos itens anteriores, o Quadro 2.1, adaptado de
Kolluru (1996), constitui base para a comparagdo entre os dois processos de avaliacdo do
risco.

A etapa de identificacdo dos perigos ¢ comum aos dois processos. Contudo, pode-se
perceber que a referida etapa na avaliagdo do risco a seguranga tem um carater preventivo que
ndo constitui uma caracteristica marcante na avaliagdo do risco a saude humana,
principalmente em relagdo a ocorréncia de acidentes. Existe sim, um carater preventivo
relacionado a avaliacdo do risco a saide humana, porém mais voltado ao impacto da
introdugdo de novos produtos/drogas, substancias quimicas e tecnologias.

Dentro da avaliacdo do risco a seguranga, a analise das conseqiiéncias (efeitos

adversos) e a determinagdo das respectivas probabilidades associadas sdo realizadas

respectivamente nas etapas de andlise das conseqiiéncias e de estimativa da freqiiéncia dos

acidentes. Novamente aqui se destaca o uso da avaliagdo do risco a seguranca como uma
ferramenta de prevengao.

Em relagdo as etapas da avaliagdo do risco a seguranca, comentadas no paragrafo
anterior, tem-se como etapas analogas na avaliagcdo do risco a satide humana: a avaliacdo da

relacdo dose-resposta e a avaliagdo da exposi¢do. Verifica-se aqui que o carater probabilistico

da avaliacdo do risco ndo aparece explicitamente na defini¢do das etapas da avaliagdo do risco
a saude humana, ao contrario do que ocorre na avaliacdo do risco a seguranga. Outro aspecto
interessante, que pode ser inferido a partir da defini¢ao das etapas dos dois processos, € que o
maior enfoque da avaliagdo do risco a seguranga parecem ser as causas, enquanto na avaliagao
do risco a saude humana s3o as conseqiiéncias.

As etapas de avaliacdo (quantifica¢do) do risco na avaliagdo do risco a seguranga e de

caracterizacdo do risco na avaliacdo do risco a saide humana sdo similares. No entanto,

sofrem influéncia dos diferentes enfoques adotados nas etapas anteriores.

De modo geral, a avaliagdo do risco a seguranga ¢ mais voltada para as conseqii€ncias
imediatas (mortes, ferimentos, perdas econdmicas, efeitos toxicos agudos, entre outros), ja a
avalia¢do do risco a saude humana sugere uma preocupacao maior com efeitos cumulativos

relacionados a longa exposi¢do (doencas cronicas, efeitos toxicos cronicos, entre outros).
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Quadro 2.1 Comparagdo entre os processos de avaliacdo do risco a seguranca nas industrias

de processos quimicos e avaliacao do risco a saude humana.

Avaliacao do risco
a seguranca

Avaliacao do risco
a saude humana

1. Identificacdo dos perigos:

Materiais, equipamentos e procedimentos,
por exemplo: inventarios com dimensoes e
localiza¢ao de materiais inflamaveis,
reativos ou altamente toxicos. Eventos
iniciadores, por exemplo: mau
funcionamento de equipamento; falha
humana; e falha de contengao.

1. Identificacdo dos perigos:

Quantidade e concentragdes de agentes
quimicos, fisicos e bioldgicos no meio
ambiente em um local/area de estudo.

2. Estimativa da freqiiéncia dos acidentes:

Probabilidade de eventos iniciadores e/ou

2. Avaliacado da relacdo dose-resposta:

Relacao entre a dose de exposigdo € os

4 de propagacao de acidentes a partir de efeitos adversos a saude.

§ causas internas e externas.

= 3. Andlise das conseqiiéncias: 3. Avaliagdo da exposicao:
Natureza, magnitude e probabilidade de Propaga¢do do contaminante e rotas de
efeitos adversos, por exemplo: incéndios, exposicao. Potenciais receptores,
explosodes e langamento inesperado de incluindo subgrupos mais sensiveis,
materiais toxicos. taxas de exposi¢ao e tempo de
Meteorologia. Receptores. exposicao.
4. Avaliagdo (quantificacdo) do risco: 4. Caracterizacao do risco:
Integragdo das probabilidades e Integracdo dos dados de toxicidade e
conseqiiéncias para expressao quantitativa exposicao para expressdo qualitativa e
dos riscos a seguranca. Revisdo da quantitativa dos riscos a satide humana.
adequagdo do sistema. Andlise da incerteza.

R Fatalidades, ferimentos (segurﬂan(.;a publica e | Risco caNnceri.geno i~ndividual’ eda

2 § S | do trabalhador) e perdas econémicas. populagdo. Risco ndo cancerigeno.

EZ2E

£ E*

2 Seguranca de processos quimicos e Area de disposicdo de residuos

S .2 petroquimicos. Transporte de materiais perigosos. Permissdo de emissdes no

_§ g perigosos. Seguranga do trabalhador. meio ambiente. Alimentos, drogas e

:% = Programas de gerenciamento do risco. cosméticos. Expansao/Fechamento de

uma instalagao.

Obs: adaptado de Kolluru (1996)
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2.2  AVALIACAO DO RISCO E A RELACAO COM A CONTAMINACAO DO SOLO
E DA AGUA SUBTERRANEA

2.2.1 A Problematica da Contaminacio do Solo e da Agua Subterrinea

Um dos fatores que tornam a contaminacdo da agua subterranea um problema grave é
a sua natureza de longo termo. Residuos despejados hd muito tempo podem causar
contaminagdo da 4gua subterrdnea, podendo demorar décadas para ser descoberta. Embora
muitos sitios contaminados possuam uma area pequena, a extensao da contaminagao pode ser
relativamente grande em razdo do longo periodo no qual o contaminante migrou a partir da
fonte de contaminacdo (Fetter, 1999). Embora a presente afirmacdo esteja relacionada
somente a agua subterranea, a mesma pode ser estendida aos problemas envolvendo a
contaminagao do solo.

E importante destacar que nenhuma preocupacgdo formal foi adotada no sentido de
diferenciar os problemas de contaminagdo do solo e de contaminag¢do da dgua subterranea,
embora possa se argumentar que ambos constituem problemas distintos, em razdo dos
diferentes processos fisicos, quimicos e bioldgicos. Tal atitude foi tomada no sentido de
evidenciar a estreita relagdo entre os dois problemas.

Sob a otica da avaliagao do risco a saide humana e ao meio ambiente, dois bons
argumentos, além das diferencas entre os processos naturais, poderiam também ser usados
como justificativas para tratar as contaminagdes do solo e da dgua subterrinea como
problemas distintos, apesar de sua intima relagdo. Primeiro, em uma situagdo de contaminagao
do solo, a dgua subterranea representa apenas um dos possiveis caminhos através do qual o
contaminante pode atingir o receptor (ser humano ou meio ambiente). Segundo, embora seja
mais raro, podem existir casos de contaminacdo direta da dgua subterranea sem a anterior
contaminagdo do solo. Por exemplo, a partir da classificagdo apresentada em Fetter (1999),
pode-se extrair como exemplos de fontes diretas de contaminac¢do: pocos de injecdo, pocos de
producdo e interagdes entre a agua superficial e o aqiiifero.

Um panorama do problema da contamina¢do do solo e da &gua subterrdnea nos
Estados Unidos pode ser tragado a partir do apresentado em Fetter (1999) e Charbeneau
(2000). Estimativas feitas pelo Conselho Nacional de Pesquisa (Research National Council —
NRC) dos Estados Unidos na década de 1990 apontavam gastos variando entre 480 bilhdes e
1 trilhdo de dolares na remediacdo de um numero estimado de 300.000 a 400.000 sitios

contaminados em um periodo de 30 anos (Charbeneau, 2000). Como um exemplo de que o
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problema ndo se refere exclusivamente aos Estados Unidos, atividades antropicas passadas ou
atuais introduziram contaminantes no solo ¢ na agua subterranea, resultando em cerca de
750.000 sitios suspeitos de contaminagdo na Europa (Ferguson et al., 1998).

Charbeneau (2000) descreve o processo regulatorio concernente aos casos de
contaminac¢do do solo e da 4gua subterranea nos Estados Unidos. Um panorama da politica e
da pratica adotadas em outros paises pode ser tragada a partir de Fergunson (1999) e
Guimaraes (2003).

Em uma tentativa de apresentar a relagdao entre a avaliagdo do risco € o problema de
contaminacdo do solo e da 4gua subterrdnea sob uma perspectiva de desenvolvimento
historico e de abrangéncia de enfoque, pode-se sugerir que existem trés modos distintos de
abordagem do problema, aqui denominados de: avaliagdo da migra¢do do contaminante;
avaliacdo do risco a saude humana; e avaliacao do risco ao meio ambiente.

A primeira abordagem, avaliagdo da migracdo do contaminante, caracteristica dos
primeiros modelos de andlise do problema de contaminagdo do solo ¢ da dgua subterranea,
ndo envolve explicitamente o conceito de avaliacdo do risco e seria caracterizada pela
comparagdo entre valores de concentragdo observados e/ou estimados para um determinado
contaminante e valores limites estabelecidos em legislacdo. A segunda abordagem consistiria
na utilizacdo do processo de avaliagdo do risco a saude humana, conforme descrito
anteriormente, envolvendo, além da determinacdo das concentragdes no meio ambiente, a
avaliacdo da exposi¢ao do ser humano ao contaminante. Finalmente, a terceira e tltima forma
de abordagem seria novamente utilizar o conceito de avaliacdo do risco, tendo-se agora, como
foco principal, o meio ambiente.

A seguir sdo apresentados alguns conceitos relativos as duas primeiras formas de
abordagem do problema de contamina¢do do solo e da &gua subterrdnea: avaliagdo da
migracdo do contaminante e avaliacdo do risco a saide humana. A avalia¢do do risco ao meio
ambiente ndo serd abordada, visto que ndo constitui objeto da presente tese. Contudo, ¢

importante citar o exposto em USEPA (1998), como fonte de informagdes e referéncia.

2.2.2 Enfoque: Avaliacdo da Migraciao do Contaminante

A andlise das conseqiiéncias da contaminacdo do solo e da 4gua subterranea, através
da migracdo do contaminante, ¢ Util nos casos onde existe a necessidade de se verificar a
concentragdo estimada do contaminante em pontos de controle em relagio a uma dada

concentragdo limite para fins de legislagdo. Este tipo de andlise representa, de modo geral, o
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ponto de vista do agente privado e ¢ utilizada em modelos de decisdo baseados em uma
analise de custo-beneficio.

A avaliagdo da migracdo dos contaminantes ¢ um problema melhor estudado em
comparagdo a avaliagdo do risco a saude humana e ao meio ambiente, uma vez que o
problema do transporte de contaminantes tem sido estudado h4d muitos anos (Swartjes, 1999).
Especificamente em relagdo a agua subterranea, Massmann e Freeze (1987a), Massmann e
Freeze (1987b), Freeze et al. (1990) e Massmann et al. (1991) representam trabalhos classicos
na avaliacao do risco de contaminagdo, considerando somente o problema de propagacio do
contaminante.

Os referidos autores adotam modelos de decisdo baseados em uma andlise de custo-
beneficio, onde o risco ¢ definido como o custo associado a probabilidade de falha, e onde a
falha ¢ definida como a ocorréncia de um evento de contaminacdo que viola padrdes de
desempenho estabelecidos pela legislacdo, considerando-se pontos de controle previamente
estabelecidos. Portanto, dentro deste contexto, o termo risco ndo tem a mesma conotagdo que
a utilizada na avaliacdo do risco a saude humana, uma vez que esté relacionado a critérios de
falhas de sistemas ou a critérios econdmicos.

A previsdo do impacto de um projeto no solo e/ou na dgua subterranea, segundo
Canter (1996), pode ser efetuada, empregando-se, em um sentido crescente de sofisticagao:
técnicas qualitativas, técnicas quantitativas simples e técnicas quantitativas especificas. O
referido autor apresenta nove metodologias empiricas de avaliacdo dos impactos sobre a dgua
subterranea e¢ que podem ser entendidas como técnicas quantitativas simples. Estas
metodologias apresentam, em comum, o fato de fornecerem indices relativos aos possiveis
impactos. Portanto, ndo associam um valor de concentracdo do contaminante e a respectiva
probabilidade de ocorréncia aos resultados obtidos.

Um exemplo deste tipo de metodologia ¢ a técnica de mapeamento de vulnerabilidade
de aqiiiferos conhecida por DRASTIC. Merchant (1994) apresenta uma analise critica do
modelo DRASTIC e que serve como referéncia para os conceitos fundamentais desta técnica.
Basicamente, sdo consideradas caracteristicas fisicas da area de estudo e indices relativos a
cada uma destas caracteristicas para compor um indice que “traduz” o potencial de poluigado
(vulnerabilidade) do aqiiifero. Este modo de abordagem pode ser 1til em avaliagdes expeditas
e em escala regional, mas seu uso ¢ dificil de ser justificado na etapa de andlise das
conseqiiéncias, dentro de um processo de avaliagao probabilistica do risco.

Rosen e LeGrand (1997) apresentam uma proposta de metodologia para a avaliagdo do
risco da contaminagdo da dgua subterranea, usando a técnica DRASTIC, onde destacam que a

metodologia proposta ¢ util nos estagios iniciais de avalia¢do do risco. Salientam ainda que os
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métodos usados para a andlise probabilistica devem ser simples nestes estagios iniciais, 0 que
significa, em muitos casos, que os mesmos poderdo ndo ser muito precisos na descricdo das
propriedades fisicas de interesse e, portanto, limitardo a acurdcia da avalia¢do do risco. Neste
caso, as técnicas quantitativas especificas sdo mais indicadas, ja que se caracterizam pelo uso
de modelos matematicos de fluxo e transporte de contaminantes. O uso destes modelos
permite o calculo da concentragdo do contaminante em pontos de controle definidos a priori e

a comparacdo com concentragdes-limite estabelecidas pela legislagdo ambiental.

2.2.3 Enfoque: Avaliacio do Risco a Saide Humana

A andlise das conseqiiéncias da contamina¢do do solo e da dgua subterranea, quando
desenvolvida sob a otica pura e simples da propagacdo do contaminante, se caracteriza pela
comparagdo entre concentragdes estimadas e concentragdes limites definidas pela legislacao,
considerando-se pontos de controle previamente estabelecidos, conforme discutido no item
anterior. Esta forma de abordagem tem sido sistematicamente substituida por metodologias
que levam em consideracdo os riscos a saide humana ¢ ao meio ambiente. Khadam e
Kaluarachchi (2003) citam que, nos ultimos anos, tem-se testemunhado a substituicdo de
padroes de qualidade de dgua por padrdes baseados no risco como critérios para a remediagdo
da 4gua subterranea, por exemplo.

Esta tendéncia resulta, por conseqiiéncia, na crescente utilizacdo de técnicas de
avaliag¢do do risco a saude humana e ao meio ambiente em detrimento ao uso de metodologias
que consideram somente a propagacdo do contaminante. Destaca-se também que o uso de
técnicas que avaliam o risco a saude humana ¢ ao meio ambiente ¢ mais apropriado para a
analise sob o ponto de vista publico por incorporarem, de modo explicito ou implicito, valores
que sdo dificilmente considerados sob o ponto de vista privado, tais como satde publica e
conservagao ambiental.

Especificamente em relacdo a contaminagdo da dgua subterranea, Freeze e McWhorter
(1997) apresentam uma evolugdo em relagdo a trabalhos anteriores que enfocavam somente a
propagacdo do contaminante (Massmann e Freeze, 1987a; Massmann e Freeze, 1987b; Freeze
et al., 1990 e Massmann et al., 1991) ao estabelecerem como restricdo um limite baseado no
risco cancerigeno relacionado ao contaminante e ndo na sua concentragdo limite. Os autores
analisam a reducdo do risco cancerigeno devido a diferentes tecnologias de remediacao,
considerando-se derivados de petroleo mais densos que a agua, os chamados DNAPL, para a

tomada de decisdo entre as diversas tecnologias de remediagao.
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Pelmuder, Yeh e Kastenberg (1996) propdem uma estrutura de modelos de simulagao
para incluir a exposi¢do humana a contaminantes em um problema de gestdo de aqiiiferos em
escala regional. A estrutura considera o fluxo horizontal, o transporte de uma pluma de
contaminantes no aqiiifero e os multiplos caminhos de exposi¢do humana, apresentados na
Figura 2.6. Os compartimentos ambientais analisados sdo: ar, solo junto a superficie, zona das
raizes das plantas, vegetacao, zona vadosa, zona saturada, aguas superficiais e sedimentos.

Em uma abordagem mais ampla, por considerar explicitamente a relacdo entre as
contaminagdes do solo e da dgua subterrdnea, Swartjes (1999) sugere uma estrutura de
modelo para a avaliacdo do risco a saide humana, apresentada pela Figura 2.7, que considera
como possiveis caminhos de exposi¢ao humana ao contaminante: ingestdo do solo; consumo
de plantas cultivadas; ingestdo de dgua; inalag¢do de ar; inalagdo de particulas solidas; inalagao

de ar durante o banho; e absor¢do dérmica, via contato com o solo e durante o banho.

Concentragdo inicial da
pluma de contaminagao

!

Fluxo e transporte em
meio saturado

!

Concentragdes nos
locais de extragdo

/ \

Concentragdes na
agua de irrigagdo

!

Transporte e destino
agricultura

!

Concentragdes em
compartimentos
ambientais

l

Modelos de multiplos
caminhos de exposi¢ao

Concentragdes na
agua potavel

!

Modelos de multiplos
caminhos de exposigao

!

Exposi¢ao devido a

ingestdo de
agua potavel
Exposi¢ao
devido & Exposicdo
ingestdo de total
alimentos

Figura 2.6 Estrutura de simulagdo de avaliagdo do risco a satide humana pela contaminagdo da

agua subterranea (adaptado de Pelmuder, Yeh e Kastenberg, 1996)
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2.3 METODOLOGIA RBCA (RISK-BASED CORRECTIVE ACTION):
ACAO CORRETIVA BASEADA NO RISCO

Guimaraes (2003) apresenta um panorama do uso do conceito de avaliacdo do risco a
saude humana no estabelecimento de padrdes de remediagao baseados no risco no Brasil € em
outros paises, a saber: Estados Unidos, Holanda, Inglaterra, Alemanha e Canada. O referido
autor destaca a metodologia RBCA (acdo corretiva baseada no risco / Risk-Based Corrective
Action) como uma das mais usadas e conhecidas no Brasil. Um exemplo de uma das
primeiras aplicagdes da metodologia RBCA no Brasil ¢ o trabalho desenvolvido por Finotti

(1997). Na seqiiéncia, sdo apresentados alguns conceitos basicos relacionados a metodologia

RBCA.

2.3.1 Descricio da Metodologia RBCA

A metodologia RBCA ¢ um processo para determinar a extensdo e urgéncia de agdes
corretivas necessarias em um sitio contaminado pelo lancamento de produtos quimicos
baseado na avaliagdo relativa do risco a saide humana e ao meio ambiente (Connor et al.,
2001). A referida metodologia foi primeiramente apresentada em ASTM (1995) e encontra-se
detalhadamente descrita em ASTM (1995) e ASTM (2000), sendo concebida inicialmente
para sitios contaminados por produtos derivados do petréleo. Posteriormente, em ASTM
(1998), a metodologia foi estendida para avaliagdo do risco em sitios contaminados por
produtos quimicos em geral.

Segundo ASTM (1995), a metodologia RBCA representa um processo consistente de
tomada de decisdo na avaliagdo e resposta a um derrame de petréleo, baseado na protegao da
saide humana e do meio ambiente. E importante observar que o risco ambiental, como
discutido em ASTM (1995), ¢ avaliado apenas de uma forma qualitativa em relacdo aos
impactos atuais e futuros sobre o meio ambiente. Portanto, a metodologia RBCA ndo
constitui, a principio, uma ferramenta para a avaliagdao quantitativa do risco ambiental.

A metodologia RBCA reconhece que os sitios contaminados por produtos de petroleo
apresentam enorme variagdo em termos de complexidade, das caracteristicas quimicas e
fisicas e do risco que eles podem representar a satde humana e ao meio ambiente. A referida
metodologia usa uma abordagem estruturada, onde as atividades relativas a a¢do corretiva sdo
definidas em fun¢ao das condigdes especificas do sitio e dos riscos (ASTM, 1995).

A estrutura da metodologia RBCA ¢é composta por trés abordagens distintas, em



32

funcdo da quantidade de dados especificos (relativos ao local de estudo) e do grau de
complexidade utilizado para a representagdo dos processos de fluxo e transporte dos
contaminantes. As referidas abordagens serdo mencionadas nesta tese como: Nivel 1, Nivel 2 e
Nivel 3; em uma tentativa de “traduzir” a denomina¢do original em inglés: Tier 1, Tier 2 e
Tier 3.

A passagem de um nivel inferior para um nivel superior, por exemplo, do Nivel 1 para
0 Nivel 2, corresponde a um maior nimero de dados obtidos especificamente para o local em
estudo e a um maior grau de complexidade na representacdo dos processos de fluxo e
transporte de contaminantes. A Figura 2.8 apresenta um fluxograma que caracteriza as etapas
que definem a metodologia RBCA.

A avaliagdo Nivel I consiste basicamente na comparagdo entre concentragdes das

substancias quimicas de interesse e niveis preliminares de remediacdo baseados no risco

(Risk-Based Screening Levels - RBSLs). Os valores de RBSL sdo usados para determinar se
as condi¢cdes do sitio satisfazem os critérios para um rapido fechamento em termos
regulatorios ou se requerem uma avaliacdo mais especifica. Os valores de RBSL sao
tipicamente derivados para cenarios-padrao de exposicao, usando o conceito de maxima
exposicao racional (Reasonable Maximum Exposure - RME) e pardmetros toxicoldgicos de
uso corrente, como recomendado pela Agéncia de Protecdo Ambiental dos Estados Unidos
(U. S. Environmental Protection Agency — USEPA) (ASTM, 1995).

A avaliacao Nivel 2 fornece ao usudrio a op¢ao de determinar niveis de remediacdo

especificos para o sitio (Site-Specific Target Levels - SSTLs) e de definir pontos de

verificagdo. E importante destacar que tanto os RBSLs (Nivel 1) quanto os SSTLs (Nivel 2)
visam niveis similares de prote¢do a saude humana e ao meio ambiente. Contudo, na
avaliagdo Nivel 2, as hipoteses e os pontos de exposi¢do genéricos sdo substituidos por dados
e informacdes especificos do sitio contaminado. Coleta adicional de dados especificos do sitio
pode ser necessaria. Por exemplo, os SSTLs (Nivel 2) podem ser definidos usando as mesmas
equacdes utilizadas para estabelecer os RBSLs (Nivel 1), exceto pelo uso de parametros
obtidos especificamente para o sitio em anéalise. Os dados adicionais podem permitir analises
alternativas do transporte e destino dos contaminantes. Por outro lado, a avaliacdo Nivel 2
pode envolver apenas a aplicagdo dos mesmos RBSLs, estabelecidos na avaliagao Nivel 1, s6
que aplicados a pontos de exposi¢ao mais provaveis (ASTM, 1995).

A avaliacdo Nivel 3 fornece ao usudrio a op¢ao de determinar os SSTLs (Nivel 3) para
caminhos de exposi¢do diretos e indiretos, usando parametros especificos do sitio e pontos de
exposicdo e verificagdo, quando os SSTLs (Nivel 2) sdo julgados inadequados para serem

utilizados como niveis de remediacdo. A avaliagdo Nivel 3, em geral, pode representar um
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substancial incremento de esfor¢o em relagdo as avaliagdes Nivel I e Nivel 2, j4 que a mesma
¢ muito mais complexa e pode incluir coleta adicional de dados, avaliagdes probabilisticas e
modelos sofisticados de transporte e destino de contaminantes (ASTM, 1995).

Segundo ASTM (1998), a modelagem do transporte e destino dos contaminantes na
avaliacdo Nivel 3 pode envolver o uso de modelos numéricos para representar a variagao
temporal da migracdo do contaminante em condi¢des de variabilidade espacial das
propriedades do meio, através do qual a migragcdo estd ocorrendo. Em outras palavras, ¢é
valido assumir que, em geral, as avaliagdes Nivel I e Nivel 2 consideram condigdes
permanentes (steady-state) e meio homogéneo, enquanto a avaliagdo Nivel 3 pode abranger
condi¢des transitorias e meio heterogéneo.

Ainda segundo ASTM (1998), a avaliagdo Nivel 3 nao envolve sempre o uso de
modelos numéricos. Para satisfazer os objetivos da modelagem, uma analise de nivel mais
alto pode exigir apenas o uso de modelos analiticos mais sofisticados ou o uso de modelos
comuns nas analises de nivel mais baixo, porém com a utilizagdo de dados adicionais

especificos para o sitio em andlise para a caracterizagao dos parametros de entrada do modelo.

2.3.2 Modelos Computacionais para a Avaliacao do Risco

Petts et al. (1997) mencionam como exemplos de modelo computacionais disponiveis
comercialmente para a avaliagdo do risco: AERIS (4id for Redevelopment of Industrial Sites);
API-DSS (American Petroleum Institute Risk Assessment - Decision Support System); RBCA
(Risk-Based Corrective Action Toolkit for Chemical Releases), Risk*Assistant e RISC-
HUMAN. Laniak et al. (1997) e Mills et al. (1997) citam e descrevem sucintamente 0s
modelos MEPAS (Multimedia Environmental Pollutant Assessment System), RESRAD e
MMSOILS como modelos usados para a avaliacdo do risco a saude humana.

Guimaraes (2003) também apresenta uma compilagdo e uma breve descri¢ao de alguns
modelos computacionais disponiveis no mercado, todos baseados na metodologia RBCA, a
saber: API-DSS; RISC; MEPAS; RBCA; RISK*Assistant e SMARTRISK. Ainda segundo o
referido autor, em razdo de suas caracteristicas, os modelos RBCA e RISC sdo os mais usados
para avalia¢des de risco de sitios impactados por hidrocarbonetos de petroleo.

Uma caracteristica comum dos modelos computacionais de avaliacdo de risco citados
¢ que os mesmos permitem avaliagdes de Nivel I e Nivel 2. Avaliagdes de Nivel 3 envolvem,
em geral, o desenvolvimento de modelos especificos para o problema e para o local em

estudo.
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Avaliacgao Inicial do Sitio
Conduzir investiga¢do do sitio e completar relatorio sumério do Nivel 1
para organizar a informagdo disponivel concernente as substincias
quimicas de interesse, extensdo afetada do meio ambiente e potenciais
receptores ¢ vias de migracéo.

v

Classificaciio do Sitio e A¢do de Resposta Inicial Acdo de Remediacio Intermediaria
Classificar o sitio, segundo cenarios especificos, e implementar a agdo |« Conduzir remogdo parcial da fonte ou qualquer |
de resposta inicial adequada. Classificar novamente o sitio, conforme outra a¢@o para a redugdo do risco e classificagdo [V
apropriado, apdés a agdo de resposta inicial, ag¢do intermediaria de do sitio.

remediag¢do ou coleta adicional de dados.

v

Avaliac¢io Nivel 1
Identificar potenciais fontes, vias de transporte ¢ vias de exposigdo. Selecionar niveis
preliminares de remedia¢do baseados no risco (RBSLs) ou outro critério relevante (sabor, limite
para odor, etc...). Comparar estes valores com as condi¢des encontradas no sitio.

A¢ao intermedidria
de remediag@o ¢é
apropriada?

Remediagdo para
RBSLs possivel?

Concentragdes > RBSLs?

Avaliacio Nivel 2
Coletar dados adicionais necessarios. Conduzir Avaliagdo Nivel 2, seguindo procedimentos
especificos. Comparar niveis-alvo 2 especificos para o sitio (SSTLs) com as condi¢des do sitio
Nao Sim - Nao 30 i iAri Sim
Nivel 2 _ Remediagdo para o Agdo 1ntcn_nc¢~11ar,1a
Concentracdes > SSTLs?, » SSTLs possivel? > de remediagao ¢
apropriada?
Nao
Avaliacio Nivel 3
Coletar dados adicionais necessarios. Conduzir Avaliagdo Nivel 3, seguindo procedimentos
especificos. Comparar niveis-alvo 3 especificos para o sitio (SSTLs) com as condi¢des do sitio
Nao Nivel 3 Sim Agio intermedidria Sim
~ s,
Concentragdes > SSTLs? » de remediagio ¢
apropriada?
Nao
Programa de Remediacio
Identificar meios custo-efetivos de alcangar as metas da acgdo corretiva final,

A 4

incluindo combina¢des de remediagdo, atenuagdo natural e controles
institucionais. Implementar a alternativa selecionada.

Monitoramento continuo Nao

¢é necessario?

Monitoramento de acompanhamento
Conduzir programa de monitoramento de acordo Nenhuma agéo posterior
com as necessidades para confirmar se as metas da
acdo corretiva sdo satisfeitas.

Figura 2.8 Fluxograma da metodologia RBCA (adaptado de ASTM, 1995)
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2.3.3 Modelos Computacionais para Problemas de Fluxo e Transporte em Meio Poroso

Saturado e nao Saturado

Bachmat et al. (1985) apresentam um texto de revisao interessante sobre o uso de
modelos numéricos para a gestdo da agua subterranea, contendo uma analise detalhada dos
pontos fortes e fracos dos modelos existentes. Os referidos autores destacam a existéncia de
550 modelos de fluxo de 4gua subterranea, sendo que 399 deles podem ser considerados como
numéricos ou semi-analiticos. Os modelos restantes sdo baseados em técnicas analiticas de
solug@o ou representam processos hidrogeoquimicos. Estes dados referem-se ao final do ano
de 1983.

Um pouco mais recente é o trabalho de van der Heijde, El-Kadi ¢ Williams (1988) que
apresentam um panorama dos diferentes tipos de modelos computacionais desenvolvidos para
a modelagem do fluxo e transporte em meio poroso saturado e ndo saturado e seu uso no
gerenciamento dos recursos hidricos. Em van der Heijde e Elnawawy (1993), além da
apresentacdo de uma relagdo mais atualizada em relagdo ao trabalho anterior, ¢ apresentada
também a metodologia usada pelo Centro Internacional de Modelagem de Aguas Subterraneas
(International Ground Water Modeling Center - IGWMC) para classificar, avaliar e gerenciar
informagdes descritivas relativas aos modelos computacionais existentes com o objetivo de
auxiliar na escolha do modelo computacional mais adequado.

De modo geral, os trabalhos citados trazem modelos computacionais aplicados ndo
somente ao fluxo em meio poroso saturado. Podem ser encontradas também relagdes de
modelos computacionais aplicados ao fluxo em meio poroso ndo saturado, bem como,
modelos computacionais que tratam conjuntamente do transporte em meio poroso saturado e
ndo saturado. Especificamente em relacdo a modelos de fluxo e transporte em meio poroso
ndo saturado, pode-se citar o trabalho de van der Heijde e Williams (1994) que traz uma

compilacdo de 92 modelos computacionais.

2.4  ANALISE DA INCERTEZA NA AVALIACAO DO RISCO

A incerteza, de modo simples, estd relacionada a falta de conhecimento a respeito dos
mecanismos que governam os fenomenos de interesse e a adequacdo dos modelos utilizados
para a representacdo dos sistemas analisados. Portanto, a incerteza ¢ uma caracteristica
intrinseca da avaliagdo do risco. As incertezas ndo sdo erros ¢ uma analise que exponha as

incertezas ndo perde seu valor (Roberts and Hayns, 1989).
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2.4.1 Anadlise da Incerteza na Propagacio do Contaminante

Beck (1987) apresenta um trabalho fundamental sobre a analise da incerteza quanto a
modelagem matemadtica da qualidade da agua, analisando quatro 4reas em detalhe: a incerteza
sobre a estrutura dos modelos; a incerteza em relacao aos valores estimados dos parametros
do modelo; a propagacdo dos erros de previsdo; e o projeto de experimentos com o objetivo
de reduzir as incertezas criticas associadas ao modelo.

Especificamente em relagdo ao problema de fluxo e transporte em meio saturado,
Freeze et al. (1990) dividem as incertezas em dois grandes grupos: incertezas geoldgicas e
incertezas nos parametros. As incertezas geolodgicas sao associadas as condi¢des de contorno

do problema de fluxo e transporte do contaminante, destacando-se (Freeze et al., 1990):

- localizagao das fronteiras impermeaveis (fluxo zero);

- localizagdo das fronteiras com carga constante;

- localizagdo de fronteiras entre unidades geoldgicas distintas;
— delimitacdo da fonte de contaminacao;

- delimitagdo da pluma de contaminagao.

As incertezas nos parametros hidrogeoldgicos estdo relacionadas as incertezas quanto
aos valores de condutividade hidraulica (K) e porosidade (¢), bem como, a variabilidade
espacial destes parametros. Sdo também relacionados como fontes de incerteza, alguns
parametros relacionados ao contaminante: coeficiente de difusdo, dispersividade, fator de
retardo e taxa de decaimento (meia vida).

A propagagdo da incerteza, considerando-se os pardmetros hidrogeologicos
(condutividade/transmissividade e porosidade), ¢ funcdo da abordagem utilizada na simulagao
do problema de fluxo e transporte do contaminante.

Em uma abordagem deterministica, a andlise da incerteza ¢ realizada através de uma
analise de sensibilidade, ou seja, procura-se avaliar as variagdes produzidas nas varidveis de
saida (resultados) em fun¢do de variagdes nos dados e/ou pardmetros de entrada do modelo
deterministico utilizado nas simulag¢des.

Em uma abordagem estocastica, a incerteza dos dados e/ou parametros de entrada do
modelo ¢ especificada na forma de uma funcdo densidade de probabilidade ou pela média e
variancia de uma dada distribuicdo de probabilidade. Existem trés abordagens basicas para a
propagacao das incertezas através do modelo de simulacdo hidrogeologica e para a andlise da

incerteza nos resultados (Freeze et al., 1990):
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- Analise de primeira ordem (First-order analysis);,
- Analise das perturbagdes (Perturbation analysis);

- Analise Monte Carlo (Monte Carlo analysis).

A analise de primeira ordem utiliza somente os dois primeiros momentos (média e
variancia) da funcdo de distribuicdo de probabilidade dos parametros de entrada e, em
conseqiiéncia, fornece somente a média e a variancia da distribui¢do dos resultados obtidos. A
técnica ¢ simples e direta, mas € limitada a sistemas lineares ou quase lineares. Como fonte de
referéncia, Dettinger ¢ Wilson (1981) apresentam desenvolvimento matematico relativo a
andlise de primeira ordem aplicada a modelos numéricos de fluxo em meio saturado.

No método da analise das perturbacdes, os pardmetros de entrada e as variaveis de
saida (resultados) sdo definidos em termos de uma média e mais uma perturbagdo em relagao
a média. O principal obstaculo ao uso desta técnica ¢ a dificuldade no tratamento matematico.
Dagan (1982a), Dagan (1982b) e Gelhar (1986) sao alguns dos trabalhos cldssicos nesta area.

A técnica de simulacdo Monte Carlo constitui a abordagem mais genérica para a
propagacdo da incerteza e a mais utilizada. A técnica consiste na geracdo de um grande
nimero de realizagdes igualmente provaveis de cada parametro de entrada e na simulacao,
através de modelo matematico, a partir de cada uma das realizagdes geradas. Copty e
Findikakis (2000) relacionam alguns estudos envolvendo o uso do método de Monte Carlo na
avaliagdo de esquemas de remediacdo da dgua subterranea. Alguns aspectos especificos em
relacdo a simulagdo Monte Carlo sdo apresentados no item 2.4.3, uma vez que foi a técnica
usada na presente tese.

Em geral, no caso dos parametros hidrogeologicos, considera-se somente a incerteza
quantos aos valores e a variabilidade espacial da condutividade hidraulica nos estudos de
propagacdo de contaminante em meio saturado. A distribuicdo de probabilidades
freqlientemente adotada para a condutividade hidraulica ¢ a distribuicdo lognormal e a analise

da variabilidade espacial ¢ feita utilizando-se ferramentas de geostatistica.

2.4.2 Analise da Incerteza na Avaliacdo do Risco a Saide Humana

As incertezas associadas a avaliagdo do risco a saude humana, em razao da sua préopria

estrutura sao devidas, principalmente a:
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- concentragdo estimada do contaminante nos diferentes meios;

- taxa de contato e de absor¢ao do contaminante pelo individuo;

- freqliéncia e duragdo da exposicao do individuo ao contaminante;
- confiabilidade da relagdao dose-resposta (efeito);

- caracteristicas da populagao afetada;

- estrutura do modelo utilizado na avaliag¢do do risco.

Thompson, Burmaster e Crouch (1992) apresentam metodologia para a andlise da
incerteza em avaliagdes do risco a saude humana. Os referidos autores utilizam o método de
Monte Carlo para a analise da incerteza e sugerem distribuigdes de freqiiéncia para as
variaveis consideradas como aleatdrias no processo de analise de incerteza.

Smith (1994) apresenta uma comparacdo entre estimativas deterministicas e
probabilisticas do risco a saude humana, considerando a exposicao a solventes volateis através
da ingestao de agua potavel e da inalacdo durante o banho. No referido estudo, dezenove (!!)
variaveis de entrada sdo consideradas aleatérias e o método Monte Carlo é usado para a
propagacdo das incertezas. S@o sugeridas distribuicdes de freqiiéncia para as diferentes
variaveis de entrada, com os valores caracteristicos das distribui¢cdes sendo definidos a partir
de dados do local do estudo, trabalhos de outros autores e julgamento proprio.

Finley e Paustenbach (1994) discutem algumas vantagens e desvantagens da
estimativa pontual em relacdo a abordagem probabilistica, através da comparacdo dos
resultados de trés estudos de caso. O referido estudo recomenda um conjunto de distribui¢des
de probabilidade para diversas varidveis de entrada do modelo de avaliagdo do risco,
destacando que as mesmas s3o suficientemente bem conhecidas para serem usadas com
confianca na maioria das avaliagdes de exposi¢ao a contaminantes.

Finley et al. (1994) também sugerem varias distribuicdes de probabilidade para a
representacdo de varidveis de entrada comumente usadas em estudos de avaliagdo do risco a
saiide humana e sugerem que as mesmas podem ser consideradas como padrdo para varios
estudos de casos dentro dos Estados Unidos. Estas distribuicdes sdo mais relacionadas a
fatores fisiologicos e de comportamento da populacdo. Destaca-se que estas sugestdes devem
ser consideradas com cautela para estudos desenvolvidos em outros paises. Novamente, a
técnica utilizada para a propagacao das incertezas ¢ o método Monte Carlo.

Uma andlise dos estudos citados neste item mostra que, em um grande nimero de
modelos de avaliacao do risco a saide humana, uma caracteristica comum ¢ o fato do risco ser
calculado como o produto de diferentes fatores. Rai e Krewski (1998) propdem um

procedimento genérico para a analise da incerteza no caso de modelos multiplicativos do
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risco, nos quais o risco pode ser calculado como produto entre dois ou mais fatores de risco.
Como todos os demais estudos anteriores, 0 método Monte Carlo ¢ utilizado na propagacao
das incertezas.

Na seqiiéncia, procura-se apresentar alguns aspectos basicos do método Monte Carlo,

em razdo da grande utilizagdo do mesmo em estudos de avaliag¢do do risco.

2.4.3 Aspectos Basicos do Uso do Método Monte Carlo na Avaliacido do Risco

O método Monte Carlo usa experimentos numéricos de amostragem para resolver
problemas de estimativa. No contexto da avaliacdo do risco, distribui¢cdes de probabilidade
sdo usadas para representar a incerteza em algumas ou em todas as variaveis de entrada de
uma determinada expressdo matematica de interesse. Valores especificos para estas variaveis
sdo aleatoriamente selecionados, de acordo com distribui¢des pré-definidas, e a expressao
matematica ¢ entdo avaliada. Este processo ¢ repetido varias vezes e a distribuicdo dos
resultados, obtida a partir das varias realizagdes, representa a variacdo dos possiveis
resultados, bem como, a probabilidade de cada possivel resultado em particular (Warren-
Hicks e Moore, 1998).

A avaliagdo da incerteza dos parametros, usando a abordagem do método Monte

Carlo, envolve os seguintes passos (Smith e Ye, 1998):

- selegdo de uma distribuicdo de probabilidades para descrever os possiveis valores
de cada variavel e/ou parametro de entrada;

- especificagdo das propriedades de cada parametro, tais como, correlagdes e
restrigdes (limites);

- geracdo de realizacdes dos parametros, a partir das respectivas distribuicdes,
considerando-se suas propriedades;

- producdo dos resultados, usando as realizagdes geradas como valores possiveis

para os parametros do modelo.

A partir do exposto, podem ser listadas algumas das dificuldades relacionadas a

utilizacdo do método Monte Carlo e que constituem criticas ao seu uso:
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- precisdo dos resultados, ja que constitui um método aproximado;

- tempo e esfor¢o computacional exigido para a obtengdo de um nivel aceitavel de
precisao;

- escolha da distribui¢do para as variaveis e/ou parametros de entrada do modelo;

- possivel correlacdo entre alguns parametros de entrada do modelo;

- representatividade da solugdo.

Vose (2000) aborda, de forma pratica, a maior parte dos problemas relacionados ao
uso do método Monte Carlo no ambito da avaliagdo do risco. As questdes de precisdo dos
resultados e do esfor¢o computacional exigido pelo método estdo intimamente ligadas. Com o
desenvolvimento dos computadores, através de processadores matematicos mais eficientes e
velocidades de processamento cada vez maiores, a questao relativa ao esfor¢o computacional
tem se tornado menos importante e a possibilidade de geragdo de um grande numero de
realizacdes contribui para uma melhor precisdo dos resultados.

Outro modo de abordar o problema de precisdo e do esfor¢o computacional é a
diminuicdo do niimero de realizacdes, geradas a partir das distribuigdes de probabilidade
usadas para descrever os parametros de entrada do modelo, pelo uso de técnicas eficientes de
amostragem. McKay, Beckman e Conover (1979) comparam trés técnicas de amostragem:
amostragem puramente randomica; amostragem estratificada; e a técnica LHS (Latin
Hypercube Sampling). A técnica LHS ¢ destacada como uma alternativa eficiente em relagdo
a amostragem puramente randomica, tendo como caracteristica exigir um menor nimero de
realizagdes para atingir um nivel aceitavel de precisdo na reproducdo das caracteristicas das
distribui¢des de probabilidade usadas. Uma descricdo mais simples da técnica LHS, do ponto
de vista de implementacdo computacional, pode ser encontrada em Ding, Zhou e Liu (1998).

Seiler e Alvarez (1996) abordam a questdo da selecdo das distribui¢des de
probabilidade. Os autores apresentam uma revisao dos métodos usualmente utilizados para a
definicdo das distribuigdes e discutem alguns critérios que podem ser usados no processo de
selecdo das distribuicdes. USEPA (1999) aborda, especificamente em relagdo a estudos na
area ambiental, algumas questdes relativas a escolha das distribui¢des de probabilidade das
variaveis de entrada em uma avalia¢do probabilistica do risco.

Binkowitz ¢ Wartenberg (2001) apresentam uma comparagdo de resultados de
diversos estudos de avaliagdo quantitativa do risco, obtidos a partir do uso de diferentes
distribuicdes de probabilidade para parametros como: peso do individuo; consumo de
alimento; taxa de ingestdo do solo; taxas de respiragdo; e ingestdo de fluidos, mostrando a

influéncia da escolha da distribui¢ao nos resultados.
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A questdo da correlagdo entre as variaveis e/ou parametros de entrada dos modelos ¢
discutida em Bukowski, Korn e Wartenberg (1995), onde se analisa também a influéncia da
forma da distribui¢do de probabilidade usada. Hass (1999) e Vose (2000) apresentam métodos
para a geracao de realizacdes das varidveis de entrada, considerando-se correlagdes entre elas.

Em razdo da grande utilizagdo do método Monte Carlo em estudos de avaliacdo do
risco, principalmente na area ambiental, Burmaster ¢ Anderson (1994) ¢ USEPA (1997)

sugerem alguns principios a serem observados no uso do método.

2.4.4 Integracio do Conceito de Analise de Incerteza na Propagacio do Contaminante a

Avaliacao do Risco a Saiide Humana

Os itens 2.4.1 e 2.4.2 tratam da anélise da incerteza na propagaciao do contaminante e
na avaliagdo do risco a saide humana como praticamente dissociadas entre si. O presente item
procura apresentar como a questdo da variabilidade espacial e da incerteza na propagacao do
contaminante em meio poroso tem sido incorporada as avaliagdes de risco a satide humana,
principalmente através da representacdo da variabilidade espacial e da incerteza relacionadas
a condutividade hidraulica do meio poroso.

Andricevic e Cvetkovic (1996), Maxwell et al. (1998) e Maxwell et al. (1999) sdo
exemplos dos primeiros trabalhos que procuram integrar a caracterizacdo hidrogeoldgica a
avaliag¢do do risco a saude humana. Alguns aspectos especificos destes trabalhos e que sdo de
interesse da presente tese sdo destacados a seguir.

Andricevic e Cvetkovic (1996) tratam do problema de transporte de contaminantes
radioativos em meio poroso saturado. A solugdo do problema de transporte ¢ analitica ¢ a
variabilidade espacial e a incerteza em relagdo a condutividade hidraulica ndo sao diretamente
representadas. No referido trabalho, a questdo da variabilidade espacial e da incerteza ¢
associada diretamente ao campo de velocidades.

Maxwell et al. (1998) apresentam uma metodologia genérica que relaciona o problema
de transporte em meio poroso saturado com a exposi¢ao humana ao contaminante € que inclui
a variabilidade espacial e a incerteza associadas diretamente a condutividade hidraulica. Os
autores representam a variabilidade espacial da condutividade através de campos aleatérios
estacionarios e bidimensionais, obtidos considerando-se o logaritmo da condutividade
hidraulica. Os problemas de fluxo e de transporte sdo resolvidos numericamente e 0os campos
aleatorios gerados s3o ndo condicionados, ou seja, ndo necessariamente representam os

valores observados em campo. Adicionalmente, a metodologia proposta ¢ aplicada a um caso
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hipotético e ndo a uma situagao real.

Maxwell et al. (1999) apresentam uma metodologia que incorpora informagdes de
caracteristicas locais, na forma de medi¢des de condutividade hidraulica, a avaliagdo do risco
a saude humana de individuos que utilizam é4gua subterrdnea contaminada para consumo
doméstico. Um aspecto importante do referido trabalho ¢ a utilizagdo explicita de conceitos de
geostatistica e a geragdo de campos aleatdrios condicionados. Novamente, a metodologia
proposta ¢ ilustrada por um estudo de caso hipotético.

Khadam e Kaluarachchi (2003) apresentam uma abordagem integrada para o
gerenciamento da dgua subterrdnea contaminada usando avaliagcdo do risco a saude humana e
analise econdmica em uma estrutura de analise de decisdo multicriterial. A avaliacdo dos
riscos ndo se restringe a ingestdo da agua subterranea contaminada, levando também em
consideracdo a inalacdo de gases e o contato dérmico. Especificamente em relacdo a
condutividade hidraulica, a sua variabilidade espacial ¢ representada por campos aleatorios
estacionarios e bidimensionais, obtidos a partir do logaritmo natural dos valores de
condutividade. A solugdo dos problemas de fluxo e de transporte ¢ numérica e os campos
aleatorios gerados sdo ndo condicionados. A metodologia sugerida ¢ aplicada também a um
estudo de caso hipotético.

Bién et al. (2004) apresentam uma abordagem baseada em sistemas de informagdes
geograficas (SIG) para a previsdo de longo-termo do risco a satde humana em sitios
contaminados. O referido trabalho ¢ mencionado aqui como exemplo de abordagem distinta
das anteriores, onde a principal preocupagao ¢ a espacializagdo das informagdes de risco. A
metodologia proposta, segundo os autores, permite a troca de informagdes entre modelos de
fluxo e transporte de contaminantes e um sistema de informagdes geograficas (SIG) para
defini¢ao de mapas de risco. Portanto, a questao da variabilidade espacial da condutividade
hidraulica nao ¢ diretamente abordada, mas poderia eventualmente ser inserida na analise do
problema de fluxo e transporte. Contudo, o estudo ndo aborda a questdo da incerteza, uma vez
que trabalha com cenarios e ndo com o conceito de avaliagdo probabilistica do risco.

Neste ponto ¢ interessante destacar a existéncia de outra tendéncia em relagao a
questdo da representacao da variabilidade espacial e da incerteza relacionadas a avaliagao do
risco a saide humana devido a contaminagdo do solo e da agua subterranea e que se
caracteriza pelo uso de sistemas geograficos de informagdes (SIGs). Tristan et al. (2000),
Korre et al. (2002), Juang et al. (2004), Gay e Korre (2006) e Carlon et al. (2008) sdo
exemplos de trabalhos com este enfoque. Uma caracteristica comum a estes trabalhos ¢ a de
que o problema do transporte dos contaminantes ndo ¢ analisado. A variabilidade espacial ¢ a

incerteza sdo avaliadas diretamente a partir de valores de concentracdo de contaminantes
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observados em campo. Como conseqiiéncia, os mapas obtidos representam um instantaneo do
momento atual de contaminacdo, ndo permitindo uma previsao de longo-termo dos riscos.

Benekos et al. (2007), Barros € Rubin (2008) e Maxwell et al. (2008) sdo exemplos de
trabalhos mais recentes que tratam da avaliagdo probabilistica do risco a satide humana,
considerando, além de outros fatores, a variabilidade espacial do meio fisico.

Benekos et al. (2007) apresentam a integragdo de um modelo complexo de degradacao
quimica, transformagdo e movimento em um aqiifero, sujeito a uma possivel remediacao,
com a avaliacdo do risco a saude humana para diferentes populacdes dentro de uma
comunidade. Especificamente em relacdo ao meio fisico, a variabilidade espacial da
transmissividade ¢ representada como um campo aleatorio estacionario bidimensional, obtido
a partir do logaritmo dos valores de transmissividade.

Barros e Rubin (2008) apresentam uma metodologia probabilistica para avaliacdo dos
riscos a satde humana devido a contamina¢do da agua subterranea. O foco do trabalho ¢
relacionar a avaliagdo do risco a saide humana a questdo da aquisi¢do de dados fisicos do
meio poroso ¢ da melhoria do entendimento das respostas fisiologicas do homem a
contaminagdo. O aqiiifero ¢ caracterizado pela média e varidncia do logaritmo natural da
condutividade hidraulica, pela covariancia espacial e pela escala (amplitude) de correlagdo. A
solugdo do problema de fluxo e transporte de contaminantes no meio poroso saturado ¢ obtida
analiticamente.

O trabalho de Maxwell ef al. (2008), embora se detenha a avaliacdo probabilistica das
concentragcdes dos contaminantes € nao trate propriamente da avaliagdo probabilistica do
risco, merece referéncia pela complexidade do meio poroso da area de estudo. No referido
trabalho, a wvariabilidade espacial da condutividade hidraulica estd mais relacionada a
variagdes entre unidades hidrogeologicas distintas e ndo propriamente a variacdes dentro de
cada unidade hidrogeoldgica.

Uma analise dos estudos citados neste item mostra que a maioria dos trabalhos citados
trata o fluxo de agua subterranea sob a hipdtese de regime permanente e, quando se adota uma
abordagem probabilistica, o método Monte Carlo ¢ utilizado para a geracdo de realizagdes
equiprovaveis das varidveis consideradas como aleatdrias. Outro aspecto importante ¢ o de
que a andlise do problema de fluxo e transporte de contaminantes ¢ restrita a condigdo de
meio poroso saturado, ou seja, ndo se aborda a questdo do fluxo e transporte no meio nao
saturado, bem como, a inter-relagdo entre estes dois meios.

Em termos de representacao da variabilidade espacial da condutividade hidraulica, os
campos aleatorios sdo gerados, em sua maioria, sob a forma de campos estacionarios,

bidimensionais e isotrépicos e as simulagdes sdo ndo condicionadas, ou seja, nao
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necessariamente reproduzem os valores observados em campo. De modo geral, a anélise da
estrutura espacial da condutividade hidraulica ¢ realizada a partir dos valores do logaritmo

(decimal ou natural) da condutividade hidraulica.
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3. FLUXO E TRANSPORTE EM MEIO POROSO NAO SATURADO

O presente capitulo busca apresentar conceitos basicos relativos ao fluxo e ao
transporte em meio poroso nado saturado, visando fornecer subsidios para o desenvolvimento
de modelos computacionais que resolvam os problemas de fluxo permanente unidimensional
e de transporte unidimensional sob regime de fluxo permanente, ambos em meio poroso nao
saturado. Destaca-se que os referidos problemas s3o equacionados e resolvidos de modo
desacoplado sob a hipodtese de que as concentragdes dos contaminantes sao pequenas € nao
alteram significativamente a densidade da dgua e as caracteristicas hidraulicas do meio.

Inicialmente, sdo discutidos aspectos tedricos relativos a formulagdo matematica do
problema de fluxo permanente unidimensional em meio ndo saturado. Apresenta-se também o
esquema numérico adotado para a solu¢do do problema e algumas consideragdes em relacao
ao modelo computacional desenvolvido, modelo FLUX.

Na seqiiéncia, procura-se discutir a formulagdo matematica do problema de transporte
unidimensional em meio ndo saturado, destacando-se as simplificagdes advindas da adogdo da
hipdtese de regime de fluxo permanente. Apresenta-se também o esquema numérico adotado
para a solucdo do problema e algumas consideracdes em relacdo ao modelo computacional
desenvolvido, modelo TRANSP. Finalmente, sdo apresentados os testes realizados com os

modelos FLUX e TRANSP, procurando avaliar o desempenho de ambos.

3.1 FORMULACAO MATEMATICA DO FLUXO EM MEIO NAO SATURADO

A equacgdo que descreve o fluxo de 4gua em meio poroso nao saturado € obtida a partir
do uso do conceito de continuidade e da utilizagdo da equacdo de Darcy para meios porosos.
Charbeneau (2000) apresenta a equagdo geral da continuidade aplicada ao fluxo de agua em

meio ndo saturado:
00 ~
—+div(g)=¢' 3.1
o Q) 3.1

onde: O = conteudo volumétrico de agua [L*L™];
div(.) = operador divergente;
q = velocidade de Darcy [LT'];
%

= fonte/sumidouro externo [L*T'L?].
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Em relacao a Equagao 3.1, o termo a%t representa a taxa de variacao do conteudo

volumétrico (0) em relagdo ao tempo (t) para um determinado volume de controle. O termo
div(q) representa o balanco dos fluxos de agua que entram ¢ saem do volume de controle.
Finalmente, o termo S’ representa uma fonte e/ou sumidouro externos e que se caracterizam
por adicionar ou retirar 4gua do volume de controle a partir de pontos no interior do mesmo,
ou seja, pontos ndo pertencentes as fronteiras do referido volume de controle.

A Equagdo de Darcy para fluxo de 4gua em meio poroso ndo saturado pode ser

representada por (Charbeneau, 2000):
q =-K(0).grad(h) (3.2)

onde: K(0) = condutividade hidraulica no meio poroso nio saturado [LT];
grad(.) = operador gradiente;

h = carga hidraulica [L].

A notacao K(0) foi usada na Equacdo 3.2 para destacar o fato de que a condutividade
hidraulica no meio nao saturado ¢ fun¢do do conteudo volumétrico (6). Substituindo-se q, a

partir de sua definicdo expressa na Equagdo 3.2, e considerando-se a auséncia de uma fonte

e/ou sumidouro externos, a Equacao 3.1 pode ser escrita novamente como:

% = —div[K(0).grad(h)] (3.3)

Para fluxo de 4gua em meio poroso ndo saturado, a carga hidrdulica (h) pode ser

definida como (Charbeneau, 2000):
h=z-vy (3.4)

onde: z = cota em relagdo a um plano de referéncia arbitrado [L];

y = altura de pressao (ou tensdo) capilar [L].

A Equacao 3.4 pressupde o eixo z orientado positivamente para cima. Por definigao, a
altura de tensdo capilar (y) é positiva sempre. Substituindo-se a carga hidraulica (h), como

definida pela Equacao 3.4, na Equagao 3.3, tem-se:
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% = —div[K(0).grad(z — y)] (3.5)

Assumindo-se escoamento unidimensional na dire¢ao vertical z, a Equacdo 3.5 pode ser

apresentada como:

0 _ J o(z—
<z K (). 2 =W) (3.6)
ot oz 0z
Analisando-se a Equagao 3.6, verifica-se a existéncia de duas variaveis dependentes: 0
e . Para a sua solucdo, existe a necessidade de se estabelecer uma relagdo entre estas duas
variaveis. Assumindo-se a existéncia de uma relagdo entre o conteido volumétrico (0) e a

altura de tensdo capilar (y), ou seja, 0 = f(y), e aplicando-se a Regra da Cadeia para a

derivagao, pode-se escrever (G = 66_9 aG\tV A Equagao 3.6 pode ser entdo escrita como:
\
00 0 o(z—
PN__ {K( ) X “’)} (3.7)
oy ot 0z

Charbeneau (2000) define a fungdo c(\|/)=—§—9, que representa a declividade da
\

relacdo funcional entre a altura de tensdo capilar () e o conteido volumétrico de dgua (0)
para um meio poroso nao saturado. Deste modo, a Equacdo 3.7 pode ser representada em sua

forma mais usual como:

(). aa“t’ ; [K( G Z“’)} (3.8)

Para a hipotese de escoamento unidimensional e condi¢do de regime permanente, tem-
0 o . ) ~
se a—\f =0 e, portanto, a equacao diferencial parcial, representada pela Equagao 3.8, pode ser

reduzida a uma equacao diferencial ordinaria em z, como apresentada a seguir:

[K( )d(Z “’)} 0 (3.9)
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Devido a condi¢ao de derivada em relacdo a z igual a zero, a Equagdo 3.9 implica em:

K(w).w =

% —q =constante (3.10)

A Equacdo 3.10 representa a Lei de Darcy para o escoamento em meios porosos, ja
expressa anteriormente pela Equagdo 3.2. Considerando-se as propriedades basicas de

derivacdo, a Equagdo 3.10 pode ser reescrita como:
dz d d
q=—K(w>{—Z——‘;’] ou q=—K(w>.( ——“’] (3.11)

E importante destacar novamente que a condutividade hidraulica (K) no meio poroso
ndo saturado, presente nas Equagdes 3.10 e 3.11, ndo € uma constante, como no caso do fluxo
em meio saturado, mas varia com a tensdo capilar (y). Charbeneau (2000) destaca que, por

conveniéncia, K ¢ usualmente representado por:
K(w) =k (w) Kg (3.12)

onde: k()= condutividade hidraulica relativa [adimensional];

K, = condutividade hidraulica para o meio poroso saturado [LT™'].

Conforme ja mencionado, existe a necessidade de se estabelecer uma relagao entre as
variaveis O e y para a solu¢do da equagdo de fluxo. Adicionalmente, deve-se conhecer
também uma relagdo entre a condutividade hidraulica relativa (k;) e a tensdo capilar (y).

A relagdo entre 6 e y ¢ expressa pela curva de retencdo do solo em estudo.
Charbeneau (2000) descreve dois dos modelos mais utilizados para a representacdo da
referida relagdo: modelo de Brooks-Corey e 0o modelo de van Genuchten.

No presente trabalho, descreve-se resumidamente o modelo de van Genuchten, em
razdo da sua utilizagdo para representagdo da relagdo entre 6 e y. O modelo sugerido por van

Genuchten (1980) expressa a relagdo entre 0 e y através da seguinte relagdo empirica:
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0-0 1 M
s dS 3.13
¢—-0, [1+(0¢\|1)N] ( )

onde: 0 = contetido volumétrico [L’L"];
0, = conteudo volumétrico residual [L’L™];
¢ = porosidade [L’L7);
o = pardmetro do modelo, obtido experimentalmente [L];

M e N = parametros do modelo, obtidos experimentalmente.

As relacdes a seguir definem conceitualmente o contetido volumétrico de agua (0), a

porosidade do solo (¢) e o grau de saturagdo de agua no solo (S):

onde: V, = volume de dgua [L’];
V, = volume de vazios [L'];

V= volume total [L’].

A partir das defini¢des apresentadas de contetido volumétrico (0), porosidade (¢) e

grau de saturagdo (S), a Equagdo 3.13 pode ser reescrita como:

S-S )
-S; _ 3.14
e ore

onde: S = grau de saturagdo [L’L™];
Sm = grau de saturacdo maximo (em geral igual a 1,0) [L°L7];

S; = grau de saturagdo residual [LL7].

A condutividade hidraulica relativa (k;) pode ser relacionada ao conteudo volumétrico
(0), ao grau de saturacdo (S) e a tensdo capilar (y). Charbeneau (2000) destaca que,
usualmente, ¢ preferivel relacionar k; a 0 e S em razdo das relacdes ndo apresentarem um

comportamento histerético, o que ndo ocorre com a relacdo entre k; e v
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A funcdo k, = f(y) pode ser obtida pelo uso da relagdo entre tensdo capilar (y) e
saturacdo da agua (S), Equacdo 3.14, no modelo sugerido por Mualem (1976), conforme

apresentado em Cota (2000):

2

(1—(0CW)N_1-(1+(0CW)N )_Mj
(1 +(ooy ) )WZ

k=

(3.15)

3.1.1 Condigdes Inicial e de Contorno para o Problema de Fluxo em Meio Niao Saturado

As condigdes iniciais necessarias para a solu¢ao do problema de fluxo transiente em
meio ndo saturado, considerando-se a Equacao 3.8, sdo os valores de altura de pressao no
instante ¢ igual a zero, ou seja, y(z, t) = y(z, 0). No presente estudo, onde se considera o
regime permanente, a solugdo da Equagdo 3.11 ndo exige teoricamente a definicdo de
nenhuma condicao inicial.

As condigdes de contorno para o problema de fluxo em meio nado saturado podem ser
classificadas de acordo com a mesma classificagdo utilizada para problemas de fluxo em meio
saturado. Spitz e Moreno (1996) apresentam como tipos basicos de condi¢des de contorno

para fluxo em meio saturado:

- Tipo I - Definicdo da pressdo ou carga hidrdulica junto ao contorno: representa a

condicdo de contorno que mais restringe a solugdo do modelo matematico, sendo,
portanto, a de mais facil solugao (Condigao de Dirichlet);

- Tipo II - Defini¢do do fluxo volumétrico: representa a condi¢do de contorno que

menos restringe a solucdo do modelo matemadtico, sendo, portanto, a de mais
dificil solucao (Condi¢ao de Neumann);

- Tipo III - Contorno semi-permedvel ou fluxo variavel em funcio da carga

hidraulica (Condi¢do de Cauchy).

As condigdes de contorno adotadas no desenvolvimento do modelo computacional
FLUX para o problema de fluxo permanente unidimensional em meio poroso ndo saturado
foram fluxo volumétrico conhecido (condi¢ao Tipo II) para o topo da coluna de solo e carga
hidraulica conhecida (condi¢ao Tipo I) para a base da coluna de solo, conforme descrito no

item a seguir.
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E importante destacar que as condigdes de contorno para o problema de fluxo no meio

poroso ndo saturado no presente trabalho sdo constantes ao longo do tempo.

3.1.2 Solucio Numérica da Equac¢ao do Fluxo em Meio Nao Saturado

A Equagdo 3.11 que representa o fluxo permanente unidimensional em meio poroso nao
saturado foi estabelecida no item 3.1, quando foram discutidos alguns dos conceitos relativos
a formulagdo matematica do fluxo em meio ndo saturado. Com as devidas manipulacdes

algébricas, a partir da Equacdo 3.11, pode-se estabelecer:

dy _(K(y)+q|_
dz_[ K(y) j ) 10

Destaca-se novamente que a Equagdo 3.16 foi obtida considerando-se o eixo z
orientado positivamente para cima. Portanto, para fluxo descendente, tem-se g negativo. A
sua solucdo pode ser obtida numericamente, de forma aproximada, através do uso de um

esquema de diferengas finitas. Deste modo, a Equagdo 3.16 pode ser aproximada por:

Ay _[(K(y)+q)_
Az‘[ K(y) j ) G

Usando-se um esquema de diferengas finitas ascendentes para a Equacdo 3.17, tem-se:

K(\vi+%)+q

Vitl1 — Vi
- =£(y;, 1) (3.18)
o TR
ou, de modo alternativo:
Ky, ,)+q
Via SV; + S Az =y, +f(Wi+%)-AZi (3.19)

K(\I/i+%)
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O esquema numérico, representado pela Equagdo 3.19, assume uma discretizagdo
espacial (Az;) que pode ser varidvel ao longo da vertical que representa a coluna de solo em
analise. O esquema de discretizagdo espacial para a solugdo numérica do problema do fluxo
em meio poroso ndo saturado ¢ apresentado na Figura 3.1. O referido esquema ¢ denominado
de esquema centrado no bloco, ja que os valores de y sdo estimados para o ponto localizado

no centro da célula.

1 AZl
[}

2 AZZ
[}

3

i

n-2 Azn

n-1 AZu—l
[}

n

Figura 3.1 Esquema de discretizagdo espacial para a solu¢do do problema de fluxo

em meio poroso nao saturado

A versdao computacional implementada adota, por hipdtese, o solo como sendo
homogéneo por camadas, ou seja, o solo pode apresentar camadas com caracteristicas
distintas. Contudo, dentro de cada camada, o solo ¢ considerado homogéneo. Portanto, o valor
de condutividade hidraulica para o meio poroso saturado (K;) ¢ constante ao longo de cada

camada que constitui a coluna de solo.

A partir da defini¢do de K(y), dada pela Equagéo 3.12, o valor de K(y,,;,) pode ser
obtido de:

Ky, )=k (v, K, (3.20)

Lappala et al. (1987) destacam que, para o calculo da condutividade hidraulica relativa

entre células (k,(y;,y,)), a média geométrica das condutividades hidrulicas relativas das
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celulas apresentam os melhores resultados nas simulagdes. Portanto, o valor de k. (y,y,) ¢

estimado a partir de:

ke(w,, %>=Jkr(wi>.kr<wi+l> (3.21)

A condutividade hidraulica saturada (K;), relativa a transicdo entre camadas
adjacentes, ¢ calculada pela média harmoénica das condutividades hidraulicas saturadas das
respectivas camadas, conforme sugerido por Lappala et al. (1987). Por exemplo, supondo

duas camadas adjacentes 1 e 2, o valor de K ¢ dado por:

Lo 622

onde K representa a condutividade hidraulica saturada da camada i.

Considerando-se um modelo de fluxo permanente, ndo existe a necessidade de se
definir uma condig¢do inicial. No entanto, existe a necessidade de se estabelecer as condigdes
de contorno no topo e na base da coluna de solo.

Devido a hipdtese de regime permanente, as condi¢des de contorno para o problema
de fluxo sdo constantes ao longo do tempo. Adotou-se uma condi¢do de fluxo volumétrico (q)
constante no topo da coluna de solo. J& para a base da coluna, adotou-se o valor de (z - y)
igual a zero como condi¢do de contorno. Arbitrando-se a base da coluna de solo nao saturado
como plano de referéncia, a referida condicdo de contorno representa um valor de tensdo
capilar (y) nulo junto a base da coluna. Na implementacdo do modelo computacional FLUX,
considerou-se ainda o valor de recarga (q) igual e constante no tempo para todas as células do
esquema numérico.

O estabelecimento da condi¢ao de contorno exatamente na base da coluna de solo
exigiu uma modificacdo do esquema de discretizagdo espacial junto & mesma, uma vez que o
esquema numérico € centrado na célula. A Figura 3.2 procura destacar a modificacdo adotada
e que vale apenas para a célula n. Verifica-se, a partir da Figura 3.2, que Az, corresponde a
metade de Az, |, supondo-se células de mesma espessura.

E importante também destacar que, em razdo do esquema de discretizagio adotado

(Figuras 3.1 e 3.2) e da definicdo de tensdo capilar (y) nula junto a base da coluna, o
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esquema numérico € calculado no sentido regressivo das células, ou seja, da célula n (base da

coluna) para a célula 1 (topo da coluna).

n- ] AZH—I

n Az,

Figura 3.2 Esquema de discretizagdo espacial para a solu¢do do problema de fluxo

em meio poroso nao saturado. Detalhe da representagdo da célula n.

A partir das Equacgdes 3.20 e 3.21, a Equacao 3.19 pode ser reescrita como:

kWK (vi) Ko +a)
Ve (w)k, (v K,

Vi 2y (L y)Az =y _{ (3.23)

A Equagdo 3.23 representa finalmente o esquema numérico adotado para o modelo

FLUX. Verifica-se, a partir da andlise da Equagdo 3.23, que o esquema numérico ¢ um
esquema implicito, ja que para o calculo de y; € necessario o conhecimento de k.(y;). O

processo iterativo implementado para a solucdo da Equagdo 3.23 ¢ relativamente simples,

sendo constituido por:

Passo 1 — Aproximacao inicial para k.(\;): kr(\yi)(o) = ki(yis1);
Passo 2 — Calculo de y; (Equacdo 3.23);
Passo 3 — Calculo de kr(\ui)(k) (Equagdo 3.15);

Passo 4 — Comparagao entre os valores de kr(\ui)(k) e kr(\ui)(k'l).

Se kr(\ui)(k) —kr(\ui)(k_l) > ¢, entdo voltar ao Passo 2, sendo Fim.

3.2 FORMULACAO MATEMATICA DO TRANSPORTE EM MEIO NAO SATURADO

Uma revisao interessante sobre os processos basicos de fluxo de dgua e transporte de
contaminantes em meio poroso ndo saturado pode ser encontrada em Nielsen ef al. (1986). Os

referidos autores apresentam a equacdo classica utilizada para descrever o transporte de
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contaminantes em meio poroso ndo saturado, considerando-se regime transiente, conforme

reproduzida a seguir:

2(00) , A(p,C.) _ @
ot ot oz

[eDZ—C—ch+Z¢i(c,cs,...) (3.24)
Z i

onde: C e C, = concentragdes nas fases aquosa e sélida, respectivamente [ML"];
0 = conteudo volumétrico [L*L™];
py = densidade aparente do solo [ML™];
D = coeficiente de dispersdo [L*T];
q = fluxo volumétrico de dgua (velocidade de Darcy) [LT;

; = fonte/sumidouro externo [ML> T™'].

A Equacgdo 3.24 considera explicitamente somente os processos de difusdo e advecgao
(conveccao), representados respectivamente pelos primeiro e segundo termos do lado direito
da equagdo. Contudo, Nielsen et al. (1986) comentam que o parametro D pode ser usado
como um parametro empirico que inclua todos os mecanismos de dispersdo que nao sao
explicitamente representados na Equacao 3.24. No entanto, destacam que o referido
parametro ¢ geralmente utilizado para representar apenas a difusdo molecular (ou i6nica) e a
dispersdo mecanica.

A partir das definigdes de contetido volumétrico (0), porosidade (¢p) e grau de

saturacdo (S), apresentadas no item 3.1, tem-se que 6 =¢.S. J4 a densidade aparente do solo

(pv) pode ser definida como:
Py =1 -0)p, (3.25)

onde ps representa a densidade dos graos do solo.

Assumindo-se a ndo existéncia de fontes/sumidouros externos e considerando-se as
defini¢cdes de conteudo volumétrico (6), em funcdo da porosidade (¢) e grau de saturagdo (S),
e de densidade aparente (pp), dada pela Equagdo 3.25, a Equacdo 3.24 pode ser escrita

novamente como:

2 _ove )= 2 (4sp2C | 2dC)
~4SC+p.(1-0)C,)=— (¢SD azj = (3.26)
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O transporte de contaminantes no solo constitui um problema de transporte em um
sistema multi-fasico. Quando se considera o transporte de uma substdncia quimica em
sistemas multi-fasicos, uma questdo fundamental ¢ como as concentragdes da substancia nas
diferentes fases se relacionam entre si (Charbeneau, 2000).

A abordagem mais simples e usual para o estabelecimento das relagdes entre as
concentragdes nas diferentes fases, ainda segundo Charbeneau (2000), € assumir que a taxa de
transporte de massa através do solo dentro de uma fase é lenta comparada com a taxa de
transferéncia entre fases que estdo localmente em contato. Esta hipotese ¢ chamada de
hipotese de equilibrio local.

Nielsen ef al. (1986) destacam que a abordagem mais usual para modelar o termo de
sor¢do ¢ assumir adsor¢do ou troca instantidnea (hipdtese de equilibrio local) e uma relagdo

linear entre a concentracao na fase solida (Cs) e a concentragao na fase aquosa (C), dada por:

C, = K4C (3.27)

onde Ky é um coeficiente de distribuicao.

Discussdes a respeito de Ky e do processo de partigdo de um contaminante entre as
fases solida e aquosa podem ser encontradas em varios textos relativos ao transporte de
contaminantes em meio poroso, como por exemplo, Marsily (1986), Spitz ¢ Moreno (1996) e

Charbeneau (2000). O coeficiente K4 € obtido normalmente através da relagao (Cota, 2000):

Ky =Ky (3.28)

onde: K, = coeficiente de parti¢io em relagio ao carbono organico [L*M™];

f,. = fragdo de carbono organico presente na matriz do solo [MM™].

Substituindo-se as Equagdes 3.27 e 3.28 na Equacdo 3.26, obtém-se a equagdo de
transporte de contaminantes dissolvidos em fase aquosa na zona ndo saturada, tal como

apresentada no trabalho de Cota (2000), e que ¢ descrita a seguir:

ol [, -9 _ (44 ®C)_2C)
o {¢(S+ v pSfOCKOCJC} = (d)SD > j . (3.29)

A Equacgao 3.29, portanto, descreve o problema de transporte unidimensional em meio

ndo saturado sob as hipdteses de equilibrio local e relagdo linear entre a concentragdo na fase
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solida (Cs) e a concentracdo na fase aquosa (C). Admitindo-se, ainda, que o pardmetro D
representa apenas os mecanismos de difusdo molecular (ou idnica) e a dispersdo mecanica,
tem-se que a Equacdo 3.29 ¢ aplicavel aos problemas envolvendo substancias ndo reativas.

A expressdo contida nos parénteses internos do termo a esquerda da igualdade na

Equagao 3.29 pode ser reescrita em termos do fator de retardo (R), definido para o meio nao

saturado como (Nielsen et al., 1986 e Marshall ef al., 2000):
R=1+ pb—gd (3.30)

A partir das defini¢des de py, 0 € Ky, a Equagdo 3.30 pode ser escrita como:

R=1+129

PsKocfoc (3.31)

Finalmente, substituindo a Equag¢ao 3.31 na Equagdo 3.29, tem-se:

_ 0 49p2C)_20)
[6SRC]= > ((I)SD 82] » (3.32)

0
ot

A Equagdo 3.32, também apresentada em Cota (2000), descreve a variagdo da
concentracdo de um contaminante nao reativo na fase aquosa (C) em func¢ao do tempo (t) e da
posic¢do na coluna de solo (z), considerando-se a condi¢do de regime transiente e as hipdteses
de equilibrio local e relagdo linear entre a concentragdo na fase sélida (C;) e a concentragdo na
fase aquosa (C).

Wierenga (1977), Beese e Wierenga (1980) e Marshall ef al. (2000) investigaram o
problema do efeito da variabilidade temporal de curto-termo no transporte de longo-termo de
contaminantes em solos. Os resultados obtidos mostraram que a frente de contaminacao
média, originada a partir de uma longa seqiiéncia de chuvas geradas aleatoriamente, tende a
frente de contaminacao obtida a partir da considera¢ao de uma taxa constante de infiltragao.

O uso de taxas constantes de infiltragdo, segundo Marshall ez al. (2000), ao invés de
taxas de infiltracdo variaveis ao longo de muitos anos ndo resulta em erros significativos na
estimativa do transporte. Ainda segundo os referidos autores, esta conclusdo pode resultar em
uma economia em esfor¢o computacional e coleta de dados, uma vez que dados médios

anuais ¢ intervalos de tempo de calculo (discretizacdo temporal) maiores devem ser
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adequados para a estimativa de transporte de substincias conservativas nos solos para
simulagdes de longo-termo. Os referidos estudos sdo citados como justificativas para a adogao
da hipdtese de fluxo permanente adotada na presente tese.

Deste modo, considerando-se o exposto, ¢ razoavel admitir o fluxo volumétrico (q)
constante ao longo do tempo e do espaco. A hipdtese de g constante no tempo implica em
fator de retardo (R) e grau de saturacao (S) também constantes no tempo. Adicionalmente,
considerando-se 0 meio poroso ndo saturado como indeformavel, ou seja, ¢ constante no

tempo, a Equacdo 3.32 pode ser reescrita como:

oc o ac)  oc
SRE = 9 4sp % | g% 3.33
OSR 82(4) 82) Toz (3-33)

A Equagdo 3.33 representa a variacdo da concentragdo de um contaminante na fase
aquosa em fungao do tempo (t) e da posi¢ao na coluna de solo (z), considerando-se a condigao

de regime permanente, ou seja, o fluxo volumétrico de 4gua (q) constante no tempo.

3.2.1 Condic¢oes Inicial e de Contorno para o Problema de Transporte em Meio Nao

Saturado

As condigdes iniciais necessarias para a solu¢do do problema de transporte em meio
ndo saturado, considerando-se a Equacao 3.33, sdo os valores de concentracdo do
contaminante na fase aquosa para ¢ igual a zero, ou seja, C(z, t) = C(z, 0).

Marsily (1986) discute genericamente as condi¢cdes de contorno para problemas de
transporte em meio poroso (saturado e ndo saturado), destacando que estas devem ser
estabelecidas levando-se em consideracdo as condi¢des de fluxo junto ao contorno. O referido
autor define quatro tipos de condi¢ao de contorno para o problema de transporte em meio

poroso, a saber:

- Contorno com fluxo entrando no sistema: A concentracdo neste tipo de fronteira ¢

determinada em fun¢do da concentracao do fluxo que entra no sistema. Portanto,

neste caso, C = Cy;
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- Contorno com fluxo saindo do sistema: Neste caso, assume-se que a concentracao

no fluxo saindo do sistema por convecgdo ndo varia quando ele cruza o contorno.

. oC
Matematicamente, para o presente trabalho, tem-se 8_ =0;
/4

- Contorno com fluxo saindo do sistema, considerando ainda a dispersdo: Neste

caso, considera-se que existe uma diferenga entre as concentra¢des dentro do
sistema (C) e fora do sistema (Cy) e, para evitar uma descontinuidade no perfil de
concentragdes, assume-se uma variag¢ao linear das concentragdes em uma camada

de espessura arbitraria (g).

- Contorno sem fluxo: Embora nio exista transporte por advecgdo, uma vez que o

fluxo ¢ nulo, pode-se admitir transporte pelo processo de difusdo através do

oC .
contorno. Deste modo, tem-se o f, onde f procura caracterizar o processo de
Z

difusdo.

As condigdes de contorno adotadas no desenvolvimento do modelo TRANSP para o
problema de transporte unidimensional em meio poroso nao saturado sob regime permanente

foram contorno com fluxo entrando no sistema no topo da coluna de solo, uma vez que

adotou-se concentracao constante para o topo, e contorno com fluxo saindo do sistema, uma

vez que adotou-se gradiente de concentragdo nulo para a base da coluna, como descrito no

item a seguir.

3.2.2 Solu¢do Numérica da Equacio do Transporte em Meio Nao Saturado

A Equacao 3.33 que representa o transporte de um contaminante em meio poroso nao
saturado para a condi¢do de fluxo em regime permanente foi estabelecida no item 3.2, que
trata de aspectos teoricos relacionados ao problema de transporte no meio nao saturado. O
presente item trata do estabelecimento do procedimento para a solugdo numérica da equagao
do transporte em meio nao saturado sob regime permanente.

A discussdo sobre a solu¢do numérica da equacao de transporte em meio nao saturado,
para a condigdo de regime permanente, parte do esquema numérico adotado por Cota (2000)
para a solugdo da Equacdo 3.32, que representa a condi¢do de regime transiente. O esquema

numérico adotado no referido trabalho ¢ apresentado sob a forma da Equacdo 3.34 a seguir:
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(I)isti+lRti+1Cti+l _(I)istiRti Cti ﬁ_”l Ct+1 _Cti+1 i+l Cti+1 —Ct:ll

| iz i i-1/2
- * - *
At Az | Zirl~Zi Az | Zi~Zi-l
(3.34)
t+1 t+1 t+1 t+1
diy12C e ~9ilyC i

*

Az

1

O valor de Bflll/z’ presente na Equagdo 3.34, é definido a partir da Equagdo 3.35,

apresentada a seguir (Cota, 2000):

_ $iSiDej +¢121131i1DC111 (3.35)

ol

i+1/2

Na Equacdo 3.35, Dc;;; representa o coeficiente de dispersdo hidrodinamico
corrigido. Bear e Verruijt (1987) apresentam discussdo tedrica sobre a dispersdo numérica
introduzida pelos diferentes esquemas de diferencas finitas. No caso do uso de um esquema
de diferengas central para o espaco ¢ de diferengas finitas ascendente para o tempo, Dc pode

ser calculado através de (Bear e Verruijt, 1987):

2
q 1 d;

Dc: =D, +oa7 — ——At| — 3.36

oo L¢isi 2 [¢isi] (3-30)

onde: Dy, = coeficiente de difusdo molecular do contaminante na fase aquosa [L*/T];
ar, = dispersividade longitudinal do meio poroso [L] e demais varidveis ja definidas

anteriormente.

O ultimo termo da Equagdo 3.36 representa um fator de correcdo do coeficiente de
dispersdo para atenuar problemas de oscilacao e dispersdo numérica, possiveis de ocorrer na

simulagdo de casos onde o fluxo advectivo ¢ predominante (Cota, 2000).
Voltando a comentar a Equagdo 3.34, o valor de AZT , presente na referida equacao, ¢

dado por (Cota, 2000):

Azj = FisL ;Zi—l (3.37)
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O esquema numérico representado pela Equacdo 3.34 pode ser simplificado a partir da
consideragdo de regime permanente. A partir da Equagdo 3.34 e das hipoteses de fluxo
volumétrico (q), fator de retardo (R), grau de saturacdo (S) e porosidade (¢) constantes no

tempo, tem-se:

CE-H _ C:+l Bi+l/2 ij—]l _ C:+l Bi_l/z Ct;+l _ ij—]l
¢o.S.R, = ’ — ’
e At Az |z, -z Az | z,-z,

i+l i

(3.38)

SR
A7 (exr-ci)

Com as devidas manipulagdes algébricas, a Equagdo 3.38 pode ser reescrita de forma a
isolar os valores de concentragdes na linha de tempo #+1, valores desconhecidos, dos valores

da linha de tempo ¢, valores conhecidos. Deste modo, tem-se:

B *Di—1/2 B Cl* Cil oy *Di—1/2 N *Dm/z _|_(I)iSiRi c
Az (z,-z;.,) 2Az Az (z,-z,) Az (z,~-2) At

- *Diﬂ/2 4+ o = ¢:S;R; C!
Az (z,,,-z;) 2Az At

(3.39)

i+1

Considerando-se a mesma discretizacdo espacial utilizada para o problema de fluxo,
apresentada na Figura 3.1, verifica-se que a Equacao 3.39 representa um sistema de equagdes
com n—1 equagdes ¢ n+1 varidveis, onde n representa o numero de células utilizadas para
representar a coluna de solo. Além disso, para cada instante de tempo #+1, a solu¢do no
instante de tempo ¢ ¢ requerida. Portanto, além de uma condigdo inicial, s3o necessarias duas

equagoes adicionais dadas pelas condi¢des de contorno para a solugao do sistema.

3.2.3 Discussao do Sistema de Equacoes e Método de Solugao

A solugdo do problema de transporte em meio nao saturado, como discutido no item
anterior, consiste na solu¢do de um sistema de equagdes para cada instante de tempo #+1. A
dimensao do sistema de equagdes ¢ definida pela discretizagdo espacial (Az) adotada para a

representacdo da coluna de solo em analise.
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Considerando-se n células para representacao da coluna de solo, o sistema de equacdes
tera dimensoes (n+1) x (n+1). Um niimero de n—1 equacdes resulta diretamente do uso da
Equacdo 3.39. As duas equagdes restantes resultam das condigdes de contorno no topo da
coluna de solo e na base da coluna de solo.

A condi¢ao de contorno adotada para o topo da coluna de solo foi uma condi¢ao do

tipo Dirichlet, ou seja, os valores de concentracdo sdo conhecidos ao longo do tempo. Deste

modo, tem-se a fungao C{ =f(t) conhecida. Esta condi¢do implica em valor de C; constante

para cada instante de tempo ¢ e, por conseqiiéncia, na seguinte equacao adicional:

Inicialmente, a condi¢ao de contorno adotada para a base da coluna de solo foi uma
condi¢ao do tipo Neumann, ou seja, o gradiente de concentragdo (0C/0z) junto ao contorno ¢
conhecido ao longo do tempo. Para o presente trabalho, adotou-se gradiente de concentracdo

nulo junto a base da coluna. Numericamente, esta hipotese pode ser aproximada por:

Z—S;%zo ou —Cl+Cl, =0 (3.41)
Este tipo de condi¢do de contorno adotada para a base da coluna de solo implica em

concentragdes constantes na interface entre os meios ndo saturado e saturado, desprezando os

provaveis efeitos de diluicdo em fun¢do de um maior volume de 4gua no meio saturado.

Por questdo de compatibilidade, o esquema de discretizacdo espacial adotado junto a
base da coluna de solo para o problema de transporte foi igual ao adotado para o problema de
fluxo, representado na Figura 3.2.

As Equagdes 3.40 e 3.41 representam as duas equagdes adicionais necessarias para a
defini¢ao do sistema de equagdes que permite a solucdo, para cada instante de tempo #+1, do
problema de transporte unidimensional em meio ndo saturado sob regime permanente.

As Equagdes 3.39 a 3.41 definem um sistema de equagdes com matriz dos coeficientes

banda tridiagonal, sendo representado na forma matricial pela Equacdo 3.42 a seguir:
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F G, 0 0 0 0 C, T,
E, F G, 0 0 0 C, T,
=| - (3.42)
0O 0 0 E.  F G,| C, r,
L 0 0 0 0 En+1 n+l | | >0+l g _rn+1_t
onde: E =- q Din parai=2, ..., n;

1 2Az; ) Az{(z,~7,,)
E; = 0 (propria definigdo do sistema) e E,+; = 1 (condi¢do de contorno na base);

F = (I)iSiRi n Di+1/2 n Di71/2
1 At Az, (z

parai=2, ..., n,

*
i —Z) Az(z;-z))

F; =1 (condi¢ao de contorno no topo) e F,+; =-1 (condigdo de contorno na base);

D.
G, = | S—. L parai=2, .., n;
2Az;  Azi(z;,,-7;)
G; = 0 (condi¢do de contorno no topo) e Gy+; = 0 (propria definicdo do sistema);

I, :[@j@ parai=2, ..., n;
At

1 = Co(t) (condig¢ao de contorno no topo) e ry+; = 0 (condi¢dao de contorno na base);

O sistema de equagoes representado matricialmente pela Equagao 3.42 ¢ composto por
uma matriz de coeficientes constante no tempo, pelo vetor C que armazena os valores de
concentragdo nas diferentes células no instante #+1 e pelo vetor r que € obtido a partir dos
valores de concentragdo nas diferentes células no instante 7.

A forma utilizada para a representacao do sistema de equagdes, definido pela Equagao
3.42, foi estabelecida a partir do algoritmo para a solucdo de sistemas bandas tridiagonais
apresentado em Press et al. (1992). O referido algoritmo aproveita a caracteristica do sistema
de possuir uma matriz de coeficientes banda tridiagonal, proporcionando economia de
memoria, ja que sao utilizados 3 vetores (E, F e G) com n+1 elementos cada para representar
a matriz de coeficientes que, por definicdo, teria (n+1) x (ntl) elementos. Além disso, o
algoritmo utiliza o procedimento de decomposicdo LU, diminuindo o nimero de operagdes
necessarias para a solugao do sistema.

Finalmente, adotou-se valores nulos de concentracdo ao longo da coluna de solo como
condi¢do inicial para o problema de transporte unidimensional em meio poroso nao saturado

sob regime permanente.
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3.3 AVALIACAO DO MODELO COMPUTACIONAL DE FLUXO EM MEIO
POROSO NAO SATURADO

O problema de fluxo em meio poroso ndo saturado e sua solu¢do numérica foram
apresentados e discutidos no item 3.1. Com base no exposto no referido item, desenvolveu-se
um modelo computacional em linguagem FORTRAN, denominado de FLUX, para simular as
condig¢des de fluxo permanente unidimensional em meio ndo saturado.

Neste item sdo descritos alguns testes realizados para verificar o desempenho do
modelo implementado. Os testes realizados procuraram avaliar a sensibilidade do modelo
FLUX em relagdo a discretizagdo espacial (Az) e confrontar os seus resultados com os obtidos
a partir do modelo VS2DTI, um modelo de fluxo transiente bidimensional em meio nao
saturado.

Para a avaliacdo do esquema numérico e do modelo FLUX, os testes utilizaram dados
referentes a trés tipos de solo, cujos pardmetros caracteristicos foram obtidos de Cota (2000) e

sdo apresentados na Tabela 3.1.

Tabela 3.1 Valores dos parametros dos solos utilizados nos testes do modelo FLUX

Variavel Solo 1 Solo 2 Solo 3
Tipo Areia Areia Silte-argiloso
Porosidade (¢) 0,368 0,39 0,42
Grau de saturagao 0,2772 0,1 0,0357
residual (S;)
Condutividade hidraulica 9,22 x 10° m/s 3,61 x 10° m/s 2,70 x 10° m/s
saturada (K)
o 0,0335 cm’™ 0,059 cm™ 0,0004 cm’'
N 2,0 1,48 1,65

Fonte: Cota (2000)

Os parametros o e N, apresentados na Tabela 3.1, correspondem aos parametros do
modelo de Van Genuchten, Equacdo 3.13. Adicionalmente, adotou-se grau de saturacdo
maxima (Sy,) igual a 1 para os trés solos e estimou-se o pardmetro M do modelo de van

Genuchten a partir de (Charbeneau, 2000):

M=1- 1/, (3.43)

Com base nos estudos de Cota (2000) e levando-se em consideracdo as

particularidades do problema de fluxo permanente em meio nao saturado, foram estabelecidos
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quatro cendrios para os testes do modelo FLUX. Estes cendarios sdo apresentados
resumidamente na Tabela 3.2, onde se pode verificar que o comprimento da coluna de solo e

o tipo de solo que compdem a coluna sdo os fatores que diferenciam os referidos cenarios.

Tabela 3.2 Cenarios utilizados para os testes do modelo FLUX

Caracteristica CENARIO
do cenario 01 02 03 04
Tipo de solo Solo 01 Solo 02 Solo 03 Solo 03/Solo01
Comprimento da 200 cm 200 cm 200 cm 100 cm
camada (20 cm/80 cm)
Condigao de contorno | Recarga Recarga Recarga Recarga
no topo da coluna constante constante Constante constante
Condicao de contorno | Pressdo nula| Pressdo nula Pressao nula Pressao nula
na base da coluna

Em relagdo a Tabela 3.2, a condi¢do de contorno na base da coluna de solo, como
mencionado no item 3.1.2, é obtida a partir da hipotese de valor de (z - ) igual a zero junto a
mesma e da adog¢ao da base da coluna como plano de referéncia.

Para testar o modelo em diferentes condi¢des, foram adotados trés valores de recarga
constante como condi¢do de contorno no topo da coluna, a saber: 0,2 cm/h; 5,71 x 10° cm/h e
0,0 cm/h. Portanto, estabeleceu-se um total de 12 testes para avaliar o desempenho do
modelo, ou seja, 4 cenarios e 3 valores de recarga por cenario.

Como justificativa para os valores de recarga utilizados nos testes, destaca-se que o
primeiro valor de recarga (0,2 cm/h) representa um valor artificialmente alto para ser adotado
como recarga anual média, mas serve como cenario critico para a avaliagdo do modelo. J4 o
segundo valor de recarga (5,71 x 10 cm/h) ¢ equivalente a uma recarga anual média de 500
mm, possivel de ser observada em campo. Finalmente, o valor nulo de recarga representa uma
condi¢do limite que permite verificar o modelo para baixos valores de recarga ¢ na
representacdo da distribuicdo hidrostatica de pressdes que ocorre para a condi¢do de fluxo

nulo.

3.3.1 Analise da Sensibilidade em Relacao a Discretizacao Espacial (Az)

A andlise de sensibilidade do modelo FLUX em relagdo a discretizag@o espacial (Az)
consistiu em realizar os 12 testes relatados no item anterior para diferentes valores de Az. Na
realidade, o dado de entrada utilizado pelo modelo ndo ¢ a discretizagao espacial (Az), mas

sim o niumero de células utilizadas para representar a coluna de solo.
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Os diferentes testes foram realizados considerando-se o nimero de células igual a 10,

20, 50, 100 e 200. Estes valores correspondem a Az igual a 20 cm, 10 cm, 4 cm, 2 cm e 1 cm,

respectivamente, para os Cenarios 01 a 03 e a Az igual a 10 cm, 5 cm, 2 cm, 1 cm e 0,5 cm,

respectivamente, para o Cenario 04. As variaveis analisadas foram: tensdo capilar, carga total,
grau de saturacdo e condutividade hidraulica relativa.

As Figuras 3.3 a 3.6 apresentam alguns exemplos de resultados obtidos a partir dos

testes realizados para a analise de sensibilidade do modelo FLUX em relagao a discretizagao

espacial (Az).
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Figura 3.3 Grau de saturagdo (Cenario 01 — recarga = 500 mm/ano)
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Figura 3.4 Tensao capilar (Cenario 02 — recarga = 0,0 cm/h)
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Figura 3.5 Condutividade hidraulica relativa (Cenario 03 — recarga = 0,2 cm/h)
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Figura 3.6 Grau de saturagdo (Cenario 04 — recarga = 500 mm/ano)

Em funcdo dos resultados obtidos nos testes, verificou-se que o modelo FLUX ndo
apresentou instabilidade numérica e o comportamento das varidveis analisadas foi
relativamente proximo para os diferentes cendrios e valores de recarga, mesmo considerando-
se valores de Az relativamente altos. Os resultados mostraram que o grau de saturag¢do (S) e a
condutividade hidraulica relativa (k;) foram as varidveis que apresentaram maior influéncia
dos valores de Az.

Em relagdo aos cendrios, pode-se verificar que o Cendario 04 ¢ o mais sensivel em

termos de discretizagdo espacial (Az), em razdo da mudanga do tipo de solo. Uma explicacao
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para este resultado ¢ o esquema numérico adotado pelo modelo FLUX (esquema centrado na
célula, ver Figura 3.1) que ndo permite representar a interface entre os tipos de solo de modo
adequado. Computacionalmente, este inconveniente pode ser contornado, mas em virtude dos
resultados obtidos, concluiu-se por ndo haver a necessidade de nenhuma implementacao
computacional adicional a fim de permitir uma melhor representagao da interface entre
diferentes tipos de solo.

Em relacdo aos valores de recarga, os resultados obtidos pelo modelo FLUX
mostraram um comportamento relativamente uniforme, ou seja, os resultados nao
apresentaram uma variagdo significativa do ponto de vista qualitativo, considerando-se os

diferentes valores de recarga adotados.

3.3.2 Comparac¢ao em Relacio ao Modelo VS2DTI

O desempenho do modelo FLUX também foi comparado aos resultados apresentados
pelo modelo VS2DTI. O referido modelo simula o fluxo e o transporte de solutos em meio
poroso ndo saturado e faz parte do pacote VS2DI, que ¢ um pacote grafico para a simulacao
de fluxo, transporte de solutos e transferéncia de calor, descrito resumidamente em Hsich et
al. (2000).

A concepcao e as rotinas que procuram resolver o problema de fluxo no modelo
VS2DTI sao discutidas detalhadamente em Lappala ef al. (1987). O modelo basicamente
resolve o problema de fluxo transiente bidimensional em meio poroso ndo saturado. Ja o
modelo FLUX desenvolvido para o presente estudo resolve o problema de fluxo permanente
unidimensional em meio poroso nao saturado.

A premissa basica dos testes consistiu em verificar se 0 modelo VS2DTI convergia
para a solugdo proporcionada pelo modelo FLUX, quando as condi¢des de contorno eram
mantidas constantes no tempo.

Foram utilizados os mesmos 12 testes usados na analise de sensibilidade do modelo
FLUX com relacdo a discretizacdo espacial (Az), conforme descritos anteriormente. O
desempenho do modelo FLUX foi avaliado pela comparacdo dos seus resultados com os
obtidos utilizando-se o modelo VS2DTI. As variaveis analisadas foram a tensdo capilar (y) e
o grau de saturagao (S).

Para os testes de comparagao entre os dois modelos, adotou-se um numero de 100
células para discretizag@o espacial da coluna de solo em cada um dos cenarios analisados. Isto

implicou em uma discretizacdo espacial (Az) de 2 cm para os Cendrios 01 a 03 e de 1 cm para
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o Cendrio 04. As Figuras 3.7 a 3.10 apresentam alguns exemplos de resultados obtidos a partir

dos testes realizados para a comparagao entre os modelos FLUX e VS2DTIL.
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Figura 3.7 Tensao capilar (Cenario 01 — recarga = 500 mm/ano)
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Figura 3.8 Grau de saturagao (Cenario 02 — recarga = 0,2 cm/h)
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Figura 3.9 Tensao capilar (Cenario 03 — recarga = 0,0 cm/h)
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Figura 3.10 Grau de saturagdo (Cenario 04 — recarga = 500 mm/ano)

Em fungdo dos testes realizados, verificou-se que os resultados dos dois modelos
foram bastante proximos entre si. As maiores diferengas, em termos relativos, foram obtidas
junto a base da coluna de solo e podem ser explicadas pelo modo como os dois modelos
representam a condi¢do de contorno junto a base da coluna, conforme discutido a seguir.

O modelo VS2DTI também adota um esquema numérico centrado na célula. Deste
modo, a condicdo de contorno na base da coluna ndo ¢ associada propriamente a base da
coluna, mas sim a uma distancia igual a (Az/2) da mesma. J& o modelo FLUX, embora

também adote um esquema numérico centrado na célula, trata de modo diferente a ultima
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célula (mais proxima da base da coluna). O modelo FLUX representa a tltima célula por dois
noés: o primeiro situado na base da coluna (borda inferior da célula) e o segundo situado no
meio da célula (esquema centrado na célula). Deste modo, a condi¢do de contorno na base da
coluna ¢ associada exatamente a base da coluna.

Esta diferenca no tratamento da condicdo de contorno junto a base da coluna faz com
que os dois modelos “enxerguem” a coluna de solo com comprimentos distintos. Para uma
coluna de comprimento L e para uma discretizacdo Az constante, o modelo FLUX representa
a coluna com um comprimento igual a (L - Az/2), enquanto o modelo VS2DTI representa a
coluna com um comprimento de (L - Az).

As Tabelas 3.3 e 3.4 apresentam as maiores diferengas (em modulo) entre os valores
de tensdo capilar e de grau de saturagdo calculados pelos modelos FLUX e VS2DTI,

considerando-se os diferentes cenarios e valores de recarga.

Tabela 3.3 Mddulo da maxima diferenca entre os valores de tensdo capilar calculados pelos

modelos FLUX e VS2DTI (em cm)

RECARGA

CENARIO 0,2 cm/h 500 mm/ano 0,0 cm/h
01 1,03 1,04 1,00
02 0,30 0,99 1,00
03 1,22 1,29 1,00
04 0,54 0,55 0,50

Tabela 3.4 Modulo da maxima diferenca entre os valores de saturagdo calculados pelos

modelos FLUX e VS2DTI
RECARGA
CENARIO 0,2 cm/h 500 mm/ano 0,0 cm/h
01 0,009 0,010 0,010
02 0,005 0,012 0,012
03 0,001 0,001 0,001
04 0,005 0,005 0,005

Verifica-se, a partir dos dados da Tabela 3.3, que as maximas diferengas entre os
valores de tensdo capilar resultaram na ordem de 1 cm. Ja para o grau de saturag@o, cujos
resultados sdo apresentados na Tabela 3.4, as méaximas diferencas resultaram na ordem de
0,01. Como ja destacado anteriormente, uma parcela das diferengas apresentadas pode ser
creditada ao modo como os dois modelos representam as condi¢des de contorno junto a base

da coluna de solo.
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34  AVALIACAO DO MODELO COMPUTACIONAL DE TRANSPORTE EM MEIO
NAO SATURADO

O problema de transporte em meio poroso ndo saturado e sua solu¢do numérica foram
apresentados e discutidos no item 3.2. Com base no exposto no referido item, desenvolveu-se
um modelo computacional em linguagem FORTRAN, denominado de TRANSP, para simular
as condi¢des de transporte unidimensional em meio nao saturado sob regime permanente.

Importante destacar que o modelo TRANSP utiliza os dados gerados pelo modelo
FLUX que trata do problema de fluxo permanente unidimensional em meio nio saturado.
Além disso, o modelo considera, como condig¢do inicial do problema, valores nulos de
concentragdo ao longo da coluna de solo e as condi¢des de contorno discutidas no item 3.2.3,
que sdo: concentracdo constante ao longo do tempo no topo da coluna e gradiente de
concentra¢do nulo junto a base da coluna de solo.

Este item se inicia com uma discussao teorica sobre critérios de estabilidade numérica
com o objetivo de auxiliar na andlise das restrigdes existentes aos valores de discretizacao
espacial (Az) e temporal (At) em problemas de transporte em meio poroso nao saturado.

Na seqiiéncia sdo apresentados alguns testes realizados para verificar o desempenho
do modelo TRANSP. Os testes realizados procuram avaliar a sensibilidade do modelo em
relagdo a discretizagao temporal (At) e a discretizagao espacial (Az) e confrontar os resultados
do modelo TRANSP com os resultados obtidos a partir de uma solugdo analitica para o

problema de transporte unidimensional em meio poroso ndo saturado.

3.4.1 Discussao sobre Critérios de Estabilidade Numérica

Discussdes sobre a estabilidade de métodos numéricos em problemas de transporte
unidimensionais podem ser encontradas em Huyakorn e Pinder (1983), Noorishad et al.
(1992) e Perrochet e Berod (1993).

Quando o dominio espaco-temporal (z, t) ¢ discretizado, o tamanho dos elementos da
grade, definidos por Az e At, sdo estabelecidos a partir da andlise de dois nimeros
adimensionais: o nimero de Peclet (Pe) e o nimero de Courant (Cr). Os referidos numeros

podem assim ser definidos:

v Az
D

Pe = (3.44)
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cr—_d4at
OdSR Az

(3.45)

Explicagdo teorica sobre o significado dos nimeros de Peclet (Pe) e de Courant (Cr)
pode ser encontrada em Marsilly (1986) e Perrochet e Berod (1993). Dos trabalhos de
Noorishad et al. (1992) e Perrochet e Berod (1993), pode-se assumir as seguintes restricdes
para a estabilidade de métodos numéricos aplicados a problemas de transporte

unidimensionais:
Pe<2 e PeCr<2

A analise tedrica do valor maximo para a discretizagdo espacial (Az) pode ser feita a
partir da analise da restri¢do relativa ao numero de Peclet (Pe), definido pela Equacao 3.44. A
partir da relagdo entre a velocidade real do fluxo (v) e a velocidade de Darcy (q), a Equagao

3.44 pode ser escrita como:

(3.46)

Considerando-se a definicdo do coeficiente de dispersdo hidrodindmico, dada pela
Equagado 3.36, sem o termo de correcao ¢ admitindo-se um valor de coeficiente de difusdo

molecular do contaminante na fase aquosa (Dp,) relativamente pequeno, pode-se escrever:

D

I

Ran|
" (3.47)

Substituindo-se o pardmetro D, definido pela Equagdo 3.47, na Equagdo 3.46 e com as

devidas simplificagdes, tem-se:

_SAz
oL

Pe

(3.48)

Considerando-se a Equagdo 3.48 ¢ a restricdo em relagdo ao Numero de Peclet (Pe),

tem-se:
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<2 ou Az <

A condi¢do mais restritiva em relacdo a Az ¢ obtida para grau de saturagdo (S)

maximo. Portanto, para S igual a 1, tem-se:

Az<20 (restricdo relativa a discretizacdo espacial Az).

Deste modo, teoricamente, o valor de Az deve ser no maximo o dobro do valor da
dispersividade longitudinal do meio poroso (o).

A andlise teorica do valor maximo para a discretizagdo temporal (At) pode ser feita a
partir da andlise da restricdo relativa ao produto entre o nimero de Courant (Cr) e o nimero
de Peclet (Pe), definidos pelas Equacdes 3.45 e 3.46, respectivamente. O produto das referidas

equagoes resulta em:

q’At

PeCr= 5
¢“SRD

(3.49)

Substituindo-se a defini¢do de D, dada pela Equacao 3.47, na Equagdo 3.49 e com as

devidas simplificacdes, tem-se:

q At
Roag

PeCr=

(3.50)

Considerando-se a Equacao 3.50 e a restricdo em relacdo ao produto entre os nimeros

de Peclet (Pe) e de Courant (Cr), tem-se:

i, ou A< 20RO
dRoay q

A condi¢do mais restritiva em relacdo a At ¢ obtida para o valor de coeficiente de
retardo (R) minimo. Considerando-se a defini¢do de R, dada pela Equacdo 3.31, verifica-se

que o valor minimo de R ¢ igual a 1. Portanto, tem-se:
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At < (restri¢do relativa a discretizagao temporal At).

2¢o
q

Considerando-se o problema de fluxo permanente unidimensional em meio poroso nao
saturado, esta relagdo representa teoricamente o valor maximo para a discretizacao temporal

(At) como fungdo da porosidade do meio (¢), dispersividade longitudinal (o) e recarga (q).

3.4.2 Analise da Sensibilidade em Relacao a Discretizacao Temporal (At)

A andlise de sensibilidade do modelo computacional TRANSP em relacio a
discretizagdo temporal (At) utilizou os mesmos 12 testes adotados na avaliacdo do modelo
computacional FLUX, conforme descritos no item 3.3, e cujas informagdes principais sdao
resumidas nas Tabelas 3.1 ¢ 3.2

A Tabela 3.5 apresenta os dados relacionados mais especificamente ao problema de
transporte em meio poroso nao saturado e que foram utilizados nos testes de avaliagcao do
modelo TRANSP. Por questdo de simplicidade, os parametros apresentados na Tabela 3.5
foram considerados iguais para os diferentes tipos de solo.

As condigdes de contorno no topo e na base da coluna do solo, utilizadas na defini¢o
do modelo computacional TRANSP, foram discutidas no item 3.2.3. Adotou-se a
concentragcdo no topo da coluna como sendo constante ao longo do tempo e tendo um valor
igual a 100 g/cm’, que pode ser considerado como um valor “unitario” representativo da

concentracao.

Tabela 3.5 Valores dos parametros dos solos utilizados nos testes do modelo TRANSP

Parametro Simbolo Unidade Valor
Densidade dos graos do solo Ds g/em’ 2,65
Fracdo de carbono organico no solo foc -— 0,001
Dispersividade longitudinal do meio poroso oL cm 10
Coeficiente de particdo do contaminante em relagdo ao Koc cm’/g 100
carbono organico
Coeficiente de difusdo molecular do contaminante na Dp, cm’/h 6x10™
fase aquosa

A partir da discussdo tedrica sobre critérios de estabilidade numérica, apresentada no

item anterior, e considerando-se os diferentes valores de ¢, o e q usados nos testes para a
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analise do modelo TRANSP, definiu-se valores maximos de At para os diferentes cendrios
descritos na Tabela 3.2 e que sdo apresentados na Tabela 3.6.

Em relacdo a Tabela 3.6, os valores maximos de At para o Cenario 04 foram estimados
utilizando-se o menor valor de porosidade (¢) entre os dois solos que compdem o referido
cendrio. Os valores de At apresentados na Tabela 3.6 foram utilizados como indicativos para a

analise de sensibilidade do modelo TRANSP em relagdo a discretizagao temporal (At).

Tabela 3.6 Valores maximos teoricos de discretizacdo temporal (At), em horas, para os

diferentes cenarios de testes do modelo TRANSP

Recarga
Cenario 0,2 cm/h 500 mm/ano 0,0 cm/h
01 36,8 1289 (53,7 dias) o0
02 39,0 1366 (56,9 dias) 00
03 42,0 1471 (61,3 dias) 00
04 36,8 1289 (53,7 dias) o0

A andlise de sensibilidade do modelo TRANSP em relagdo a discretizagdao temporal
(At) consistiu em realizar os 12 testes para diferentes valores de At. Adotou-se na
representacdo da coluna de solo, um ntimero de células igual a 20, o que implica em um valor
de Az igual a 10 cm para os Cenarios 01 a 03 e igual a 5 cm para o Cenario 04.

Para cada cenario, o procedimento basico dos testes foi assumir inicialmente um valor
de At relativamente pequeno e sucessivamente aumentar esse valor até ser observada alguma
inconsisténcia nos resultados do modelo. O referido procedimento, além de permitir verificar
a existéncia de alguma instabilidade numérica, permite também verificar a influéncia de At
sobre a qualidade dos resultados.

Verifica-se, a partir dos valores maximos teoricos de discretizagdo temporal (At),
apresentados na Tabela 3.6, que a recarga (q) tem uma maior influéncia sobre os limites de At
do que os cenarios estabelecidos. Portanto, os valores de At a serem utilizados no testes foram
definidos de acordo com os valores de g, ou seja, independentemente dos Cenarios.

Para a recarga de 0,2 cm/h, os valores de At utilizados foram 1h, 2h, 4h, 6h, 12h e 24h
para um horizonte de 720h (30 dias). J& para uma recarga equivalente a 500 mm/ano, foram
usados os valores de At iguais a 6h, 12h, 24h, 48h, 72h e 144h para um horizonte de 180 dias.
Finalmente, para o valor de recarga nula, foram usados valores de At correspondentes a 2 dias,
4 dias, 8 dias, 16 dias, 24 dias e 48 dias para um horizonte de 1440 dias (aproximadamente 4
anos). Os valores de At foram estabelecidos respeitando-se os valores maximos tedricos

apresentados na Tabela 3.6.
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As Figuras 3.11 a 3.14 apresentam alguns exemplos de resultados obtidos a partir dos
testes realizados para a andlise de sensibilidade do modelo TRANSP em relagdo a

discretizacao temporal (At).
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Figura 3.11 Perfil de concentragdo (Cenario 01, recarga = 0,2 cm/h, t = 15 dias)
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Figura 3.12 Perfil de concentragdo (Cenario 02, recarga = 50 cm/ano, t = 90 dias)
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Figura 3.14 Perfil de concentragdo (Cenario 04, recarga = 0 cm/h, t = 720 dias)

Os perfis de concentragdo apresentados nas Figuras 3.11 a 3.14 sdo sempre referentes
aos tempos relativos a metade do horizonte de tempo estabelecido para o respectivo valor de
recarga analisado. E importante lembrar que a condig¢do de concentragdo constante e igual a
100 foi imposta ao topo da coluna de solo. Portanto, o desenvolvimento da pluma ¢ medido
pelo afastamento que o perfil de concentragdes assume em relagdo ao eixo vertical.

Em relagdo ao valor de recarga de 0,2 cm/h, em fungdo dos resultados obtidos para os

diferentes cendrios, verificou-se que inconsisténcias numéricas sao verificadas para valores At
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maiores ou iguais a 24 h. Além disso, verificou-se que os resultados obtidos para valores de
At iguais a 1h, 2h e 4h foram bastante proximos entre si.

Em relacdo ao valor de recarga de 500 mm/ano, em fun¢ao dos resultados obtidos para
os diferentes cendrios, verificou-se que os perfis de concentragdo foram relativamente
proximos entre si e ndo foram constatadas inconsisténcias numéricas para valores de At de até
144 h.

Finalmente, em relagdo ao valor de recarga nula, em funcdo dos resultados obtidos
para os diferentes cendrios, verificou-se que os perfis de concentragao foram relativamente
proximos entre si € ndo foram constatadas inconsisténcias numéricas para valores de At de até
1152 h (48 dias).

E importante destacar que o mecanismo de advec¢do acaba ndo colaborando no
processo de transporte ao longo da coluna de solo para o valor de recarga nula. Isto ajuda a
explicar a proximidade entre os perfis de concentracdo para os diferentes valores de At
analisados e, inclusive, o pequeno desenvolvimento dos perfis de concentragao na coluna de
solo ao longo do tempo.

A condicdo de contorno no topo da coluna de solo ¢ outra caracteristica do modelo
implantado que ¢ importante ressaltar. A condicdo de concentragdo constante no topo da
coluna explica a tendéncia dos perfis de concentracdo convergirem para um perfil uniforme
em toda a extensdo da coluna de solo ao longo do tempo. De certo modo, essa condi¢cdo de
contorno contribui para uma “aproximac¢do” entre os perfis de concentragdo relativos a

diferentes At na medida em que o tempo 7 cresce.

3.4.3 Analise da Sensibilidade em Relacdo a Discretizacao Espacial (Az)

A andlise de sensibilidade do modelo TRANSP em relacdao a discretizacdo espacial
(Az) consistiu em realizar novamente os 12 testes para diferentes valores de Az. Como no
modelo FLUX, o dado de entrada utilizado pelo modelo TRANSP ndo ¢ a discretizagao
espacial (Az), mas sim o nimero de células utilizadas para representar a coluna de solo.

A partir da discussdo tedrica sobre critérios de estabilidade numérica, apresentada no
item 3.4.1, e considerando-se o valor de o utilizado para a verificagdo do modelo TRANSP,
apresentado na Tabela 3.5, conclui-se que o valor de Az deve ser no maximo igual a 20 cm, o
que implica em um numero minimo de 10 células para os Cenarios 01 a 03 e de 5 células para

o Cenario 04.
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Os diferentes testes foram realizados considerando-se o nimero de células igual a 10,
20, 50, 100 e 200. Estes valores correspondem a valores de Az iguais a 20 cm, 10 cm, 4 cm, 2
cm e 1 cm, respectivamente, para os Cenarios 01 a 03 e a valores de Az iguais a 10 cm, 5 cm,
2 cm, 1 cm e 0,5 cm, respectivamente, para o Cenario 04.

Para a analise de sensibilidade em relacdo a Az, em fun¢ao dos resultados obtidos na
analise de sensibilidade a discretizacao temporal (At), discutidos no item 3.4.2, foram fixados
os valores de At iguais a 4h, 24h e 8 dias para as condi¢des de recarga de 0,2 cm/h, 500
mm/ano ¢ 0,0 cm/h, respectivamente. Além disso, os horizontes de tempo adotados para a
analise novamente foram de respectivamente 30 dias, 180 dias e 1440 dias (aproximadamente
4 anos) para os valores de recarga mencionados.

As Figuras 3.15 a 3.18 apresentam alguns exemplos de resultados obtidos nos testes
realizados para a analise de sensibilidade do modelo TRANSP em relagdo a discretizacao

espacial (Az).
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Figura 3.15 Perfil de concentragdo (Cenario 01, recarga = 0,2 cm/h, t = 15 dias)
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Os pertfis de concentragdo apresentados nas Figuras 3.15 a 3.18 sdo sempre referentes
aos tempos relativos a metade do horizonte de tempo estabelecido para o respectivo valor de
recarga analisado. E importante novamente lembrar que a condicdo de concentragdo constante
e igual a 100 foi imposta ao topo da coluna de solo. Portanto, o desenvolvimento da pluma ¢
medido pelo afastamento que o perfil de concentragdes assume em relagdo ao eixo vertical.

De modo geral, em fun¢ao dos resultados obtidos para os diferentes valores de recarga
e para os diferentes cenarios, verificou-se que os perfis de concentracdo mostraram um
comportamento uniforme para os diferentes valores de Az, ndo apresentando inconsisténcias
numéricas. Este comportamento dos perfis de concentragdo pode ser explicado pelos valores
de Az e At adotados para a analise da discretizagdo espacial (Az).

Destaca-se que o maximo valor de Az adotado para analise foi igual a 20 cm,
respeitando os critérios estabelecidos no item 3.4.1. Adicionalmente, os valores de At usados
na analise resultaram do item 3.4.2, que trata da analise da discretizacdo temporal, e também
respeitam os critérios estabelecidos no item 3.4.1.

Em relacao aos valores numéricos obtidos para os perfis de concentragdo, verificou-se
que, independentemente do valor de recarga, valores de Az relativos a 1 cm, 2 cm e 4 cm para
os Cendrios 1 a 3 e relativos a 0,5 cm, 1 cm e 2 cm para o Cendrio 04 produziram perfis de
concentragdo relativamente proximos entre si. Os referidos valores de Az representam para os

quatro cenarios analisados um nimero de células igual a 200, 100 e 50, respectivamente.
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E importante destacar que a analise da discretizagdo espacial (Az) teve como objetivo
principal estabelecer um nimero “razoavel” de células para a representagao da coluna de solo,
considerando cada valor de recarga e cada cendrio analisado. Uma possibilidade nao
explorada na presente analise foi o aumento de Az, e conseqiliente diminui¢ao do nimero de
células, para a verificagdo de inconsisténcias numéricas. Além disso, para alguns cenarios
quando utilizados valores de Az superiores a 20 cm, verificou-se problemas numéricos na

execucao do modelo FLUX que calcula os perfis de saturagdo e tensao que sao utilizados pelo

modelo TRANSP.

3.4.4 Comparacio entre a Solucio Analitica e a Solucado Numérica

Este item apresenta uma comparagao entre a solucao analitica € a solugao numérica,
fornecida pelo modelo TRANSP, para o problema de transporte unidimensional em meio
poroso ndo saturado.

A Equagdo 3.33, usada para representar o transporte de um contaminante em meio
poroso ndo saturado para a condi¢do de fluxo em regime permanente, estabelecida no item
3.2, ndo admite uma solucdo analitica. Contudo, a definicdo de hipdteses adicionais aquelas
adotadas para o estabelecimento da referida equagdo permite a obtengdo de solugdes analiticas
para diferentes condigdes iniciais e de contorno.

A Equagao 3.33 foi estabelecida sob a hipotese de fluxo volumétrico (q) constante no
tempo e no espago. A hipoétese de q constante no tempo implica em grau de saturagdo (S),
coeficiente de retardo (R) e coeficiente de dispersdo (D) constantes no tempo. Ja a hipotese de
q constante no espacgo ndo implica necessariamente em S, R e D constantes no espaco.

Em geral, para a obten¢do de solugdes analiticas para o problema de transporte
unidimensional em meio ndo saturado sob regime de fluxo permanente, adota-se a hipotese de

S, R e D também constantes no espago. Deste modo, a Equacao 3.33 pode ser reescrita como:

P 2
RS =psp25-qE o RE-pIE-4E (3-5D)
ot 0z 0z ot 0z~ ¢S oz

Definindo-se a velocidade média (V) no nivel do poro como V = g/¢S e substituindo-

se na Equacao 3.51, tem-se:
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2
RC_p0C_6C

ot o2 oz

(3.52)

Na literatura sdo encontradas solug¢des analiticas para a Equacdo 3.52, considerando
diferentes condigdes iniciais € de contorno e sem levar em conta o processo de adsor¢ao, ou
seja, R igual a 1. Como exemplos, podem ser citados os trabalhos de Van Genuchten (1981),
Javandel et al. (1984), Bear e Verruijt (1987), Fetter (1999) e Charbeneau (2000).

A Equacdo 3.52 pode ser modificada de modo a satisfazer a forma da equagdo
fundamental cuja solugdo analitica pode ser obtida a partir dos autores citados. Para tanto,

basta definir D* = D/R e V* = V/R e substituindo-se na Equagao 3.52, tem-se:

2
8_C:D* 0 ?_V*a_c
ot 0z 0z

(3.53)

A Equacao 3.53 ¢ similar a forma unidimensional da classica equagdo de dispersao-
adveccdo para substancias ndo reativas dissolvidas em um meio ndo saturado, isotropico e
homogéneo sob a condi¢do de fluxo permanente e uniforme, como apresentada, por exemplo,
em Javandel et al. (1984). Esta caracteristica ¢ conseqiiéncia direta de todas as hipdteses
adotadas para a obtencao da Equagao 3.53.

Para a condigdo de contorno do tipo Dirichlet no topo da coluna, ou seja, valores de
concentragdo (C) conhecidos ao longo do tempo, e considerando-se estes valores constantes,
isto &, C(0,t) = Coy, tem-se a solugdo C(z,t) da Equacdo 3.53 para uma condi¢do inicial de
concentragdo nula ao longo de uma coluna de solo de comprimento semi-infinito

(Charbeneau, 2000):

* *
Cc 1 zV z+V t

*
z-V t
— =—|erfc| —— +exp{—*Jerfc[—J (3.54)
Co 2 [ND"‘J D 2VD't

onde: z = distancia do topo da coluna de solo [L];

erfc(.) = funcdo erro complementar.

O valor da funcdo erfc(.), presente na Equacdo 3.52, pode ser calculado de modo

aproximado, usando o procedimento apresentado por Press et al. (1992).
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Para a comparacao entre a solugdo analitica, fornecida pela Equagao 3.54, e a solugao
numérica fornecida pelo modelo TRANSP, houve necessidade de se produzir uma versao
modificada do referido modelo para representar as mesmas hipéteses utilizadas na abordagem
analitica e que levaram a obten¢ao da Equacao 3.54.

Para a comparagdao das solugdes numérica e analitica, adotou-se o Cenario 01,
apresentado na Tabela 3.2, para a representagdo da coluna de solo. Além disso, adotou-se uma
recarga equivalente a 500 mm/ano, valor possivel de ser observado em campo e que foi
utilizado previamente na andlise de sensibilidade da discretizagdo espacial (Az) e da
discretizagao temporal (At).

Ja em relacdo aos parametros relativos especificamente ao problema de transporte,
foram adotados os mesmos valores apresentados na Tabela 3.5. Adicionalmente, adotou-se
um valor de saturacdo constante ao longo da coluna e igual a 0,57, que representa um valor de
saturagdo médio obtido a partir de solug¢ao fornecida pelo modelo FLUX.

Ainda em relagdo a comparagao das solugdes numérica e analitica, foram avaliados os
resultados para diferentes valores de discretizacao espacial (Az), discretizagdo temporal (At) e
coeficiente de dispersividade longitudinal (o). Para Az, foram adotados os valores de 20 cm,
10 cm, 5 cm e 1 cm. Ja para At, foram adotados os valores de 6 h, 12 h ¢ 24 h. Finalmente
para o, foram adotados os valores de 5 cm, 10 cm e 20 cm. Os valores de Az e At adotados
sdo frutos das analises de sensibilidade realizadas nos itens 3.4.2 ¢ 3.4.3. Ao todo foram
realizados 8 testes de comparagdo entre a solucdo analitica e a solugdo numérica fornecida
pelo modelo TRANSP.

As Figuras 3.19 a 3.21 apresentam alguns exemplos de resultados obtidos nos testes
realizados para a comparagdo entre a solugdo numérica (modelo TRANSP) e a solucdo
analitica. Os resultados apresentados nas Figuras 3.19 a 3.21 referem-se sempre a variagdo da
concentragdo ao longo do tempo no meio da coluna de solo para diferentes valores de Az, At e
oL

Os resultados obtidos na comparagdo entre as solugdes numérica e analitica mostraram
que, em termos qualitativos, o comportamento da variagao da concentragdo em relacao ao
tempo no meio da coluna de solo foi relativamente o mesmo, independente dos valores de At,
Az e ar. De modo geral, os melhores resultados foram obtidos quando utilizado um valor de
discretizagdo espacial (Az) igual a 5 cm. Destaca-se que, somente para a condi¢do de At igual

a6 he oy igual a5 cm, os melhores resultados foram obtidos para Az igual a 10 cm.
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3.5 CONCLUSOES DO CAPITULO 3

Como mencionado anteriormente, o presente capitulo buscou discutir o problema do
fluxo e transporte em meio poroso nao saturado, buscando fornecer subsidios para o
desenvolvimento de um modelo computacional que resolva o problema de fluxo permanente
unidimensional em meio ndo saturado e o problema de transporte unidimensional em meio
ndo saturado sob regime de fluxo permanente.

Como resultado direto do desenvolvimento deste capitulo, foram implementados os
modelos computacionais FLUX e TRANSP, que tratam respectivamente do problema de
fluxo e transporte em meio ndo saturado.

O modelo FLUX foi avaliado segundo a sua sensibilidade a variacdo da discretizagdo
espacial (Az) e em comparacao ao modelo VS2DTI, concebido para resolver o problema de
fluxo bidimensional em meio nao saturado, sob regime transiente.

Em relacdo a andlise de sensibilidade a discretizagdo espacial (Az), os resultados dos
testes mostraram valores de tensdo capilar, carga total, grau de saturacdo e condutividade
hidraulica relativa proximos entre si independentemente dos valores de Az usados nos testes.

Na comparag@o com o modelo VS2DTI, os resultados também foram préximos entre

si para os valores de Az usados nos testes. As maiores diferencas, em termos relativos, foram
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obtidas junto a base da coluna de solo e sdo explicadas pelo modo como os dois modelos
representam a condi¢do de contorno junto a base da coluna.

J& o modelo TRANSP foi avaliado segundo a sua sensibilidade a variagdo da
discretizagdo temporal (At) e da discretizagdo espacial (Az) e em comparacdo a solucao
analitica do problema de transporte unidimensional em meio poroso nao saturado.

A andlise de sensibilidade em relagdo a At mostrou que, quando utilizado um valor de
Az igual a 10 cm (Cenarios 01 a 03) e 5 cm (Cenario 04), houve inconsisténcias numéricas
para valores de At superiores a 24 h para um valor de recarga de 0,2 cm/h. Ja para os valores
de recarga de 500 mm/ano e recarga nula ndo foram verificadas inconsisténcias numéricas
para valores de At de até 144 h (6 dias) e 1152 h (48 dias), respectivamente.

A analise de sensibilidade em relagdo a Az sugeriu um valor maximo de 20 cm. E
importante destacar que, neste caso, a analise da discretizagdo espacial (Az) teve como
objetivo principal estabelecer um numero ‘“razoavel” de células para a representagdo da
coluna de solo, considerando cada valor de recarga e cada cenario analisado. Uma
possibilidade ndo explorada na analise seria o aumento de Az e a conseqiiente diminui¢do do
numero de células para a verificagdo de inconsisténcias numéricas.

Finalmente, na comparacao entre as solu¢des numérica ¢ analitica foram testados
diferentes valores de discretizagdo espacial (Az), discretizagdo temporal (At) e coeficiente de
dispersividade longitudinal (o). Para Az, foram adotados os valores de 20 cm, 10 cm, 5 cm e
1 cm. Ja& para At, foram adotados os valores de 6 h, 12 h e 24 h. Finalmente para o, foram
adotados os valores de 5 cm, 10 cm e 20 cm. Os melhores resultados foram obtidos quando
utilizado um valor de discretiza¢do espacial (Az) igual a 5 cm, considerando-se os valores de

Az, At e o analisados.
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4. FLUXO E TRANSPORTE EM MEIO POROSO SATURADO

O presente capitulo busca apresentar conceitos basicos relativos ao fluxo e ao
transporte em meio poroso saturado, visando fornecer subsidios para o desenvolvimento dos
modelos computacionais que resolvam os problemas de fluxo permanente tridimensional e de
transporte tridimensional sob regime de fluxo permanente, ambos em meio poroso saturado.
Novamente, destaca-se que os referidos problemas sdo equacionados e resolvidos de modo
desacoplado sob a hipodtese de que as concentragdes dos contaminantes sao pequenas € nao
alteram significativamente a densidade da dgua e as caracteristicas hidraulicas do meio.

Inicialmente, sdo discutidos aspectos tedricos relativos a formulagdo matematica do
problema de fluxo em meio poroso saturado. Na seqiiéncia, procura-se descrever, de modo
sucinto, o esquema numérico € as principais caracteristicas do modelo computacional
FLUXSAT para a solugdo do problema de fluxo permanente.

Na sequéncia, sdo discutidos aspectos teodricos relativos a formulacdo matematica do
problema de transporte em meio poroso saturado. S3o também apresentados o esquema
numérico e as principais caracteristicas do modelo computacional TRANSPSAT para a
solugdo do problema de transporte sob regime de fluxo permanente. Finalmente, sdo descritos
os testes realizados com os modelos FLUXSAT e TRANSPSAT, procurando avaliar o

desempenho de ambos.

4.1 FORMULACAO MATEMATICA DO FLUXO EM MEIO SATURADO

Neste item sdo apresentados, de modo sucinto, alguns conceitos basicos relacionados a
formulacdo matematica do fluxo em meio poroso saturado, estabelecendo algumas
comparagdes com o fluxo em meio poroso ndo saturado. Portanto, ndo se trata de uma revisao
exaustiva sobre todos os conceitos envolvidos na descricdo do problema de fluxo em meio
saturado, que constitui um tema bastante discutido do ponto de vista técnico e cientifico.
Existem na literatura técnica, diversos textos classicos relacionados ao referido tema, dentre
os quais, pode-se citar Freeze ¢ Cherry (1979), McWhorter ¢ Sunada (1981), Marsily (1986),
Bear e Verruijt (1987), Spitz e Moreno (1996) e Charbeneau (2000).

A equagdo que descreve o fluxo de 4gua em meio saturado, a exemplo da formulagdo
matematica do fluxo em meio nao saturado, pode também ser obtida a partir do conceito de
continuidade e do uso da equagdo de Darcy para meios porosos. Charbeneau (2000) apresenta

a equacao geral da continuidade aplicada ao fluxo de 4gua em um meio poroso saturado:
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S, %‘+ div(q)=W' (4.1)

onde: h = carga hidraulica [L];
S, = armazenamento especifico [L™];
div (.) = operador divergente;
g = velocidade de Darcy [LT™];

W’ = fonte/sumidouro externo [L*T'L].

A Equagdo 4.1 representa a equacdo geral do fluxo de 4gua em meio poroso saturado
(Bear e Verruijt, 1987; Smedt, 1998 e Charbeneau, 2000), sendo vélida indistintamente para
aqiiiferos confinados e nao confinados. Discussdes sobre as hipoteses utilizadas para a
obtencdo da Equagdo 4.1 podem ser encontradas, por exemplo, em Marsily (1986), Bear e
Verruijt (1987), Smedt (1998) e Charbeneau (2000).

O armazenamento especifico (Ss), presente na Equacdo 4.1, ¢ definido como sendo
igual ao volume de agua adicionado ou subtraido de um determinado volume de controle por
unidade de volume por unidade de variacdo da carga hidraulica (h) e esté relacionado com o
mecanismo de liberacdo de agua em um aqiiifero. No caso dos aqiiiferos ndo confinados, a
liberacdo de dgua se da pela drenagem dos poros do solo. Ja para os aqiiiferos confinados, o
armazenamento especifico (Ss) € basicamente fun¢do da compressibilidade da agua e da
deformagdo da matriz do solo. Discussdo tedrica sobre o armazenamento especifico (Ss) pode

ser encontrada, por exemplo, em Bear e Verruijt (1987) e Smedt (1998).

Deste modo, o termo Ss.a%t representa a taxa de variagdo do volume de agua

armazenado em um determinado volume de controle em relagdo ao tempo. Ja o termo div(q)

representa o balango dos fluxos de agua que entram e saem do volume de controle.
Finalmente, o termo W’ representa uma fonte e/ou sumidouro externos e que se caracterizam
por adicionar ou retirar 4gua do volume de controle a partir de pontos no interior do mesmo,
ou seja, pontos ndo pertencentes as fronteiras do referido volume de controle.

E interessante comparar a Equacio 4.1, que representa o conceito de continuidade para
um meio poroso saturado, com a Equacdo 3.1, que representa o0 mesmo conceito, porém para
um meio poroso nao saturado. Em principio, a diferenca basica refere-se ao termo que
representa a variacdo em relagdo ao tempo do volume de 4dgua armazenado em um

determinado volume de controle.
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No caso especifico de um meio poroso nao saturado, ver Equagao 3.1, a variacao

temporal do volume de agua armazenado ¢ representado pela variacdo no tempo do conteudo

volumétrico de agua, expressa pelo termo a%t' De modo simples, considerando-se a

porosidade constante, a variagdo do volume armazenado pode ser explicada pela variagdo do
grau de saturagdo (S) ao longo do tempo.
J& no caso especifico de um meio poroso saturado, ver Equagdo 4.1, a variagdo

temporal do volume de 4gua armazenado € proporcional a variagdo no tempo da carga

hidraulica, expressa pelo termo Ss.a%t. De modo simples, para aqiiiferos ndo confinados, a

variagdo do volume armazenado pode ser explicada pela variacdo da posicdo da superficie
fredtica.
A Equagdo de Darcy para o fluxo de 4gua em meio poroso saturado pode ser

representada por (Charbeneau, 2000):

q =-K.grad(h) (4.2)
onde: § = velocidade de Darcy [LT'];
K = condutividade hidraulica no meio saturado [LT™];

h = carga hidréulica [L];
grad(.) = operador gradiente.

A Equacdo 4.2 é obtida considerando-se a adogdo de uma série de hipdteses, cuja
descricdo e discussdo podem ser encontradas, por exemplo, em Charbeneau (2000).
Discussdes sobre os limites de validade da Equagdo 4.2 e generalizagdes da mesma podem ser
encontradas em Bear e Verruijt (1987).

Em comparacao a Equagdo 3.2, que trata do fluxo em meio poroso ndo saturado, tem-
se que a condutividade hidraulica (K) no meio saturado ¢ constante, ja que ndo hé variagdo do

contetdo volumétrico (0). Substituindo-se q , a partir de sua definicdo expressa na Equagao

4.2, a Equacdo 4.1 pode ser escrita como:

S oh _ div[K grad(h)]+ W' ou

Sot

oh 0 oh) 0 oh| 0 oh
e Ky |+ Ky — |[+—| K, — |+ W' 43
S o o [ XX 5 j 3 ( Y5 j 52( 77 82] (4.3)
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A Equacido 4.3, segundo em McDonald e Harbaugh (1988), representa a equagdo de
fluxo transiente em meio poroso saturado nao homogéneo e anisotropico. Duas hipoteses
importantes relacionadas a Equacdo 4.3 sdo a densidade da agua constante ¢ o alinhamento
dos eixos coordenados x, y e z com as diregdes principais do tensor da condutividade
hidraulica.

A Equagdo 4.3 pode ser usada indistintamente para aqiiiferos confinados e nao
confinados. A principal diferenca estd na interpretacao fisica do armazenamento especifico
(Ss). Para aqiiiferos ndo confinados, Sg estd relacionado a variacdo do volume de agua
armazenado em fun¢do da mudanca da posicao do lengol fredtico devido a variagdes da carga
hidraulica. Para aqiiiferos confinados, S esta relacionado aos efeitos de compressibilidade da
agua e de deformacdo da matriz do solo também resultantes de variagdes da carga hidraulica
no aqiiifero. Conforme ja mencionado, discussdo tedrica sobre o armazenamento especifico
(Ss) pode ser encontrada em Bear e Verruijt (1987) e Smedt (1998).

A Equagido 4.3, que trata do problema de fluxo em meio saturado, pode ser comparada

a Equagdo 3.3, que trata do problema de fluxo em meio nao saturado. Além da diferenga no

termo (Ss.ah Gt)’ jé discutida anteriormente, tem-se que os valores de condutividade hidraulica

(K) independem do conteudo volumétrico () e, por conseqiiéncia, do grau de saturagdo (S),
J& que ambos sdo constantes para o meio poroso saturado.

A Equacdo 4.3 pode ser ainda particularizada para o caso de fluxo em regime
permanente. Considerando-se a auséncia de fontes e/ou sumidouros externos e para a

condicdo de regime permanente, a Equacdo 4.3 pode ser escrita como:

Q(KXX @}i(KWQ}Q[KZZ @jzo (4.4)
ox ox) oy oy ) oz oz

A Equacao 4.4, portanto, representa a equagao do fluxo permanente em meio poroso
saturado ndo homogéneo e anisotropico. A solucdo da referida equagdo ¢é representada por
uma funcdo do tipo h = f(x,y,z) e, em geral, ¢ obtida numericamente. Algumas solugdes
analiticas para o problema de fluxo permanente em meio poroso saturado podem ser obtidas a
partir da adocao de hipoteses adicionais. Por exemplo, para um meio homogéneo e isotropico,

a Equacgao 4.4 se reduz a:

o*h % o°h _
ox 2 8y2 07>

0 (4.5)
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A Equagao 4.5 representa, portanto, a equagao do fluxo permanente em meio poroso
saturado homogéneo ¢ isotropico. Exemplos de solugdes para a referida equacdo, conhecida

como Equagdo de Laplace, podem ser encontrados, por exemplo, em Strack (1989).

4.1.1 Condicoes Inicial e de Contorno para o Problema de Fluxo em Meio Saturado

As condigdes iniciais necessarias para a solu¢ao do problema de fluxo transiente em
meio poroso saturado, considerando-se a Equacdo 4.3, sdo os valores de carga hidraulica (h)
no instante ¢ igual a zero, ou seja, h(x,y,z,t) = h(x,y,z,0). Na presente tese, onde se considera o
problema de fluxo em regime permanente, ndo existe teoricamente a necessidade de definicao
de nenhuma condicao inicial.

As condigdes de contorno para o problema de fluxo em meio poroso saturado seguem
a classificacdo apresentada no item 3.1.1, reproduzida resumidamente a seguir, considerando

0 exposto em Spitz ¢ Moreno (1996):

- TipolI - Defini¢do da pressdo ou carga hidraulica junto ao contorno (Condicao de
Dirichlet);

- Tipo Il - Defini¢do do fluxo volumétrico (Condi¢cdo de Neumann);

- Tipo III - Contorno semi-permeavel ou fluxo variavel em funcdo da carga

hidraulica (Condi¢do de Cauchy).

E importante destacar que as condi¢des de contorno para o problema de fluxo sio
constantes ao longo do tempo, uma vez que se adotou, por hipdtese, fluxo permanente.
Marsily (1986), Bear e Verruijt (1987) e Spitz e Moreno (1996) apresentam discussao mais

detalhada sobre condi¢des de contorno nos problemas de fluxo em meio poroso saturado.

4.1.2 Solu¢do Numérica do Problema de Fluxo em Meio Saturado

Este item apresenta o esquema numérico adotado para o desenvolvimento do modelo
computacional FLUXSAT que trata do problema de fluxo permanente em meio poroso
saturado.

O desenvolvimento do modelo FLUXSAT foi baseado principalmente no trabalho

de McDonald e Harbaugh (1988) que descreve um modelo computacional de fluxo transiente
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tridimensional em meio poroso saturado, baseado em um esquema de diferencas finitas. O
referido trabalho representa a base do modelo computacional MODFLOW, provavelmente o
mais popular dos modelos computacionais de fluxo em meio poroso saturado. Um breve e
interessante historico sobre o desenvolvimento do modelo computacional MODFLOW ¢
apresentado em McDonald e Harbaugh (2003).

E importante destacar que o modelo FLUXSAT foi desenvolvido visando
principalmente o estudo de caso que ¢ objeto de analise da presente tese. Portanto, apesar de
baseado no trabalho de McDonald e Harbaugh (1988), todo o cédigo do referido modelo foi
desenvolvido especificamente para o presente trabalho e apresenta algumas simplificag¢des e
caracteristicas proprias, tais como: fluxo em regime permanente; condicdo de recarga
permanente no topo do aqiiifero; e representacao de conexao hidraulica entre o aqiiifero e uma
lagoa, como serd apresentado na seqiiéncia.

O modelo FLUXSAT resolve numericamente a Equacdo 4.4 que descreve o fluxo
permanente em meio poroso saturado ndo homogéneo e anisotropico. Como ja mencionado, a
solugdo da Equacdo 4.4 ¢ representada por uma fungdo do tipo h = f(x,y,z) e, em geral, ¢
obtida numericamente.

A discretizagdo espacial utilizada para a representacdo de um aqiiifero hipotético ¢
apresentada pela Figura 4.1. Deste modo, o aqiiifero hipotético ¢ representado por uma matriz
tridimensional, cujas dimensdes sdo os nimeros de linhas (n/in), colunas (ncol) e camadas
(ncam). Neste caso, o nimero de células da matriz tridimensional ¢ dado pelo produto [n/in x

ncol x ncam].

Coluna (j)

1 & 3 4 & @ 7 & 9

L a/fd G/"’D VLYY

Linha (i) 20 el e

Camada (k)

e células ativas Ax;
o células inativas

Figura 4.1 Representacao discretizada de um aqtiifero hipotético

(adaptado de McDonald e Harbaugh, 1988)
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Adotou-se, por convengao, que os €ixos x € y sao paralelos, respectivamente, as linhas
e colunas da matriz tridimensional apresentada na Figura 4.1, enquanto o eixo z ¢ orientado
verticalmente e positivamente para cima. E importante comentar que um aqiifero real, em
geral, ndo pode ser representado exatamente por um arranjo tridimensional, como o mostrado
na Figura 4.1. Em razdo disso, a representacao discretizada do aqiiifero hipotético (Figura 4.1)
apresenta células ativas, para as quais sdo escritas as equacdes de diferencas, e células
inativas, para as quais nao sao escritas as equacdes de diferencas.

Ainda em relagdo a Figura 4.1, em termos de variagdo dos indices i, j e k, tem-se que
um incremento no indice i corresponde a um decréscimo no valor de y; um incremento no
indice j corresponde a um acréscimo no valor de x; e um incremento no indice k corresponde a
um decréscimo no valor de z. A notacdo utilizada aqui para representar a discretizacao
espacial nas dire¢des x, y e z difere da notacdo usada em McDonald e Harbaugh (1988). A
Figura 4.2 apresenta o esquema de discretizagdo espacial centrado na célula e que foi utilizado

no modelo FLUXSAT, seguindo notacao definida na Figura 4.1.

Ax;
———
7/
Z
Ay; ® O]
Convencio:
C) Né

Linhas da grade

% Célula associada ao n6

Figura 4.2 Representacdo do esquema de discretizacdo espacial centrado

na cé¢lula (adaptado de McDonald e Harbaugh, 1988)

McDonald e Harbaugh (1988) apresentam um esquema de solugdo numérica para a
Equacdo 4.3, que trata do problema de fluxo sob regime transiente, obtido a partir do conceito
de continuidade aplicado a uma célula (i,j,k) qualquer do aqiiifero em fun¢do das células

adjacentes, conforme notagdo apresentada na Figura 4.3.
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i-Ljk

LjK

i1,k

| gk
Figura 4.3 Representacdo das células (i,/,k) e das respectivas células adjacentes

(McDonald e Harbaugh, 1988)

O conceito de continuidade aplicado a uma célula (i,j,k) qualquer implica em que a
soma de todos os fluxos entrando e saindo da célula (i,j,k) deve ser igual a taxa de variagdo do
armazenamento dentro da mesma, sendo representado matematicamente por (McDonald e

Harbaugh, 1988):

Cx, i Yk (hijrk —hij0)+Cx; 5, Yk (hijrx —hijx)+

Cyi_%,j,k (hipjc —hiji)+ Cyﬂ%’j,k (hizpjx —hijK)+

Czi,j,k_% (hijx1 —hij)+ CZijj,k+% (hijk+1 —hijx)+ (4.6)
Pi,j,khi,j,k + Qi,j,k = Ssi,j,kAXjAYiAZkAhi,j,k [ At

onde Cx, Cy e Cz representam as condutancias nas dire¢des x, y € z, respectivamente, € 0s
termos P;jihijx e Qijx representam fluxos provenientes de processos externos ao aqiiifero,
como recarga, evapotranspiragdo, interagdo com rios e lagoas, entre outros.

A Equagdo 4.6 traduz o conceito de continuidade aplicado ao problema de fluxo
transiente em meio poroso saturado. A referida equacao pode ser facilmente modificada para
contemplar o problema de fluxo permanente, representado pela Equagdo 4.7 a seguir. E
importante destacar que tanto a Equacdo 4.6, extraida de McDonald e Harbaugh (1988),

quanto a Equag¢do 4.7 seguem a notacao definida na Figura 4.1.
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CXi,j—%,k (hi,j—l,k - hi,j,k) + CXi,j—i—%,k (hi,j+1,k - hi,j,k) +

Cyi—%, ik Bicyjk —hij0 +Cyy, 1,k (hizjx —hij)+

2 -1 Migaer =higa) 624 551/ (igaen =higao + 4.7)

Pijkhijk +Qijx =0

A Equacao 4.7 aplicada as cé¢lulas ativas da matriz, utilizada para representar
conceitualmente o aqiiifero, resulta em um sistema de equagdes lineares e que sera ainda
objeto de discussao neste capitulo.

As condutancias Cx, Cy e Cz, presentes nas Equagdes 4.6 e 4.7, podem ser assim

definidas (McDonald e Harbaugh, 1988):

Cx. . = 4.8
17Ji%,k ij+y ( )
)
Ky., i/ . AXjAzZ,
Vg = (49)
2 Ayi+y
Kz AX Ay
1J,ki% ] 1
C2 el (4.10)

onde Kx, Ky e Kz sdo as condutividades hidraulicas nas direc¢des x, y € z, respectivamente. As
Equacdes 4.8 a 4.10 também seguem a notacdo definida na Figura 4.1.

A titulo de exemplo, para ilustrar a origem das Equagdes 4.6 e 4.7, a Figura 4.4
apresenta o esquema usado para o calculo do fluxo de uma célula (i,j-1,k) para uma célula
(i:k)-

Considerando-se a Figura 4.4 e a Equagdo 4.2 particularizada para uma unica
dimensdo, o calculo do fluxo de uma célula (i,j-1,k) para uma célula (i,j,k) ficaria assim
definido:

(hi 1k —hijx)

ij_%

. =Kx. . Ay; A 4.11
ql,]—lz,k 1,]—%,k YifZg ( )
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célula i,j-1,k célula 1,5,k

\
\
\
\
N
\
\|

: i : AZk
[P I NG
i i i Ayi
N A J
Y Y
AX; Ax;
_ J
Y
AXjip

Figura 4.4 Esquema para o célculo do fluxo da célula i,j-1,k para a célula i,j,k

A partir da definicdo de Cx, apresentada na Equacdo 4.8, a Equacdo 4.11 pode ser

escrita como:

915k = X o 1 B —hija) (4.12)

O mesmo raciocinio pode ser aplicado para calcular os fluxos entre as outras cinco
células adjacentes e a célula (i,j,k) e que aparecem como termos das Equagdes 4.6 ¢ 4.7. Na
seqiiéncia, descreve-se o procedimento utilizado para a determinagdo das condutancias nas

diregdes x, y € z.

4.1.3 Cailculo das Condutincias nas Direcoes x,y e z

As condutancias nas diregoes x, y e z, como definidas pelas Equacdes 4.8 a 4.10, se
referem as condutincias “entre células”. No entanto, como sdo fornecidos os valores de
condutividade hidraulica das células nas direg¢des x, y € z como dados de entrada do modelo
FLUXSAT, existe a necessidade de se obter as condutividades hidraulicas e as condutancias
“entre células” a partir das condutividades hidraulicas e das condutancias das células.

McDonald e Harbaugh (1988) apresentam uma discussdo detalhada sobre a obtengao
das condutancias “entre células” nas diregdes x, y e z a partir da condutividade hidraulica das

células nas referidas direcdes. Uma descricdo mais resumida sobre a obtengdo das
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condutancias “entre células” ¢ apresentada em Charbeneau (2000), a partir do trabalho
desenvolvido por McDonald e Harbaugh (1988).

Para um conjunto de condutancias dispostas em série, o inverso da condutancia
equivalente ¢ igual a soma dos inversos das condutancias individuais. A Figura 4.5

apresentada a seguir ajuda a ilustrar a obtencao das condutancias “entre células”.

e A%ia . A
Ayi i, j-1, k? I’ ij, k
N\ J
Y
CXij-12,k

Figura 4.5 Esquema para o célculo da condutancia na dire¢do x

A titulo de exemplo e considerando-se a Equagdo 4.8 ¢ a Figura 4.5, a condutancia
equivalente na dire¢ao x entre duas células (i,j-1,k) e (i,j,k) pode ser obtida a partir da Equacao

4.13 a seguir:

L. ! + ! (4.13)

Cx
S ]
i, k
J A KXI,]—],k .AZk.Ayl

Kxi,j’k Az, Ay;

Axir/ (Ax %)

A partir da Equacdo 4.13, com as devidas manipulagdes algébricas, o valor de

Cxi,j_ 1k pode ser obtido através de:

KX oKX i
KAX; + KX 5 AX )

1,j-1,

O mesmo raciocinio aplicado as diregdes y e z permite o estabelecimento das
Equacgdes 4.15. e 4.16, apresentadas a seguir ¢ que podem ser utilizadas para a obtengdo das

condutancias nas referidas direcdes.
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CY, )50 = 28%,0, Yickik ik (4.15)
2> (Kyi—l,j,kAYi + KYi,j,kAYi—l)
Kz. ., Kz .
Cz,jy 1y = 28X A, LR L (4.16)
P2 (KZi,j,k—lAZk + KZi,jJ(AZk—l)

As Equagdes 4.14 a 4.16 s3o utilizadas entdo para o calculo das condutancias nas
diregdes x, y e z, considerando-se que a célula (i,j,k) e as respectivas células adjacentes, ver

Figura 4.3, encontram-se completamente saturadas.

4.1.3.1 Célculo da condutancia para as diregdes x e y (células parcialmente saturadas)

No caso de problemas de fluxo em aqiiiferos livres, a camada superior, em geral,
apresenta células parcialmente saturadas, em razao da posi¢ao do lengol freatico relativamente
a posi¢ao do topo das células da referida camada.

Em razao do exposto, as Equagdes 4.14 a 4.16 precisam ser adaptadas para levar em
consideragdo o caso em que a célula (ij,k) ou algumas de suas células adjacentes ¢
parcialmente saturada, como discutido a seguir. Inicialmente ¢ apresentado o procedimento
utilizado para o calculo da condutancia nas direcdes x e y (plano horizontal) e na seqiiéncia
apresenta-se o procedimento para o calculo da condutancia na direcao z (plano vertical).

Considerando-se o esquema de discretizacdo espacial mostrado na Figura 4.1, as
células de uma determinada camada k apresentam as mesmas cotas de base e de topo, ou seja,
a base e o topo da camada s3o definidos por planos horizontais.

As Equagdes 4.14 e 4.15, como mencionado anteriormente, sdo utilizadas para o
calculo das condutancias nas dire¢des x e y quando a célula (i,j,k) e as respectivas células
adjacentes encontram-se completamente saturadas. Neste caso, o fluxo horizontal se d4 em
toda a espessura (Az) da célula. J4 no caso de uma célula parcialmente saturada, o fluxo nao
se d4 mais em toda a espessura (Az) da célula, mas sobre uma espessura igual a diferenca
entre a carga hidraulica (h) da célula e a base da camada £ a qual a célula pertence.

Supondo-se, por exemplo, o fluxo na direcdo x entre as células (i,j-1,k) e (ij.k), a

Equagao 4.14 pode ser escrita como:

Cx. (4.17)

oA KX 1aAZ KX Az
-1k = =BYi (
9, 23

KXi,j—l,k 'Azi,j—l,k AX_] + KXi,j,k .AZi’j,k AX j—l )
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A partir do valor da carga hidraulica (h) da célula (i,j,k), da espessura Azx da camada &
e do topo e base da camada £, o valor de Az, presente na Equagdo 4.17, ¢ obtido através do

procedimento apresentado a seguir:

Se (hijx > topo da camada k) entdo
Az;;x = Az, (célula completamente saturada)
sendo
Az;; = h;jx — base da camada k (célula parcialmente saturada)

Fim Se

O procedimento descrito ¢ aplicado também na determinagdo do valor de Az, a
partir do valor da carga hidraulica (h) da célula (i,j-1,k), da espessura (Azx) da camada k e do
topo e base da camada k.

O mesmo procedimento pode ser aplicado ao fluxo entre as células (i-1,/,k) e (i,j,k) na

dire¢do y, considerando-se a Equagdo 4.15 escrita como:

Ky, ik Az ik Ky;, ik Az; ik

Cyi_%,j,k =24x; (

(4.18)
KYi—l,j,k -AZi—Lj,k Ay; + KYi,j,k 'Azi,j,k Ayi )

O mesmo procedimento utilizado para o calculo de Az x e Az;x ¢ usado para o

calculo de Az;_y j .

4.1.3.2 Célculo da condutancia para a direcdo z (células parcialmente saturadas)

A Equagdo 4.16, como jad mencionado, ¢ usada para o calculo da condutancia na
dire¢do z quando a célula (i,j,k) e as respectivas células adjacentes encontram-se
completamente saturadas.

No caso de um agqiiifero nao confinado, a condutancia na dire¢ao z de uma célula
(i,j,k) parcialmente saturada ¢ calculada do mesmo modo que uma célula completamente
saturada, usando-se portanto a Equagdo 4.16, desde que a carga hidraulica (h) da célula seja

superior a cota da base da camada k. Caso contrario, o valor de Cz ¢ considerado igual a zero.
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4.1.4 Representacao dos Processos Externos ao Aqiiifero

Os termos Pijxhijx € Qijx, presentes nas Equagdes 4.6 e 4.7, representam fluxos
provenientes de processos externos ao aqiiifero, como recarga, evapotranspiracdo, interagao
com rios e lagoas, entre outros.

O fluxo entrando ou saindo de uma dada célula (i,j,k) devido a processos externos ao
aqiiifero, segundo McDonald e Harbaugh (1988), pode ser dependente ou independente da
carga hidraulica (h) da propria célula (i,j,k). Deste modo, o fluxo devido a processos externos

ao aqiiifero pode ser representado por (McDonald e Harbaugh 1988):
ajikn =Pijknlijk *dijkn (4.19)

onde a; 1, representa o fluxo proveniente da n-ésima fonte externa para a célula (7,j,k) € pijin
€ ijkn Sa0 constantes de dimensdes [L*T"] e [L’T™], respectivamente. No caso do fluxo da n-
¢sima fonte externa para a célula (i,j,k) ser independente da carga hidraulica da referida
célula, pijkn € 1gual a zero. No caso de uma mesma célula (7,j,k) receber o fluxo de mais de

uma fonte externa, o fluxo total externo (QS) ¢ obtido por (McDonald e Harbaugh 1988):

N N N
QSijk = 2 3ijkn = {ZPi,j,k,n J-hi,j,k + [Zqi»j,km] (4.20)
n=1

n:1 n:l

Portanto, a partir da Equagdo 4.20, as constantes P;;x € Q;;x, presentes nas Equagdes
4.6 e 4.7, podem ser definidas através das seguintes expressdes (McDonald e Harbaugh

1988):

N

P ik =2 Pijkn e (4.21)
n=l
N

Qijk = 2 9ijkn (4.22)
n=1

Deste modo, a Equagao 4.20 passa a ser escrita como:

Qsi,j,k = Pi,j,k 'hi,j,k + Qi,j,k (4.23)
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No modelo FLUXSAT, em razdo do caso especifico a ser estudado, foram
considerados somente dois processos externos ao aqiiifero: recarga e conexao hidraulica com
uma lagoa.

Adotou-se, por hipdtese, que a lagoa caracteriza-se por ocupar toda a area de uma
célula, como sera discutido no item 4.1.4.2. Como conseqiiéncia, exclui-se a possibilidade de
uma mesma célula receber a contribui¢do simultinea dos dois processos externos
considerados. Portanto, uma dada célula recebe a contribuicdo de, no maximo, um processo
externo. Isto implica necessariamente em valores de n, presentes nas Equagoes 4.20 a 4.22,
iguais a zero ou um. Deste modo, ¢ possivel utilizar as Equagdes 4.20 e 4.23 indistintamente.

Os procedimentos usados para representar a recarga do aqiiifero e a conexdo

hidraulica do aqiiifero com uma lagoa sido descritos a seguir.

4.1.4.1 Representagdo da recarga do aquifero

Em geral, a recarga do aqiliifero ocorre como o resultado de uma parcela da
precipitacdo que infiltra e percola até atingir o aqiliifero. Matematicamente, a recarga pode ser

representada por (McDonald e Harbaugh, 1988):
QR,; =1;;.Ax;.Ay; (4.24)

onde: QR;;=recarga aplicada a uma célula localizada na posigao (i,/) [L°T);
I;; = taxa de recarga aplicada a uma célula localizada na posi¢ao (i) [LT];

Ax;Ay; = area (plano horizontal) da célula na posigao (i,)) [L?].

A recarga QR;; ¢ aplicada a uma unica célula dentro do conjunto de células
pertencente a coluna vertical (7,j). Portanto, um dado adicional que deve ser fornecido ¢ em
qual célula pertencente a coluna vertical (i,j) deve-se aplicar a recarga. Em outras palavras,
deve-se informar em qual camada a recarga deve ser aplicada, considerando-se a posicao (i,/).

McDonald e Harbaugh (1988) apresentam trés modos distintos de especificar em qual

célula da coluna vertical (i,j) aplica-se a recarga, a saber:
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Opcdo 01: a recarga ¢ sempre aplicada a camada 1 (camada superior) do modelo;

Opcdo 02: a recarga ¢ aplicada a qualquer célula pertencente a coluna vertical (i)
através de um indice k especificado para cada posi¢ao (i,j) de uma matriz
bidimensional IRECH;

Opcdo 03: a recarga ¢ aplicada a célula ativa superior da coluna vertical (i,j), desde
que nao haja nenhuma célula com condi¢do de carga constante acima da

referida célula na coluna.

No modelo FLUXSAT foi implantada apenas a op¢do 02, representada a seguir
através da Figura 4.6, considerando-se um plano vertical. Destaca-se que a op¢ao 02 pode ser
usada para representar a opg¢ao 01, bastando-se especificar o indice £k como sendo igual a 1
para todas os elementos da matriz IRECH. No caso de ndo haver recarga em uma determinada

coluna (i), ¢ atribuido o valor zero para o indice £.

célula que recebe recarga

célula inativa quanto a recarga
O (definida pelo usuario)

Q] [-]

X bordas espessas definem células

X que o usuario acredita que recebam
recarga baseado na posi¢io estimada
do lencol freatico

Figura 4.6 Esquema para definicdo da camada para aplicagdo da recarga (plano vertical)

Do ponto de vista de representacdo matematica dos processos externos ao aqiiifero, a
partir da Equagdo 4.23, a defini¢do da recarga aplicada a uma célula localizada na posigao (i,))

pelo uso da Equagédo 4.24 implicaem P,;, =0 ¢ Q;;, =1, ;.Ax;.Ay;,.

No modelo FLUXSAT néo foi implementado nenhum procedimento para a condi¢ao
de uma célula secar durante o processo de convergé€ncia para a solugdo do sistema de
equagoes. Portanto, ¢ recomendavel que a discretizagao vertical do aqiiifero e a aproximagao
inicial para as cargas hidraulicas sejam estabelecidas levando em consideragdo esta limitacao

do modelo.

4.1.4.2 Representacao da conexao hidrdulica entre o aqiiifero e uma lagoa

A conexao hidraulica entre o aqiiifero e uma lagoa ¢ representada conceitualmente no

modelo FLUXSAT como exemplificado através da Figura 4.7. A lagoa ¢ considerada como



114
sendo delimitada verticalmente por paredes impermeaveis. Portanto, o fluxo entre o aqiiifero e
a lagoa se da apenas no sentido vertical através do fundo da lagoa.

Os dados basicos para o calculo do fluxo entre a lagoa e o aqiiifero sdo: a espessura do
leito (er), a condutividade hidraulica vertical do material do leito (Kr) e o nivel da superficie
livre da lagoa (hr). Além disso, deve ser informada qual camada & do aqiiifero interage com a
lagoa. Como o modelo FLUXSAT trata do problema de fluxo permanente, o nivel da
superficie livre da lagoa (hy) ¢ considerado constante.

Outro aspecto a destacar ¢ o de que, por hipotese, o nivel do lengol fredtico € no
minimo igual ao nivel do fundo da lagoa. Esta hipotese implica em ndo existir nenhuma faixa

de solo ndo saturado situada entre o fundo da lagoa e o lencol freatico.

|:| Lago

(plano horizontal)

paredes
impermeaveis

N\

leito

(plano vertical)

Figura 4.7 Representacdo esquematica da interagdo entre o aqiiifero e uma lagoa

No modelo FLUXSAT, a camada & do aqiiifero que interage com a lagoa ¢ definida
por uma matriz bidimensional ILAGO, que armazena um valor constante que define a referida
camada para cada posi¢do (i,/) da matriz ILAGO. Para uma célula situada em uma posi¢ao
(i,j) fora da area da lagoa, a constante armazenada em ILAGO ¢ igual a zero. Com este
procedimento, pode-se representar a interagdo entre a lagoa e o aqiiifero em distintas camadas,
procurando reproduzir de modo mais flexivel a variacdo da profundidade da lagoa ao longo da
sua area.

Matematicamente, a conexao hidraulica entre o aqiiifero e a lagoa ¢ representada no

modelo FLUXSAT através da Equagdo 4.25, apresentada a seguir:
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QL ;=CL;;(h, —h; ;) (4.25)

onde: QL;; = fluxo entre a lagoa e o aqiiifero na coluna vertical (i,/) [L’T'];
CLi; = condutancia entre a lagoa e o aqiiifero na coluna vertical (i,/) [L*T;
hy = nivel de 4gua da lagoa [L];

h; j 1 = carga hidraulica da célula situada na posigao (7,/,kl) [L].

Destaca-se que, na Equagdo 4.25, o indice &/ representa a camada do aqiiifero que
interage com a lagoa na coluna vertical (i,j). Verifica-se que a Equag¢do 4.25 permite
representar as condi¢des de fluxo descendente (hy > h; ;1) e ascendente (hy < h;j ).

Para o calculo da condutincia entre a lagoa e o aqiiifero na coluna vertical (i),
considera-se o fluxo de dgua sobre dois meios distintos: o leito da lagoa, com espessura (er) €
condutividade hidraulica (Kp), e o aqiiifero. A Figura 4.8 apresenta o esquema usado para o

célculo da condutancia CL;;.

lagoa

leito €L

AZkl/ 2

ikl

Figura 4.8 Esquema para o célculo da condutancia CL;;

Considerando-se a interagdo entre o aqiiifero e a lagoa em uma camada &/ em uma
posicdo (i) qualquer, representada esquematicamente pela Figura 4.8, a condutancia
equivalente CL;; pode ser obtida utilizando o conceito de condutincia em série, através da

Equacao 4.26 a seguir:

L _ 1 + 1 (4.26)

. K, Ax .Ay.
CL]’J (LXJYIJ KZi,j,klAXjAYi

C AZV
2
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Os denominadores das fragdes a direita da igualdade na Equacgdo 4.26 representam,
respectivamente, as condutancias do leito da lagoa e da camada 4/ do aqiiifero. A distancia
Az/2 representa a distdncia entre a interface lagoa/aqiiifero e o centro da célula na coluna
vertical (i,j) na camada k/. Com as devidas manipulagdes algébricas, a partir da Equagao 4.26,

obtém-se:

(4.27)

K. Kz,
CL,; = ZAXjAy{ - ]

2Kzi,j’kleL +K, Az,

Do ponto de vista de representacdo matematica dos processos externos ao aqiiifero, a
partir da Equacdo 4.23, a contribuicdo da lagoa para uma célula na posi¢do (i,j) pelo uso da

Equagéo 4.25 implicaem P;, =CL;; ¢ Q;;, =-CL; h, .

A adocgdo da hipdtese de que o nivel da superficie da lagoa (h;) permanece constante
simplifica bastante a rotina computacional para representagdo da conexao hidraulica entre a
lagoa e o aqiiifero. Além disso, na hipdtese de fluxo permanente, a mesma rotina usada para
representar a conexdo hidraulica entre uma lagoa e um aqiiifero pode ser utilizada para
representar a conexao hidraulica entre um reservatorio e um aqiiifero.

A concepcao de modelos mais complexos de representacdo da conexao hidraulica
entre uma lagoa e um agqiiifero, inclusive para condicao de fluxo sob regime transiente, pode
ser encontrada em, por exemplo, Cheng e Anderson (1993) e Merritt e Konikow (2000). Ja
Fenske, Leake e Prudic (1996) tratam da interagdo entre um reservatdrio ¢ um aqiifero,
inclusive permitindo a representacdo de mudancas dos niveis do reservatorio em um curto

espago de tempo.

4.1.5 Discussao do Sistema de Equacdes e Método de Solucio

O problema de fluxo permanente em meio poroso saturado ndo homogéneo e
anisotropico pode ser representado matematicamente, como discutido anteriormente, pela
Equacdo 4.4. Numericamente, conforme abordagem encontrada em McDonald ¢ Harbaugh
(1988) e implantada no modelo FLUXSAT, a solucao do referido problema ¢ genericamente
representada pela Equagao 4.7.

Considerando-se a discretizacdo espacial utilizada para a representagdo de um aqiiifero

hipotético, apresentada na Figura 4.1, o uso da Equagdo 4.7 implica na resolu¢do de um
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sistema de equacdes lineares, cujas incognitas representam a carga hidraulica relativa a cada
célula ativa da matriz usada para a representagao discreta do aqiiifero em estudo.

Teoricamente, a dimensdo do sistema ¢ dada pelo produto [nrlin x ncol x ncam], onde
nlin, ncol e ncam representam respectivamente os numeros de linhas, colunas e camadas
adotadas para a representagao do aqiiifero. De fato, o produto [nlin x ncol x ncam] representa
a maxima dimensdo possivel do sistema de equagdes, uma vez que a existéncia de células
inativas e as condi¢des de contorno reduzem o numero de incdgnitas e, por conseqiiéncia, as
dimensdes do sistema.

Uma das caracteristicas mais importantes do sistema de equagdes relacionado a
solugdo de um problema de fluxo em meio poroso saturado ¢ a de que a matriz dos
coeficientes do sistema resulta em uma matriz esparsa. Portanto, é recomendavel o uso de
métodos de solugdo que permitam a economia de memoria e de tempo de processamento,
através de um tratamento computacional adequado que considere essa caracteristica peculiar
do sistema de equagoes.

Uma interessante discussdo sobre tipos de métodos para solugdo de sistema de
equagoes, voltados especificamente aos problemas relacionados ao fluxo em meio poroso,
pode ser encontrada em Remson, Hornberger e Molz (1971).

O método utilizado no modelo FLUXSAT foi o método SIP (Strongly Implicit
Procedure), apresentado por Stone (1968), e que constitui um dos métodos usados no trabalho
de McDonald e Harbaugh (1988), discutido resumidamente a seguir. Descricdo do referido
método pode ser encontrada em Weinsten, Stone e Kwan (1969), Remson, Hornberger e Molz
(1971), Huyakorn e Pinder (1983) e McDonald e Harbaugh (1988).

Como ja mencionado, o uso da Equagdo 4.7 aplicada a cada célula ativa do esquema
de discretizagdo espacial utilizado para a representagdo do aqiiifero hipotético conduz a um

sistema de equagdes lineares que pode ser representado matricialmente por:

[A] th}=1{q} (4.28)

onde [A], {h}e {q} representam respectivamente a matriz dos coeficientes do sistema, o vetor
de incognitas (cargas hidraulicas) e o vetor dos termos independentes. Destaca-se novamente
que a matriz [A] € uma matriz esparsa, ou seja, possui poucos elementos diferentes de zero.
De modo simples, o método SIP procura encontrar uma matriz [B] tal que a matriz-
soma [A + B] possa ser facilmente fatorada em duas matrizes [L] e [U], onde [A + B], [L] e

[U] devem satisfazer as seguintes condigdes (McDonald e Harbaugh, 1988):
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- [A+ B]¢é “proxima” de [A];
- [L] € uma matriz triangular inferior, enquanto [U] é uma matriz triangular superior
com os elementos da diagonal principal iguais a unidade;
- [L] e [U] s@o ambas esparsas;

- [L] e [U] apresentam apenas quatro diagonais ndo nulas.

Supondo-se a matriz [B], obtida a partir destas condigdes, o sistema de equacgdes,

representado matricialmente pela Equagao 4.28, pode ser escrito como:
A+ B] {h}={a}+[B]{h) (4.29)

A Equagdo 4.29 permite a ado¢do de um processo iterativo de solucdo, desde que seja

expressa da seguinte forma:

[A+B] {h"|={q)+[B]{n™"} (4.30)
onde os vetores {h™'} e {h™} representam as solucdes aproximadas do sistema de equacdes
nas iteragdes m-1 e m, respectivamente. Para a reducgdo dos erros de arredondamento, segundo

Weinsten, Stone ¢ Kwan (1969), é aconselhavel a solugdo do sistema na sua forma residual

que ¢ obtida subtraindo-se [A + B] {h™'} em ambos os lados da Equacdo 4.30, obtendo-se:

[a+B] {h}-[a+B] {h"}={q}-[a]{n""] (431)
Com as devidas simplificagdes, a Equagdo 4.31 pode ser apresentada como:
[A+B] {h™—hm = {q}-[a]{h™'}
ou,
[a+B] {ab™ {={a}-[a]{n""] (4.32)
onde o vetor {Ah™)} representa a variagdo dos valores da carga hidréulica da iteragdo m-1 para

a iteracdo m. Portanto, a partir da solucdo do sistema de equagdes, representado

matricialmente pela Equagdo 4.32, o vetor {h™} pode ser obtido através de:
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thm =t an™)

Respeitadas as condi¢cdes impostas para a obtengdo da matriz B, o sistema de equagdes
representado pela Equagdo 4.32 pode ser resolvido pelo processo de fatoragdo LU, onde a
matriz dos coeficientes [A + B] ¢ substituida pelo produto de duas matrizes [L], triangular

inferior, e [U], triangular superior. Desta forma, a Equagdo 4.32 passa a ser escrita como:
[L]v] {an"}=fa)-[aT{n] 43)

Definindo-se uma nova variavel {q*}=[U] {Ahm}, o sistema de equagodes,

representado matricialmente pela Equagdo 4.33, pode entdo ser desacoplado em dois sistemas

de facil solugdo, representados por:
(L] {a*)={a}-[a){n""] (434

[U] {ah™ )= {q*) (435)

Os sistemas de equagoes, representados matricialmente pelas Equagdes 4.34 e 4.35,
sao resolvidos respectivamente por substituicdo-avante e retrosubstituicdo, uma vez que as
matrizes [L] e [U] sdo matrizes triangulares inferior e superior, respectivamente, e ja
escalonadas.

No modelo FLUXSAT, do ponto de vista de algoritmo, a solu¢cdo do sistema de
equagoes, representado matricialmente pelas Equacdes 4.34 e 4.35, pode ser descrito

resumidamente como:

Passo I — Adogao de uma aproximacao inicial

{ h° }: { h, }
Passo 2 — Calculo das matrizes [L] e [U];

Passo 3 — Calculo do vetor {q*}
Resolugio do sistema: [L] {q*={q}- [A] {hm_l} (substitui¢cdo-avante)
Passo 4 — Célculo do vetor {Ah™}

Resolugio do sistema: [U] {Ahm }: {q*} (retrosubstituigao)
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Passo 5 — Atualizagio do vetor {h™}
thm f= e+ {anm
Passo 6 — Realizacdo do teste de parada
Se {Ah™ } > precisdo adotada entdo
voltar ao Passo 2

sendao

Fim

No procedimento descrito aqui resumidamente, ndo existe a necessidade da obtencao
da matriz [B] e, portanto, nem da matriz [A + B], ja que a solugdo ¢ definida a partir da
obtencdo das matrizes [L] e [U] que podem ser determinadas diretamente da matriz [A]. O
procedimento para a obtengdo das matrizes [L] e [U] ndo ¢ aqui discutido, mas seguiu o
apresentado em McDonald ¢ Harbaugh (1988). Detalhes quanto ao método SIP, como
discussdo sobre convergéncia do método, parametros de iteragdo e parametro de
relaxagdo/aceleragdo de convergéncia podem ser encontrados em Weinsten, Stone e Kwan
(1969), Remson, Hornberger e Molz (1971), Huyakorn e Pinder (1983) e McDonald e
Harbaugh (1988).

42  FORMULACAO MATEMATICA DO TRANSPORTE EM MEIO SATURADO

O problema de transporte de contaminantes também constitui um tema bastante
explorado, podendo-se citar, como referéncias, Fetter (1999) e Charbeneau (2000). Marsily
(1986) também constitui uma importante referéncia no tocante tanto ao problema de fluxo
quanto ao problema de transporte em meio poroso saturado. Em termos de modelagem
numérica do problema de transporte de contaminantes em meio poroso sdo referéncias
classicas os trabalhos de Remson, Hornberger e Molz (1971), Huyakorn e Pinder (1983), Bear
e Verruijt (1987) e, mais recentemente, Zheng e Bennett (2002).

Javandel et al. (1984) trazem uma compilagdo de modelos matematicos aplicados ao
problema de transporte de contaminantes em meio poroso saturado. Aspectos praticos sobre a
modelagem matematica do fluxo e transporte em meio saturado sdo discutidos em Spitz e
Moreno (1996), onde se apresenta também um sumario dos modelos computacionais de fluxo

e transporte mais difundidos.
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A equagdo diferencial parcial que descreve o transporte de solutos em meio poroso
saturado, como apresentada em Javandel et al. (1984), e seguindo notagdo usada em Zheng

(1990), ¢ definida por:

N
a_C: o Dy oc - d (CVi)+$Ce+ZRk (4.36)
ot ox,| "ox;| ox, o

onde: C = concentracdo do contaminante dissolvido na 4gua subterranea [ML];
x; = distancia ao longo do respectivo eixo coordenado x; [L];
Dj; = coeficiente de dispersao hidrodindmica [L*T'];
vi = velocidade média na escala do poro na dire¢io do eixo coordenado x; [LT™];
de = fluxo volumétrico de fonte/sumidouro externos por unidade de volume do
aqiiifero [T™'];
C. = concentrac¢io de contaminante dissolvido em fonte/sumidouro externos [ML"™];
0. = porosidade efetiva [adimensional];

N
ZRk = termo representando as reagdes quimicas [MLST'l].
k=1

Analisando-se cada um dos termos da Equagdo 4.36, tem-se que o termo a esquerda da
igualdade representa a variagdo da concentragdo de um determinado contaminante em relacao
ao tempo t. J& as duas primeiras parcelas da soma que define o lado direito da igualdade
representam respectivamente as contribui¢cdes dos processos de dispersdo e adveccdo para a
variagdo da concentragdo do contaminante ao longo do tempo. A terceira parcela da soma
caracteriza a contribui¢ao dos processos externos ao aqiiifero e, finalmente, a ultima parcela
da soma a direita da igualdade representa as reagdes quimicas no interior do aqiiifero.

Como ja destacado no Capitulo 03, o transporte de contaminantes no solo constitui um
problema de transporte em um sistema multi-fasico. A abordagem mais simples e usual para o
estabelecimento das relacdes entre as concentragdes nas diferentes fases, segundo Charbeneau
(2000), ¢ assumir que a taxa de transporte de massa através do solo dentro de uma fase ¢
lenta, quando comparada a taxa de transferéncia entre fases que estao localmente em contato.
Esta hipdtese ¢ chamada de hipdtese de equilibrio local, conforme também ja mencionado no
Capitulo 03.

Sob a hipotese de equilibrio local e assumindo-se apenas taxas de reagdes quimicas de
primeira ordem irreversiveis, o termo representando as reagdes quimicas na Equacao 4.36

pode ser expresso como (Grove e Stollenwerk, 1984):
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N
SR, =2 e Prc (4.37)
k=1 (I)e at (I)e

onde: py = densidade aparente do solo [ML™];
A = taxa constante de reaco para reacdes quimicas de primeira ordem [T™'];

~ , yqe -1 . . e ., .
C; = concentragdo massica na fase sélida [MM™ |; e demais variaveis ja definidas.

Na Equagdo 4.37, o primeiro termo do lado direito da igualdade representa o processo
de sorcao (linear ou ndo-linear). J4 o segundo termo representa a variagdo da concentragdo em

funcdo das reagdes quimicas de degradacdo. Na hipdtese de substincias conservativas, a

Equagdo 4.37 se reduz a:

YR, =20 % (4.38)

A partir da Equagdo 4.38, a Equacao 4.36 pode ser reescrita como:

C_01p, L1 0 (cy)sdec o (4.39)
o ox;| Vo, | ox, . ¢ 9. o

Considerando-se o uso da regra da cadeia para a derivacdo, a Equagdo 4.39 pode ser

apresentada como:

oC_0|,aC| 0o (CVi)+$Ce—&%a—c
ot 0x,

B Tox, | ox, 0. ° ¢, oC ot

ou,

42 0C_ O OCH 0 oy, e, (4.40)
9. oC Jor ox,| 'ox,| ox 0

i e

Pode-se definir um coeficiente de retardo (R) devido ao processo de sor¢do como em

Zheng (1990):
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R:1+%% (4.41)

A partir das Equacgdes 4.40 e 4.41, tem-se:

OX.

1 e

RiC_o [ ac|
ot ox,| "ox,

% (cv,)+%=c (4.42)
¢

As Equagoes 4.39 e 4.40 apresentam explicitamente a concentragdo massica na fase
solida (Cs). Ja na Equacdo 4.42, C, aparece implicitamente na definicdo de R, conforme
expresso na Equacgdo 4.41.

A discussdo da representagdo da relagdo entre C e Cg pode ser encontrada em vérios
textos relativos ao transporte de contaminantes em meio poroso, como por exemplo, Nielsen
et al. (1986), Marsily (1986), Spitz e Moreno (1996) e Charbeneau (2000). Sob a hipotese de

equilibrio local e considerando-se uma relagao linear entre C e Cs, tem-se:

oC
s =K 4.43
5C a (4.43)

onde Ky representa o coeficiente de distribuicdo, ja introduzido no Capitulo 03. Portanto, o

coeficiente de retardo (R), a partir da Equagdo 4.41, passa a ser definido como:

R =148 (4.44)

€

Conforme ja destacado no capitulo anterior, discussoes a respeito de Ky e do processo
de parti¢ao de um contaminante entre as fases solida e aquosa também podem ser encontradas
em varios textos relativos ao transporte de contaminantes em meio poroso, como por
exemplo, Marsily (1986), Spitz e Moreno (1996) e Charbeneau (2000).

A Equacdo 4.42, considerando-se o coeficiente de retardo (R) definido a partir da
Equacdo 4.44, ¢ utilizada para representar o transporte de um contaminante dissolvido em um
meio poroso saturado sujeito aos processos de dispersdo, advec¢do e sor¢do. Zheng (1990)

traz outras defini¢cdes para R, considerando relagdes ndo lineares entre C e Cs.
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4.2.1 Condicdes Inicial e de Contorno para o Problema de Transporte em Meio

Saturado

As condigdes iniciais necessarias para a solu¢ao do problema de transporte em meio
poroso saturado, considerando-se a Equacao 4.42, sdo os valores de concentragdo do
contaminante na fase aquosa para ¢ igual a zero, ou seja, C(z, 1) = C(z, 0).

Javandel et al. (1984) classificam as condi¢des de contorno para o problema de

transporte em meio poroso saturado em trés grandes grupos, a saber:

Tipo I — Valores de concentracdo conhecidos ao longo do contorno: Neste tipo de

condigdo, chamada de condigdo de Dirichlet, a concentragdo no contorno ¢é
conhecida ao longo do tempo, ou seja, a fun¢do C = {(x,y,z,t) ¢ conhecida;

Tipo II — Valores do gradiente de concentracdo normal ao contorno conhecidos: Neste

tipo de condi¢do, chamada de condicdo de Neumann, o gradiente de

concentragdo normal ao contorno ¢ conhecido. Neste caso, tem-se que:

oC
l:Dij gj}ni =g(X,y,z,t)

onde g ¢ uma funcdo conhecida e n; representa o cosseno diretor na direcao i;

Tipo III — Valores da concentracdo e do gradiente de concentra¢do conhecidos ao

longo do contorno: Para este tipo de condi¢do, chamada de condicao de

Cauchy, a concentragdo e o gradiente de concentracdo normal ao contorno

sdo conhecidos ao longo do contorno. Neste caso, tem-se que:

|:Dij E - Vic}ni = g(Xa Y.z, t)
Ox

J

onde g ¢ uma funcdo conhecida. O primeiro termo no lado esquerdo da
igualdade representa o transporte do contaminante devido a dispersdo,

enquanto o segundo termo representa o transporte devido a advecgao.
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J& Marsily (1986), como mencionado anteriormente no item 3.2.1, discute
genericamente as condi¢des de contorno para problemas de transporte em meio poroso
(saturado e ndo saturado), destacando que as condi¢des de contorno devem ser estabelecidas
levando-se em consideracdo as condi¢des de fluxo junto ao contorno. O referido autor define

quatro tipos de condig¢@o de contorno para o problema de transporte em meio poroso, a saber:

- contorno com fluxo entrando no sistema;
- contorno com fluxo saindo do sistema;
- contorno com fluxo saindo do sistema, considerando ainda a dispersao;

- contorno sem fluxo.

Bear e Verruijt (1987) apresentam discussdo um pouco mais detalhada sobre as
condigdes de contorno para problemas de transporte em meio poroso (saturado e nao
saturado). Os referidos autores partem de uma chamada condi¢do de contorno “genérica” e

particularizam esta condi¢ao de acordo com diferentes casos, como:

- contorno com concentracao conhecida (condi¢ao de Dirichlet);

- contorno com fluxo conhecido (condi¢dao de Cauchy);

- contorno impermeavel (condi¢do de Neumann). Constitui um caso especial da
condicao de contorno com fluxo conhecido;

- contorno entre dois meios porosos distintos;

- contorno com zona de mistura homogénea;

- contorno com saida para a atmosfera.

4.2.2 Solucio Numérica do Problema de Transporte em Meio Saturado

Este item apresenta o esquema numérico adotado para o desenvolvimento do modelo
TRANSPSAT que trata do transporte de contaminante na fase dissolvida em meio poroso
saturado sob regime de fluxo permanente. O referido modelo computacional adota o0 método
das caracteristicas modificado (MMOC) para a solugdo da equacdo de transporte em meio
poroso saturado.

Uma breve descri¢do das categorias de métodos numéricos para a solu¢do da equagdo
de advecgao-dispersdo-reacdo, Equagdo 4.36, pode ser encontrada em Neuman (1984). O

referido autor classifica estes métodos em Eulerianos, Lagrangeanos ou mistos Eulerianos-
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Lagrangeanos, procurando destacar as principais caracteristicas e vantagens de cada tipo de
método, descritas resumidamente a seguir.

Nos métodos eulerianos, a equagdo que rege o problema de transporte em meio poroso
¢ resolvida numericamente considerando uma grade espacial fixa. Esta categoria de métodos
apresenta a simplicidade do uso de uma grade fixa como vantagem, contudo sdo inadequados
para tratar de problemas envolvendo frentes abruptas de contaminagao.

Os métodos lagrangeanos utilizam ou uma grade espacial que se deforma ao longo do
tempo ou uma grade espacial fixa, mas cujo sistema de coordenadas varia ao longo do tempo.
Estes métodos sdao capazes de representar frentes abruptas de contaminag¢do, porém
apresentam dificuldades para resolver problemas envolvendo meio heterogéneo com multiplas
fontes e condigdes de contorno complexas.

Os métodos mistos eulerianos-lagrangeanos, segundo Neuman (1984), tentam eliminar
as desvantagens dos métodos eulerianos e dos métodos lagrangeanos, procurando combinar a
simplicidade de uma grade espacial fixa no tempo com o poder computacional da abordagem
lagrangeana.

Zheng e Wang (1999) apresentam uma revisao dos diferentes esquemas numéricos que
podem ser utilizados para a solucdo de problemas de transporte em meio poroso saturado. Sao
mencionados pelos referidos autores, os seguintes métodos: Método de diferencas finitas
explicito; Método de diferengas finitas implicito; Método de “decréscimo da variagdo total”
(total variation diminishing - TVD) de terceira ordem; Método das caracteristicas (MOC);
Método das caracteristicas modificado (MMOC); e M¢étodo das caracteristicas hibrido
(HMOC).

Os métodos de diferengas finitas explicito e implicito ¢ o0 método TVD de terceira
ordem podem ser classificados como métodos eulerianos, uma vez que usam o conceito de
diferengas finitas sobre uma grade fixa no espaco. Ja os métodos MOC, MMOC e HMOC sao
classificados como métodos eulerianos-lagrangeanos de solucdo, uma vez que utilizam
técnicas de rastreamento de particulas (particle tracking) para a representagdo do termo de
adveccao e diferencas finitas sobre uma grade fixa para a representacdo dos demais termos da
equagao de transporte em meio saturado.

Zheng e Bennett (2002) constituem uma importante referéncia na area de modelagem
matematica do transporte de contaminantes em meio poroso saturado, onde sdo apresentadas
algumas das técnicas mais utilizadas na solugdo do problema de transporte, discutindo suas
vantagens e limitacdes relativas.

O desenvolvimento do modelo TRANSPSAT foi baseado principalmente no trabalho

de Zheng (1990) que descreve um modelo computacional de transporte tridimensional para a
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simulacdo dos processos de dispersdao, advecgdo e reagdes quimicas de contaminantes
dissolvidos em meio poroso saturado sob regime transiente. O referido trabalho representa a
base do modelo computacional MT3D, um dos mais populares modelos computacionais de
transporte em meio poroso saturado.

E importante destacar que o modelo TRANSPSAT foi desenvolvido visando
principalmente o estudo de caso que é objeto de analise da presente tese. Portanto, apesar de
baseado no trabalho de Zheng (1990), todo o codigo do referido modelo foi desenvolvido
especificamente para este estudo e apresenta algumas simplificagdes e caracteristicas proprias,
tais como: fluxo em regime permanente; condi¢cdo de recarga permanente no topo do aqiiifero;
e representacdo de conexdo hidraulica entre o aqiiifero e uma lagoa. Além disso, adotou-se o
método das caracteristicas modificado (MMOC) para a solu¢do numérica do problema de
transporte, principalmente pela sua relativa simplicidade de implementagao computacional.

O método das caracteristicas modificado (MMOC), assim como o método das
caracteristicas (MOC) e o método das caracteristicas hibrido (HMOC), constitui, como ja
mencionado anteriormente, uma solugdo FEuleriana-Lagrangeana para o problema de
transporte em meio poroso saturado. Neste tipo de solucdo, o termo de adveccgdo ¢ resolvido
separadamente usando uma abordagem lagrangeana. Sdo referéncias para o MOC, os
trabalhos de Konikow e Bredehoeft (1978), Konikow, Goode e Hornberger (1996) e Kipp,
Konikow e Hornberger (1998). Ja para 0 MMOC podem ser citados os trabalhos de Russel e
Wheeler (1983) e Cheng (1984). Finalmente, como referéncias para o HMOC, sdo citados os
trabalhos de Neumann (1984) e Zheng (1990).

O modelo TRANSPSAT procura resolver a Equagdo 4.42, utilizada para representar o
transporte de um contaminante dissolvido em um meio poroso saturado ndo homogéneo e
anisotropico, sujeito aos processos de dispersdo, advec¢do e sor¢do. A solucdo da referida
equacdo ¢ representada por uma funcdo do tipo C = f(x,y,zt) e, em geral, ¢ obtida
numericamente.

Para apresentar uma breve descricdo do método MMOC, a Equagao 4.42 ¢

apresentada na forma:

(Cv,)+—2e (4.45)

oC 1 8{1) ac} L0 ¢y
R¢

E_Eﬁxi ! OX ; _Eaxi

€

O termo %(Cvi), presente na Equacdo 4.45, pode ser reescrito, considerando-se a

i

regra da cadeia para a derivagdo, como se segue:
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2 (cv))=v, C L e (4.46)
OX. OX. 0X;

1 1

Substituindo-se a Equacgao 4.46 na Equacgdo 4.45, tem-se:

oc 1 8{1) ac} v, 8C _Cov, 4, 47

ot Rox,| Yox,| Rox, Rox, Ro, °

A partir da defini¢io de v; =v,/R , que representa a velocidade real do contaminante

na dire¢do x; devido a influéncia da sor¢ao, a Equacao 4.47 pode ser expressa como:

C_1 0|, C| o . ov
ok R,

- ; v %y e o (4.48)
ot Rax| Uox, | ox,

*

OV, :
O termo C%, presente na Equacgdo 4.48, pode ser entendido como a taxa de

i

variagdo da massa do contaminante em razao apenas da variagdo do armazenamento, ou seja,
a diferenca entre o fluxo que entra e o fluxo que sai de um determinado volume de controle
provoca uma variagdo da massa dentro do mesmo. Zheng e Wang (1999) destacam que o
referido termo funciona com uma espécie de fonte/sumidouro interno. Deste modo, a Equagao

4.48 pode ser escrita como:

1

C_LO)p ) € A ) (4.49)
ot Rox; OX ; ox; R¢,

A Equagdo 4.49 pode ser obtida a partir de Zheng (1990), sob a hipdtese do
contaminante ser uma substancia conservativa, ou seja, assumindo-se taxa de reagdo de
primeira ordem (A) igual a zero. Ainda segundo Zheng (1990), a Equacdo 4.49 ¢ uma

representacdo euleriana do equacionamento do problema de transporte em meio poroso

saturado, onde o termo (8%,[) representa a taxa de variagdo no tempo da concentragdo do

contaminante em um ponto fixo do espaco. A referida equacdo também pode ser representada

COmo.
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Qe (c_
R (c-c,) (4.50)

oc  .aC 1 a{D ac}

! 0X

Pode-se agora definir a derivada material (D% t) como:

pC_ac, .o s
DT ot OX.

1

A partir da defini¢ao de (D%t)’ como expressa na Equacgdo 4.51, a Equagdo 4.50

pode ser escrita como:

DE_101p L% (c_c) (4.52)
Dt Rox,| "ox;| Ro

A Equagdo 4.52 ¢ uma representagdo lagrangeana do equacionamento do problema de
transporte em meio poroso saturado. Segundo Zheng (1990), o termo (D%t) representa a
taxa de variacdo no tempo da concentragdo do contaminante ao longo da trajetéria de uma

particula contaminada. A referida equagdo pode entdo ser aproximada por um esquema de

diferengas finitas, como apresentado a seguir:

* te
t+1 it
Cw =Cu | L9 | 4 (c_¢) ou (4.53)
At Rox,| "ox,| RO,
te
cg:cgw{éi {Dij(gf}—;qj (C—Ce)} (4.54)
i ] e m

onde: C!" =valor de concentragdo média para uma célula m no instante de tempo #+1;

C,, = valor de concentragdo média para uma célula m no instante de tempo ¢*, que
representa um instante de tempo intermediario entre ¢ e +1;

At = discretizagdo temporal.
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Conforme o modo como o lado direito da igualdade na Equacdo 4.53 ¢ avaliado, o

esquema de diferengas finitas sera explicito ou implicito. Para ¢z, igual a ¢, o esquema ¢ dito
explicito, enquanto que para z, igual a t+1, o esquema ¢ dito implicito.

A Equagdo 4.54, como destacado em Zheng (1990) e Zheng e Wang (1999), constitui

o algoritmo bésico para o método misto Euleriano-Lagrangeano usado no modelo

computacional MT3D. A referida equagdo apresenta uma soma de duas parcelas no lado

direito da igualdade. A primeira parcela, representada pelo termo Cf;, leva em consideragdo o
efeito da adveccdo, sendo estimada por um método lagrangeano com um sistema de
coordenadas modvel. J4 a segunda parcela leva em considera¢do os processos de dispersao,
fontes/sumidouros externos e sor¢do, sendo estimada por um método euleriano, através de um

esquema de diferencas finitas sobre uma grade espacial fixa.

4.2.2.1 Tratamento matematico do processo de adveccao

O primeiro passo do método MMOC ¢ mover uma particula localizada em um ponto
nodal de modo retrégrado no tempo usando técnicas de rastreamento de particulas (particle
tracking). O objetivo de tal procedimento ¢ encontrar a posi¢do onde a particula estaria no
inicio do intervalo At de tal modo a atingir o ponto nodal no fim do intervalo At. A

concentragdo associada aquela posi¢ao, representada por (X, V,Zz), € a concentragao da célula
devida apenas ao processo de advecgao (Zheng, 1990). A concentragdo na posi¢do (X, y,z) ¢é

obtida por uma interpola¢do polinomial de primeira ordem dada por (Zheng,1990):

C(ﬁa 95 2) = (I_Wx)(I_Wy)(l_wz)Ci—l,j—l,k—l +(1_Wx )Wy(l_wz)ci,j—l,k—l
+Wx(I_Wy)(l_wz)ci—l,j,k—l +way(1_wz)ci,j,k—l 4.55)
+(1—Wx)(1_wy)wzci—1,j—1,k +(1—Wx)WszCi,j—1,k .

+WX(1_Wy)WZC1—1,_],k +WXWyWZC1,_],k

A Equagdo 4.55 assume, por hipotese, que X estd localizado entre x;.; e x;, que ¥ estd

localizado entre y;.; € y; € que Z estd localizado entre zi; e z. Os pesos Wy, Wy € W, presentes

na Equagdo 4.55, sdo obtidos pelas equagdes a seguir (Zheng, 1990):

s A A

X—X._ —V. —
w, = = wy =Y Il W, =k (4.56)
0,5Ax; +0,5Ax; 0,5Ay; +0,5Ay,_, 0,5Az, +0,5Az, _,
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Na hipotese de fluxo permanente, o campo de velocidades ¢ também constante no

tempo. Deste modo, a posi¢do (X,¥,z) de uma particula é determinada uma tnica vez. O
modelo TRANSPSAT procura garantir que a posi¢ao (X,V,z) de uma particula relativa ao

ponto nodal (7,j,k) esteja sempre no interior da célula (i,j,k). Numericamente, isto equivale a

estabelecer que a posigdo (X, ¥,z) deve respeitar as seguintes condigdes:

Az,
2

i
s

)Z—xj‘<

S'_Yi|<% ¢

2-z,]<

O respeito as restrigdes impostas a posicao (X, V,z) € obtida através da mudanca da
discretiza¢do temporal (At). No modelo TRANSPSAT, quando as referidas restrigdes ndo sao
obedecidas, o valor de At ¢ dividido pela metade e uma nova posicao (X, ¥y, z) ¢ estabelecida.

Este procedimento € repetido até que as restrigdes sejam obedecidas.

4.2.2.2 Tratamento matematico do processo de dispersao

O termo que representa o processo de dispersdo e a sua expansdo considerando um
sistema de coordenadas cartesiano em um espacgo tridimensional é apresentado a seguir

(Zheng e Wang, 1999):

2 fp, )2 (p, X} 2fp )2y )
ox; | ox; ) oOx ox) ox\ Yoy) ox oz
oyl ™aox) oyl "oy) oy\ "oz

+ Q(sz a_Cj+£ DZ a_c +£(Dzza_cj
oz ox) oz\ P oy) oz 0z

Uma aproxima¢do numérica por diferencas finitas para a Equagdo 4.57 pode ser

encontrada em Zheng (1990) e Zheng e Wang (1999), sendo apresentada a seguir:
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A Equacao 4.58 representa uma aproximagdo da Equacao 4.57, usando um esquema
de diferencas finitas central totalmente explicito. Os pesos wy, Wy € W, sdo definidos conforme

as Equacdes 4.56 apresentadas anteriormente.
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Bear e Verruijt (1987) apresentam discussdo sobre a natureza fisica e a representagdo
matematica dos coeficientes de dispersdo hidrodinadmica (Dj), presentes na Equagdo 4.57.
Considerando-se um sistema de coordenadas cartesiano € meio poroso isotropico, 0s
coeficientes de dispersdo hidrodindmica (Djj) podem ser obtidos através de (Bear e Verruijt,

1987):

v2 vz 2
D,, :ocL—X+ocT—y+ocT —~£+D,,
MM
2 2 2
g Y Mx Yz
Dyy =0y, |V| +OLT |V| +OLT |V| +Dm
2 2 2
DZZ OLLV—Z+OLTV—X+OLTV—y+Dm
MM (4.59)
V.,V
ny = Dyx (aL O(‘T) )|(V|y
sz = sz = (aL —OT )V|XV\|]Z
V,V
Dyz :Dzy (aL_aT) |YV|Z

onde ap e or representam coeficientes de dispersividade longitudinal e transversal,
apresentando dimensao de comprimento [L]. Zheng (1990) destaca que ¢é pratica corrente na
modelagem de transporte em meio poroso assumir que as Equacdes 4.59 sdo também
aplicaveis para meios porosos anisotropicos.

A estimativa dos coeficientes de dispersdo hidrodindmica (Dj;), presentes na Equagio
4.57, requer a defini¢do de esquemas de interpolagdo para os valores de velocidades médias
na escala do poro na direcdo i (vj), da porosidade (¢) e dos coeficientes de dispersividade
longitudinal (o) e transversal (o).

Zheng (1990) e Zheng e Wang (1999) apresentam esquemas de interpolagdo para a
estimativa de vy, vy, V,, ¢, ar € or nas interfaces das células. Como exemplo, a Figura 4.9
ilustra o esquema de interpolacdo, apresentado em Zheng (1990) e Zheng e Wang (1999),
para a obtencdo dos valores de vy e vy na interface entre as células (i,j,k) e (i,j+1,k) para o

célculo de Dy, Dyy € Dys.
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Figura 4.9 Avaliagdo dos componentes da velocidade na interface das células (i,j,k) e (i,j+1,k)

no calculo dos coeficientes de dispersdo Dy, Dyy € Dy, (adaptado de Zheng, 1990)

Os valores de vy, vy, v, v, ¢, oL € or, usados para o célculo dos coeficientes de

dispersdo Dyy, Dyy € Dy, sdo estimados pelas Equagdes a 4.60 a 4.62 a seguir:
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Os valores de velocidade de Darcy (q), presentes nas Equagdes 4.60, sdo obtidos
diretamente do modelo FLUXSAT, que trata do problema de fluxo no meio poroso saturado,

discutido no item 4.1.
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A partir da defini¢cao das Equagdes 4.60 e 4.62 e considerando-se a Equacao 4.59, os

valores de Dy, Dyy € Dy, avaliados na interface entre as células (i,j,k) e (i,j+1,k) ao longo da

dire¢do x, podem ser estimados a partir de (Zheng, 1990 e Zheng e Wang, 1999):
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De modo similar, os valores de Dyy, Dyy € Dy, sdo avaliados nas interfaces das células
ao longo da direcdo y e D, D,y e D, sdo avaliados nas interfaces das células ao longo da

direcdo z, utilizando o mesmo procedimento definido pelas Equagdes 4.60 a 4.63.

4.2.2.3 Tratamento matematico do termo de reagdes quimicas

N
As reagdes quimicas, representadas na Equagdo 4.36 pelo termo » R, , quando
k=1

adotadas as hipdteses de equilibrio local e de substancias conservativas, ficam reduzidas ao
processo de sor¢do, conforme discutido anteriormente. O referido processo, quando usada a
hipdtese de sor¢ao linear, é representado por um coeficiente de retardo (R), definido pela
Equacdo 4.44. Ainda como conseqiiéncia da adogao da hipotese de sorcdo linear, o coeficiente
de retardo (R) ¢ independente do campo de concentragdes, sendo calculado uma tnica vez na

simulagdo do transporte em meio poroso saturado.

4.2.2.4 Algoritmo simplificado do método MMOC

Este item procura apresentar um algoritmo simplificado do método MMOC com o
objetivo de sintetizar os itens discutidos anteriormente ¢ fornecer uma visao geral do referido
método. Zheng e Bennett (2002) descrevem a ldgica subjacente ao algoritmo MMOC para a

solugdo da equacdo de adveccao-dispersdo, apresentada resumidamente a seguir.
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Considerando-se o problema da estimativa da concentragdo no ponto nodal m em um
novo instante de tempo #+1, ou seja, estabelecer C%' a partir da Equacio 4.54, a seqiiéncia de

passos seria (adaptado de Zheng e Bennett, 2002):

Passo 1 — Retroceder no tempo, do instante #+1 até o instante ¢, para determinar a

posigdo anterior (X, ¥y, Z)p de uma particula P que esté localizada no ponto
nodal m no instante #+1;

Passo 2 — Calcular a concentragdo (C;) da particula P na posi¢ao (X, ¥, Z) p no instante
t, a partir da média ponderada das concentra¢des dos pontos nodais vizinhos
a particula;

Passo 3 — Estimar a concentracao (CE:) da particula P no ponto nodal m no instante
t+1, considerando-se somente o processo de advec¢do. Quando considerado
somente o processo de adveccio, tem-se C' iguala Cb;

Passo 4 — Calcular a variagdo da concentragao (ACLT) no ponto nodal m no instante
t+1 devida aos processos de dispersao e de reagdes quimicas, usando o valor

CE: , obtido no Passo 3;
Passo 5 — Calcular a concentracao (Cg 1) no ponto nodal m no instante #+1, obtida pela

* . .
soma de C! e ACE{I , obtidos nos Passos 3 e 4, respectivamente.

Zheng e Bennett (2002) citam que o valor de AC'', obtido no Passo 4, pode ser
calculado usando o método de diferengas finitas ou o método dos elementos finitos. Zheng
(1990) utiliza um esquema de diferencas finitas para o célculo de AC'"' na implantacio do
método MMOC no modelo MT3D. Além disso, o referido autor sugere a utilizacdo de uma

t+1

ponderagdo entre os valores de C. e C" para o cilculo de ACY!, justificando que os

processos de dispersdo e de reacdes quimicas se ddo ao longo do intervalo de tempo [z, #+1].

4.2.3 Representacao dos Processos Externos ao Aqiiifero

No modelo TRANSPSAT, assim como no modelo FLUXSAT, foram considerados

somente dois processos externos ao aqiiifero: recarga e conexdo hidraulica com uma lagoa.
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Como ja mencionado, esta decisdo foi em razdo do caso especifico a ser estudado e que ¢
objeto de andlise da presente tese.

No modelo TRANSPSAT, a diferenga basica do modo de contribuigdo para o
problema de transporte dos dois processos externos mencionados € que, em termos de entrada
de massa de contaminante no aqiiifero, a contribui¢do da recarga ¢ varidvel no tempo,
enquanto a contribui¢cdo da lagoa é constante no tempo.

A contribui¢do da recarga ¢ varidvel no tempo, em funcdo da varia¢do da concentragdo
de contaminante na interface entre os meios saturado e nao saturado e nao propriamente em
razdo da variagcdo da recarga, uma vez que a mesma ¢ considerada constante no tempo. Esta
variagdo de concentracdo ¢ conseqiiéncia do fluxo e transporte do contaminante através do
meio ndo saturado.

Os procedimentos usados para representar as contribui¢des da recarga do aqiiifero e da
conexdo hidrdulica do aqiiifero com uma lagoa, em termos do problema de transporte, sdo

descritos a seguir.

4.2.3.1 Representagdo da Contribui¢do da Recarga do Aqiiifero

A contribui¢do da recarga do aqiiifero, em termos de transporte de contaminantes, tem
por objetivo permitir a representagdo da contribuicdo de possiveis colunas de solo
contaminadas e localizadas no meio poroso ndo saturado, nas quais o contaminante pode
migrar verticalmente até atingir a superficie freatica.

A interagdo entre os meios saturado e nao saturado ¢é representada pela recarga do
aqiiifero (problema de fluxo) e pela variacdo ao longo do tempo da concentracdo de um
determinado contaminante na base de uma coluna de solo contaminada, localizada no meio
ndo saturado e que representa a interface com o aqiifero (problema de transporte). E
importante destacar que a variagdo da concentragdo na base da coluna de solo ¢ obtida a partir
dos resultados do modelo TRANSP, discutido no capitulo anterior, e que trata do transporte
unidimensional em meio poroso nao saturado.

Outro aspecto a destacar ¢ que a adogdo da hipdtese de fluxo permanente na
representacdo do fluxo de 4gua nos meios saturado e ndo saturado representa uma
simplificagdo importante na caracterizagdo da interface entre os referidos meios, uma vez que
a posicao da superficie freatica resulta constante no tempo. Implicagdes do fluxo transiente
(ndo permanente) na modelagem da interacdo entre os meios porosos saturado e ndo saturado

¢ amplamente discutida em Cota (2000).
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Existe uma diferenca importante do modelo TRANSPSAT em relacio ao modelo
FLUXSAT no tocante a representagdo da recarga, discutida sucintamente a seguir.

No modelo FLUXSAT, pode-se associar somente duas condi¢des de recarga para uma
determinada célula, ou seja, basicamente recarga nula ou recarga ndo nula. Como discutido no
item 4.1.4.1, a representacdo da recarga ¢ feita através de uma matriz bidimensional IRECH,
onde cada elemento (7,j) da referida matriz recebe um indice k que indica em que camada k a
recarga devera ser adicionada.

No modelo TRANSPSAT, pode-se associar trés condi¢cdes de contribuicdo da recarga
para o problema de transporte: a) recarga nula; b) recarga ndo nula e concentrag¢do nula; e c)
recarga ndo nula e concentragdo ndo nula. Uma quarta condi¢cdo poderia ser estabelecida,
considerando-se o caso de recarga nula e transporte de massa por difusdo molecular. Contudo,
a referida condi¢ao nao foi considerada na elaboragdo do modelo TRANSPSAT.

As trés condigdes descritas de contribuicdo da recarga para o problema de transporte
podem ser reduzidas a apenas duas, quando se considera que os problemas de fluxo e de
transporte sdo resolvidos separadamente, ou seja, de forma desacoplada. De modo simples, as
duas condi¢des que interessam do ponto de vista do transporte sdo concentracao nula e
concentracdo ndo nula, ambas para o caso de recarga nao nula. No caso de recarga nula, ndo
ha contribuicdo para o transporte, uma vez que o transporte apenas por difusdo molecular nao
foi considerado.

Em fung¢do do exposto, a representacdo da contribui¢do da recarga para o problema de
transporte no modelo TRANSPSAT foi baseada no mesmo tipo de solucdo adotada para o
modelo FLUXSAT. A representacdo da contribuicdo da recarga também ¢ feita através de
uma matriz bidimensional, chamada de ICOL, onde cada elemento (i,j) da referida matriz
recebe um indice k& que indica em que camada k a contribuicdo da recarga, em termos de
entrada de contaminante, devera ser adicionada. No caso de ndo haver contribui¢do da recarga
em determinado elemento (i,j), o valor zero ¢ atribuido para o indice k. O procedimento
descrito tem a caracteristica interessante de permitir a definicdo de diferentes areas de
contaminag¢do, ndo necessariamente adjacentes.

As fontes/sumidouros externos (Se) sdo representados pelo termo a seguir, presente

nas Equagdes 4.49, 4.50 e 4.52:

_ e
Roé,

Se (C-C.) (4.64)
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O valor de C utilizado na Equagdo 4.64 ¢ uma ponderagdo entre os valores de Cfn e

C", conforme sugerido por Zheng (1990) e discutido no item 4.2.2.4. Destaca-se novamente

que, para a contribuicdo da recarga, o valor de C. ¢ varidvel no tempo, em razdo da
propaga¢do do contaminante pelo meio poroso ndo saturado.

Como os valores de C. sdo gerados a partir do modelo TRANSP, discutido no
Capitulo 03, 0 modelo TRANSPSAT prevé a possibilidade da discretizagao temporal (At) nao
ser a mesma nos dois modelos. Para tanto, os valores de C. sdo lidos e interpolados
linearmente no tempo, levando em consideracdo os valores de At utilizados nas solugdes dos

problemas de transporte no meio poroso ndo saturado (modelo TRANSP) e no meio poroso

saturado (modelo TRANSPSAT).

4.2.3.2 Representagdo da Contribui¢do da Lagoa para o Aqiiifero

A contribui¢do da lagoa para o aqiiifero, em termos de transporte de contaminantes,
tem por objetivo permitir a representacdo da transferéncia de massa de contaminante entre a
lagoa e o aqliifero em razdo do gradiente hidraulico e do gradiente de concentragdo existente
entre os dois.

A contribuicdo da lagoa para o aqiiifero devido ao gradiente hidraulico entre ambos ¢
calculada pelo modelo FLUXSAT, que resolve o problema de fluxo no meio poroso saturado,
como discutido no item 4.1.4.2. Como o fluxo ¢ tratado como permanente, o valor da
contribuicdo ndo varia no tempo. Uma hipotese adicional ¢ a de que a concentracdo de
contaminante na lagoa também nao varia no tempo. Deste modo, tem-se que a contribui¢do da
lagoa para o aqiiifero, em termos de massa de contaminante, ¢ constante ao longo do tempo.
Esta caracteristica representa uma diferenca importante em relagdo a contribui¢do da recarga,
discutida no item anterior, que ¢ variavel no tempo.

A representagdo da contribuicdo da lagoa para o aqiiifero, em termos de transporte de
contaminantes, no modelo TRANSPSAT foi também baseada no mesmo tipo de solugdo
adotada para o modelo FLUXSAT. A representacdo desta contribuicdo ¢ feita através de uma
matriz bidimensional, chamada de ILAGO, onde cada elemento (i,j) da referida matriz recebe
um indice k que indica em qual camada a contribui¢do, em termos de contaminante, devera
ser adicionada. No caso de ndo haver contribuicdo da lagoa em determinado elemento (i,f), €

atribuido o valor zero para o indice k.
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Como discutido no item anterior, as fontes/sumidouros externos (S.) s@o representados
pela Equacdo 4.64, sendo que a diferenca basica entre os dois processos, conforme ja

destacado anteriormente, ¢ o de que, neste caso, o valor de C. é constante no tempo.

43  AVALIACAO DO MODELO COMPUTACIONAL DE FLUXO EM MEIO
SATURADO

O problema de fluxo em meio saturado e sua solu¢cdo numérica foram apresentados e
discutidos no item 4.1. Com base no exposto no referido item, desenvolveu-se um modelo
computacional em linguagem FORTRAN, denominado FLUXSAT, para simular as condi¢des
de fluxo permanente tridimensional em meio poroso saturado.

O modelo computacional FLUXSAT foi avaliado através de alguns testes
computacionais envolvendo problemas de fluxo permanente em meio saturado de natureza
unidimensional, bidimensional e tridimensional. Os resultados do modelo FLUXSAT para os
problemas de natureza unidimensional foram comparados a solu¢des analiticas e a resultados
obtidos a partir do modelo computacional ASMWIN (Aquifer Simulation Model for Windows)
(Chiang, Kinzelbach e Rausch, 1998). Para os problemas de natureza bidimensional, os
resultados do modelo FLUXSAT foram novamente comparados a resultados obtidos a partir
do modelo ASMWIN. Finalmente, para os problemas de natureza tridimensional, os
resultados do modelo FLUXSAT foram comparados a resultados obtidos a partir do modelo

computacional Groundwater Vistas (Rumbaugh e Rumbaugh, 2001).

4.3.1 Caso 01 — Problema Unidimensional

Os resultados do modelo FLUXSAT para os problemas de fluxo permanente em meio
saturado de natureza unidimensional, como mencionado anteriormente, foram comparados a
solugdes analiticas e a resultados obtidos a partir do modelo computacional ASMWIN
(Aquifer Simulation Model for Windows) (Chiang, Kinzelbach e Rausch, 1998), que trata do

fluxo transiente bidimensional em meio saturado.
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4.3.1.1 Comparagao com solucao analitica

A comparagdo dos resultados do modelo FLUXSAT com solugdes analiticas para
problemas particulares de fluxo unidimensional em meio poroso saturado teve por objetivo
verificar o comportamento do referido modelo na obtenc¢ao da solugao numérica de problemas
de fluxo relativamente simples.

A solugdo analitica de alguns problemas particulares de fluxo permanente
unidimensional em meio saturado pode ser encontrada com relativa freqiiéncia em textos
classicos na area de escoamento em meio poroso, como, por exemplo, Marsily (1986) e
Charbeneau (2000).

Para o problema especifico de fluxo permanente unidimensional em um aqiiifero
homogéneo ndo confinado, sujeito a um valor de recarga (q) constante ao longo de todo o
aqiiifero, Charbeneau (2000) apresenta como soluc¢do analitica para determinacdo da carga

hidraulica (h):

h2 +%x2 —Ax+B (4.65)

onde K ¢ a condutividade hidraulica do meio saturado e A e B sdo constantes de integracao
que dependem das condi¢des de contorno. Estabelecendo-se como condigdes de contorno,

h(x=0) = Hp e h(x = L) = Hy, tem-se:

h? =H} +[ﬂ+£:|x P (4.66)
L K K

A Equacao 4.66 foi entdo utilizada para a comparacao entre os resultados dos testes
efetuados no modelo FLUXSAT e a solugao analitica.

A geometria do aqiiifero livre hipotético foi bastante simples, sendo representada por
um paralelepipedo (ortoedro) com 2 km de comprimento, 100 m de largura e 10 m de
espessura, sendo o mesmo ainda considerado homogéneo. Os niimeros de células utilizadas
para representar o comprimento do aqiiifero foram de 10 e 100, representando espagamentos
Ax de 200 m e 20 m, respectivamente.

Adotou-se, como condic¢des de contorno, carga hidraulica (h) constante e igual a 10 m

para x = 0 m e dois valores de carga hidraulica (h) constante para x = 2000 m, iguaisa9 me 5

m, com a finalidade de testar diferentes gradientes hidraulicos.
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Em relagcdo a condutividade hidraulica (K), foram adotados dois valores distintos, a

saber: 9.22 x 10° m/s e 2,70 x 10° m/s. Estes valores correspondem as condutividades

hidraulicas dos solos 1 e 3, utilizados no capitulo 03 para analise dos modelos FLUX e
TRANSP, conforme apresentados na Tabela 3.1. E importante destacar que estes valores
foram escolhidos para analisar a resposta do modelo a solos distintos em relacdo a sua

condutividade hidraulica. Adicionalmente, considerou-se uma condicdo de inexisténcia de

recarga ¢ uma condi¢do de recarga equivalente a 500 mm/ano aplicada no topo do aqiiifero.

A combinacdo das diferentes condi¢cdes de contorno e dos valores distintos de
discretizacdo espacial (Ax), condutividade hidraulica (K) e recarga (q) conduziu a um namero
total de 16 testes.

As Figuras 4.10 a 4.13 apresentam alguns resultados dos testes de comparago entre o
o modelo FLUXSAT e a solu¢ao analitica de problemas unidimensionais de fluxo permanente
em meio poroso saturado.

De modo geral, os resultados dos testes mostraram uma boa concordancia entre os
resultados do modelo FLUXSAT e a solugdo analitica, mesmo para uma discretizacao
relativamente grosseira (Ax = 200 m), excecdo feita aos resultados apresentados na Figura
4.13. Neste caso, a ado¢do de Ax igual a 200 m conduziu a resultados bastante discrepantes
entre modelo FLUXSAT e a solugdo analitica.

Uma justificativa para essa discrepancia seria o valor de recarga (500 mm/ano)
excessivamente alto em relagdo ao valor de condutividade hidraulica (2,70 x 10 m/s). Como
conseqiiéncia, tem-se ao longo do aqiiifero, valores de carga hidraulica bem superiores a
espessura (10 m) adotada para o aqiiifero hipotético. Pode-se, inclusive, questionar a validade
da solu¢do analitica, Equagao 4.66, para o caso em questao.

As diferengas que se observam nas Figuras 4.10 a 4.13 entre as solu¢des analiticas
para as discretizagdes de 200 m e 20 m sdo explicadas pela defini¢do de comprimentos
diferentes para o aqiiifero. Tal procedimento foi adotado para possibilitar uma comparagao
mais realista entre a solucao analitica ¢ a solu¢do numérica. Considerando-se que o modelo
FLUXSAT usa um esquema numérico centrado na célula, a ado¢do de Ax igual a 200 m
implica em um comprimento de aqiiifero de 1800 m, enquanto a ado¢do de Ax igual a 20 m

implica em um comprimento de aqiiifero de 1980 m.
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Figura 4.10 Comparacao entre os resultados 1D do modelo FLUXSAT e a solugdo analitica
(Dados: Ky = 9,22 x 10” m/s; q = 0,0 cm/h)
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Figura 4.11 Comparacao entre os resultados 1D do modelo FLUXSAT e a solucdo analitica

(Dados: Ky =9,22 x 10”° m/s; q = 500 mm/ano)
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Figura 4.12 Comparacao entre os resultados 1D do modelo FLUXSAT e a solugao analitica
(Dados: Ky = 2,70 x 10 m/s; q = 0,0 cm/h)
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Figura 4.13 Comparacao entre os resultados 1D do modelo FLUXSAT e a solucdo analitica

(Dados: Ky =2,70 x 10° m/s; q =500 mm/ano)
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4.3.1.2 Comparacao com o modelo computacional ASMWIN

A proxima fase de testes do modelo FLUXSAT, ainda se tratando de problemas
unidimensionais, foi a comparacao dos seus resultados com os resultados obtidos a partir do
modelo computacional ASMWIN - Aquifer Simulation Model for Windows (Chiang,
Kinzelbach e Rausch, 1998).

O modelo ASMWIN trata de problemas transientes bidimensionais de fluxo e
transporte em meio poroso saturado e ¢ constituido por interface grafica, modelo de fluxo em
diferencas finitas, ferramenta para calibragdo automatica do modelo de fluxo, modelo de
rastreamento de particulas (particle tracking), modelo de transporte de passeio aleatorio
(random walk model) e modelo de transporte em diferengas finitas. A versdo utilizada (versao
6.0) tem capacidade de representacdo de 150 x 150 células e 1000 intervalos de tempo
(Chiang, Kinzelbach e Rausch, 1998).

Os testes realizados nesta etapa tiveram como principal objetivo testar a rotina do
modelo FLUXSAT que trata da interagdo entre o aqiiifero e a lagoa. Adotou-se a mesma
geometria usada no item anterior para a representacdo do aqiiifero hipotético, ou seja, um
paralelepipedo (ortoedro) com 2 km de comprimento, 100 m de largura e 10 m de espessura,
sendo o mesmo considerado homogéneo. Novamente, os nimeros de células usadas para
representar o comprimento do aqiiifero foram de 10 e 100, representando espagamentos Ax de
200 m e 20 m, respectivamente.

Foram adotados as mesmas condi¢des de contorno e¢ os mesmos valores de
condutividade hidréulica utilizados no item anterior, ou seja, carga hidraulica (h) constante e

igual a 10 m para x = 0 m; dois valores de carga hidrdulica (h) constante para x = 2000 m,

icuais 2 9 m e 5 m; e condutividades hidraulicas de 9,22 x 10° m/s e 2,70 x 10 my/s.

Finalmente, considerou-se somente a condi¢do de inexisténcia de recarga.

A combinacdo das diferentes condi¢cdes de contorno e dos valores distintos de
discretizacdo espacial (Ax), condutividade hidraulica (K) e recarga (q) conduziu a um namero
total de 8 testes.

A representagdo da conex@o hidrdulica entre o aqiiifero e uma lagoa adotada no
modelo FLUXSAT foi discutida no item 4.1.4.2 e ¢é representada conceitualmente através das
Figuras 4.7 e 4.8.

A Equagdo 4.25 define o fluxo entre a lagoa e o aqiiifero como uma funcdo da
condutancia entre a lagoa e o aqiiifero (CLij), o nivel da lagoa (hr) e a carga hidraulica (h;;y)
da célula (7,j,k) que interage com a lagoa. Ja a condutncia entre a lagoa e o aqiifero (CL;;) ¢

definida como uma funcdo da condutividade hidraulica vertical do leito da lagoa (Ki), da
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condutividade hidraulica vertical do aqiiifero (Kz;;x) para a célula (7,j,k), da espessura do leito
da lagoa (er) e das dimensdes da célula (i,j,k) que interage com a lagoa, conforme expresso
através da Equacgdo 4.27.

Portanto, os dados especificos basicos para o calculo do fluxo entre a lagoa e o
aqiiifero sdo: a espessura do leito da lagoa (e ), a condutividade hidraulica vertical do material
do leito (K;) e o nivel da superficie da lagoa (h;). Para os testes de comparagdo entre os
modelos computacionais FLUXSAT e ASMWIN, foram adotados os valores de e igual a
0,30 m; Ky igual a 4,17 x 107 m/h; e hy igual a 14,0 m.

No modelo ASMWIN, o fluxo entre uma lagoa e o aqiiifero pode ser simulado através
da opcao LEAKAGE e os dados especificos basicos para o célculo do referido fluxo sdo o
fator de drenancga (leakage factor - L), o nivel da lagoa (hr) e a elevagdo (B) do fundo da
célula (7,j,k) que interage com a lagoa. Matematicamente, o fluxo entre a lagoa e o aqiiifero ¢

calculado através de (Chiang, Kinzelbach e Rausch, 1998):
QL;; =L;;Ax;Ay;(hy —hj;y) para hjjx > B
ou (4.67)
QL;; =L; ;Ax;Ay;(hy —B) para h;jx <B
Comparando-se as Equagdes 4.25 ¢ 4.67, verifica-se que a relacdo entre o fator de
drenanca (L), usado pelo modelo ASMWIN, e a condutincia (CL), utilizada pelo modelo

FLUXSAT, pode ser expressa por:

CL;;
Li,j = F (468)
X AY;

Considerando-se ainda a defini¢do de CL;;, dada pela Equagdo 4.27, a Equacgao 4.68

pode ser escrita como:

Lij

_ 2KL KZI,_],kl (4 69)
2.KZi’j’kl.eL +KL.AZk1 .
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A Equagao 4.69 foi entdo usada para obter o fator de drenanga (L) para o modelo
ASMWIN a partir dos dados usados nas simulagdes com o modelo FLUXSAT. Para o calculo
do fator de drenanga (L), adotou-se ainda uma relacdo K,/Ky igual a 0,1. Portanto, para os
valores de Ky iguais a 9,22 x 10° m/s e 2,70 x 10°¢ m/s, foram estimados valores de L iguais a
3,86 x 100st e 3,83 x 10710 s"l, respectivamente, considerando-se os valores de e, Ki e hy,
apresentados anteriormente. Os valores de L resultaram proximos entre si porque o valor de
K; adotado é bem inferior aos valores de K, usados nos testes.

Adotou-se, por hipotese, que a interacdo entre a lagoa e o aqiiifero se da ao longo de
um comprimento de 400 m, iniciando em x = 400 m e terminando em x = 800 m. Como
conseqiiéncia, para Ax igual a 200 m, esta intera¢do abrange 2 células do modelo numérico e
para Ax igual a 20 m, 20 células. A Figura 4.14 representa esquematicamente o

posicionamento das células que interagem com a lagoa para Ax igual a 200 m.

Lagoa | Lagoa

Figura 4.14 Representagdo esquematica da posicdo da lagoa em relagdo ao aqiiifero

para uma discretizagdo espacial Ax de 200 m (Caso unidimensional).

As Figuras 4.15 a 4.18 resumem os resultados obtidos nos testes de comparacao entre
os modelos FLUXSAT e ASMWIN para problemas unidimensionais de fluxo permanente em

meio poroso saturado.
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Figura 4.15 Comparagao entre os resultados 1D dos modelos FLUXSAT e ASMWIN
(Dados: Ky = 9,22 x 10” m/s; h(x = 2000 m) = 9,0 m)
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Figura 4.16 Comparagao entre os resultados 1D dos modelos FLUXSAT e ASMWIN
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Figura 4.17 Comparagao entre os resultados 1D dos modelos FLUXSAT e ASMWIN

(Dados: Ky = 2,70 x 10 m/s; h(x = 2000 m) = 9,0 m)
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Figura 4.18 Comparagao entre os resultados 1D dos modelos FLUXSAT e ASMWIN
(Dados: Ky = 2,70 x 10 m/s; h(x = 2000 m) = 5,0 m)

A comparacdo dos resultados entre os modelos FLUXSAT e ASMWIN para
problemas de fluxo unidimensional em meio poroso saturado mostraram uma boa
concordancia entre os dois modelos, comprovando a adequagdo da rotina implantada no
modelo FLUXSAT para a representagdo da interagdo entre a lagoa e o aqiiifero.

As diferencas entre os valores de carga hidraulica (h) calculados pelos dois modelos
foram, no méximo, da ordem de 1 mm, podendo inclusive serem creditadas ao uso de
diferentes métodos numéricos de solugdo do sistema de equagdes e a adocdo de diferentes
critérios de parada. A titulo de informagdo, o modelo FLUXSAT utiliza o método SIP
(Strongly Implicit Procedure), apresentado por Stone (1968) e descrito resumidamente no
item 4.1.5, enquanto o modelo ASMWIN usa o método PCG - preconditioned conjugate
gradient (Chiang, Kinzelbach e Rausch, 1998).

4.3.2 Caso 02 — Problema Bidimensional

Os resultados do modelo FLUXSAT para os problemas de fluxo permanente em meio
poroso saturado de natureza bidimensional, como mencionado anteriormente, foram
comparados aos resultados obtidos a partir do modelo computacional ASMWIN (Chiang,
Kinzelbach e Rausch, 1998), descrito resumidamente no item anterior.

A comparacdo entre os resultados dos modelos FLUXSAT e ASMWIN para

problemas de fluxo bidimensional em meio poroso saturado teve por objetivo verificar o
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comportamento do modelo FLUXSAT na obtencdo da solucdo numérica de problemas de
fluxo com um grau de complexidade um pouco maior em relagdo aos problemas
unidimensionais, uma vez que uma dimensdo a mais € representada na discretizacdo do
modelo numérico. Além disso, procurou-se novamente avaliar a rotina de interagdo entre a
lagoa e o aqiiifero, bem como, a questdo da anisotropia, adotando-se para algumas simulagdes
uma relagdo entre K, e K, diferente da unidade.

A geometria do aqiiifero livre hipotético foi novamente bastante simples, sendo
representada por um paralelepipedo (ortoedro) com 2 km de comprimento, 1 km de largura e
10 m de espessura, sendo o mesmo ainda considerado homogéneo. Portanto, alterou-se a
largura do aqiiifero em relagdo aos problemas unidimensionais. Os nimeros de células usadas
para representar o comprimento do aqiiifero foram 10 e 50, representando espacamentos Ax
de 200 m e 40 m, respectivamente. Para a representacdo da largura do aqiiifero foram também
utilizadas 10 e 50 células, representando espagamentos Ay de 100 m e 20 m, respectivamente.

O uso de um refinamento maior do modelo numérico com a adogao de 50 células em
ambas as direcdes x e y teve por objetivo verificar a ocorréncia ou ndo da propagacao de erros
numéricos na solugdo do problema, bem como, o tempo de processamento para sistemas
relativamente grandes, compostos de aproximadamente 50 x 50 equagdes.

Novamente, adotou-se carga hidraulica (h) constante e igual a 10 m para x =0 m ¢ dois

valores distintos de carga hidraulica (h) constante (9 m e 5 m) para x = 2000 m como

condigdes de contorno. Os testes levaram em consideracao apenas o valor de 9,22 x 10° m/s
para a condutividade hidraulica (Ky) do aqiiifero, considerado como homogéneo.

Adicionalmente, foram considerados dois valores para a relacdo K,/K,. A saber, uma relacdo

igual a unidade, representando uma condi¢do de isotropia, ¢ uma relacao igual a 0,1,

representando uma condigdo de anisotropia.

Considerou-se ainda uma condicdo de inexisténcia de recarga e uma condicio de

recarga equivalente a 500 mm/ano aplicada ao topo do aqiiifero, com exce¢do feita a area

correspondente a interacdo entre a lagoa e o aqiiifero. Os valores de er, hy e K; foram os
mesmos utilizados nos testes envolvendo fluxo unidimensional, apresentados no item anterior.

A combinagdo das diferentes condigdes de contorno e dos diversos valores de
discretizagdo espacial (Ax e Ay), condutividade hidréulica (Ky), recarga (q) e relacdo de
anisotropia (K,/Ky) conduziu a um niimero total de 16 testes.

A lagoa foi representada por uma area de forma retangular de (400 m x 200 m), sendo
seus vértices definidos pelas coordenadas: (400 m, 600 m), (800 m, 600 m), (400 m, 800 m) e
(800 m, 800 m). Como conseqiiéncia, para Ax e Ay iguais a 200 m e 100 m, a interagdo entre

a lagoa e o aqiiifero compreendeu 4 células do modelo numérico, e para Ax e Ay iguais a 40 m
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e 20 m, 100 células. A Figura 4.19 representa esquematicamente o posicionamento das células

que interagem com a lagoa para Ax e Ay iguais a 200 m e 100 m, respectivamente.

Lagoa | Lagoa

Lagoa | Lagoa

Figura 4.19 Representagdo esquematica da posi¢do da lagoa em relagdo ao aqiiifero

para Ax igual a 200 m e Ay igual a 100 m (Caso bidimensional)

As Figuras 4.20 a 4.23 apresentam alguns exemplos de resultados obtidos nos testes de

comparagdo entre 0os modelos FLUXSAT e ASMWIN para problemas bidimensionais de
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fluxo permanente em meio poroso saturado.
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Figura 4.22 Comparagao entre os resultados 2D dos modelos FLUXSAT e ASMWIN
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Figura 4.23 Comparagao entre os resultados 2D dos modelos FLUXSAT e ASMWIN
(Dados: Ky =9,22 x 10° m/s; Ky/Kx=0,1; g =500 mm/ano; Ax = 200 m; Ay = 100 m)

A comparac¢do dos resultados dos modelos FLUXSAT e ASMWIN para problemas de
fluxo permanente bidimensional em meio poroso saturado mostrou uma boa concordancia
entre os resultados dos dois modelos. As maiores diferengas (desvios) entre os valores de
carga hidraulica obtidos pelos dois modelos foram da ordem de 2 mm para cargas hidraulicas
da ordem de 10 m. As diferengas observadas podem novamente ser creditadas ao uso de
diferentes métodos numéricos de solugdao do sistema de equagdes e a adocdo de diferentes
critérios de parada, conforme ja destacado no item anterior.

Os resultados obtidos novamente confirmaram a adequacdo da rotina implantada no
modelo FLUXSAT para a representacdo da interagdo entre a lagoa e o aqiifero. Além disso,
destaca-se que os testes levaram em consideracdo valores de recarga diferentes de zero e
relagdo K,/K diferentes da unidade, indicando anisotropia, ou seja, cenarios que ndo foram
considerados no item 4.4.1.2, que tratou da comparacdo entre os modelos FLUXSAT e
ASMWIN para problemas unidimensionais.

Finalmente, ndo foram verificados problemas de propagacao de erros numéricos e de
tempo de execugdo na solucdo numérica de sistemas de equacdes relativamente grandes com
aproximadamente (50 x 50) equacdes nos testes realizados com o modelo FLUXSAT nesta

etapa.
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4.3.3 Caso 03 — Problema Tridimensional

Os resultados do modelo FLUXSAT para os problemas de fluxo permanente em meio
saturado de natureza tridimensional, como mencionado anteriormente, foram comparados a
resultados obtidos a partir do modelo computacional Groundwater Vistas (Rumbaugh e
Rumbaugh, 2001). O referido modelo constitui um ambiente de modelagem em aguas
subterraneas para o sistema operacional Microsoft Windows e suporta varios modelos de fluxo
e transporte de contaminantes em meio poroso saturado, incluindo os modelos MODFLOW
(versdo original) e o MODFLOW 2000, que tratam do problema de fluxo transiente
tridimensional em meio poroso saturado. Destaca-se que os resultados do modelo FLUXSAT
foram comparados aos resultados obtidos a partir do modelo MODFLOW (versdo original),
executado dentro do ambiente proporcionado pelo modelo Groundwater Vistas.

A comparagdo entre os resultados dos modelos FLUXSAT e Groundwater Vistas para
problemas de fluxo tridimensional em meio poroso saturado teve por objetivo verificar o
comportamento do modelo FLUXSAT na resolugdo de problemas de fluxo em meio poroso
saturado ndo homogéneo. Além disso, procurou-se avaliar o desempenho do modelo
FLUXSAT para problemas envolvendo aqiiiferos com geometria irregular.

Em relacdo a geometria do aqiifero livre hipotético foram analisadas duas

configuracdes. A primeira geometria analisada foi representada por um paralelepipedo
(ortoedro) de 2 km de comprimento, 1 km de largura e 10 m de espessura, sendo aqui

chamada de geometria regular. O nimero de células utilizadas para representar o

comprimento do aqiiifero foram 10, representando um espagamento Ax de 200 m. Para a
representacdo da largura do aqiiifero foram também utilizadas 10 células, representando um
espacamento Ay de 100 m. Finalmente, para a representacdo da espessura do aqiiifero foram
utilizadas 4 células (4 camadas), representando um espagamento Az de 2,5 m. Portanto, o
modelo numérico conceitual foi composto por um numero total de 400 células.

A segunda geometria analisada foi um pouco mais complexa em relagdo a primeira e
em relacdo aos problemas de fluxo uni e bidimensionais, como pode ser verificado na Figura

4.24, sendo aqui chamada de geometria irregular. De modo simples, a geometria irregular foi

obtida a partir da geometria regular, definindo-se algumas células do modelo numérico
conceitual como sendo inativas. A Figura 4.24 representa a configuracao das células (ativas e
inativas) para uma das camadas e que foi mantida constante para todas as camadas do modelo

conceitual do aqiiifero com geometria irregular.
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Convencdo: célula ativa (branca) e célula inativa (sombreada)

Figura 4.24 Representagdo esquematica (em planta) do modelo numérico usado nos testes
relacionados aos problemas de fluxo tridimensional em meio poroso saturado

para o aqliifero com geometria irregular

Em relacdo a condutividade hidraulica, foram analisadas trés configuracdes, a saber:

aquifero homogéneo, aqiiifero homogéneo por camadas e aquifero heterogéneo.

A primeira configuragdo, aqiliifero homogéneo, representou um aqiiifero com um valor

de condutividade hidraulica (Ky) de 9,22 x 10° m/s. A segunda configuracio, agiiifero

homogéneo por camadas, representou um aqiifero para o qual se adotou um valor de

condutividade (Ky) de 9,22 x 10™ m/s para as trés primeiras camadas e de 2,70 x 10 m/s para
a ultima camada.

Finalmente, a terceira configuracdo, aqiiifero heterogéneo, representou um aqiiifero no

qual a heterogeneidade se da ao longo de todas as camadas do aqiiifero. De modo simples,
uma determinada camada foi dividida em quatro quadrantes. Para os trés primeiros quadrantes
(Zona 1), adotou-se Ky igual a 9,22 x 10 m/s e para o quarto quadrante (Zona 2), adotou-se
Ky igual a 2,70 x 10 m/s. Esta distribuicao espacial da condutividade hidraulica foi comum a
todas as camadas do aqiiifero heterogéneo. A Figura 4.25 representa esquematicamente a
distribuicdo espacial da condutividade hidraulica (Ky) de uma camada na configuragdo de

aquifero heterogéneo.

Em todas as configuragdes de condutividade hidraulica, considerou-se relacdes K,/Ky
igual a unidade e K,/K, igual a 0,1, representando uma condi¢do de anisotropia entre o fluxo
horizontal e o fluxo vertical. Adicionalmente, adotou-se um valor de carga hidraulica (h)
constante e igual a 10 m no contorno do lado esquerdo do aqiiifero e um valor de carga

hidraulica (h) constante e igual a 5 m no contorno do lado direito do aqiiifero,
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independentemente da geometria analisada. Considerou-se ainda uma condigdo de

inexisténcia de recarga.

Convengdo: zona 1 (branca) e zona 2 (sombreada)

Figura 4.25 Representagdo esquematica (em planta) da distribuicdo espacial da condutividade

hidraulica (Ky) para a configuracdo de aqiiifero heterogéneo usada nos testes

relacionados aos problemas de fluxo tridimensional

A combinagdo das diferentes configuracdes de geometria e de condutividade
hidraulica conduziu a um nimero total de 6 testes. As Figuras 4.26 a 4.31 resumem os
resultados dos testes de comparagdo entre os modelos FLUXSAT e Groundwater Vistas para

problemas tridimensionais de fluxo permanente em meio poroso saturado.
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Figura 4.26 Comparagao dos resultados 3D dos modelos FLUXSAT e Groundwater Vistas

(Condigdes: geometria regular, aqliifero homogéneo)
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Figura 4.27 Comparagao dos resultados 3D dos modelos FLUXSAT e Groundwater Vistas

(Condic¢des: geometria regular, aqliifero homogéneo por camadas)
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Figura 4.28 Comparagao dos resultados 3D dos modelos FLUXSAT e Groundwater Vistas

(Condigdes: geometria regular, aqiiifero heterogéneo)



EHIEW
[ oy
Q"J av! bl
B Q 2
800 - T e
. al
600 P g l
5 k:
=
400 - L g
i e I I
o o 8]
Lh
200 4 \ J
2,95 "
= e < | =
ol T s S =l ol et
ANENERSREN
T T T T T
250 500 750 1000 1250
X (m)

200 A

158

SHIE
ST | &
!f'.
o
)
.
O s} 5
7| &
= R
L] |
1000 1250
X (m)

Figura 4.29 Comparagao dos resultados 3D dos modelos FLUXSAT e Groundwater Vistas

(Condigdes: geometria irregular, aqiiifero homogéneo)
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(Condigdes: geometria irregular, aqiiifero homogéneo por camadas)
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Figura 4.31 Comparagao dos resultados 3D dos modelos FLUXSAT e Groundwater Vistas

(Condigdes: geometria irregular, aqiiifero heterogéneo)

As diferengas (desvios) entre os valores de carga hidraulica obtidos pelos dois
modelos foram inferiores a 1 mm para cargas hidraulicas da ordem de 10 m. Destaca-se que
foi utilizado o mesmo método numérico, método SIP, para a solugdo do sistema de equagdes
nos dois modelos, FLUXSAT e Groundwater Vistas. As diferencas observadas podem ser
creditadas a adog@o de diferentes aproximagdes iniciais para a carga hidrdulica nas células,
bem como, a adoc¢ao de diferentes parametros de iteragdo e de relaxagdo/aceleracdo de
convergéncia.

Destaca-se também que os resultados apresentados para os problemas de natureza
tridimensional foram melhores que os obtidos para os problemas de natureza bidimensional.
Isto ocorreu porque se adotou um critério de parada na solucdo iterativa do sistema de
equacdes mais restritivo no caso tridimensional. A saber, nos problemas uni e bidimensionais,
o critério de parada adotado foi a maxima diferenga entre cargas hidraulicas em duas iteragoes
consecutivas inferior a 10 m, enquanto nos problemas tridimensionais, adotou-se 10° m,
como critério de parada.

Os resultados obtidos mostraram a adequagdo do modelo FLUXSAT para a solucdo de
problemas de natureza tridimensional, inclusive considerando-se condig¢des de aqiiifero

heterogéneo e de geometria irregular.
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44  AVALIACAO DO MODELO COMPUTACIONAL DE TRANSPORTE EM MEIO
SATURADO

O problema de transporte em meio poroso saturado e sua solucdo numérica foram
apresentados e discutidos no item 4.2. Com base no exposto no referido item, desenvolveu-se
um modelo computacional em linguagem FORTRAN, denominado TRANSPSAT, para
simular as condi¢des de transporte tridimensional em meio poroso saturado sob regime
permanente.

O modelo computacional TRANSPSAT também foi avaliado através de testes
computacionais envolvendo alguns problemas de transporte em meio saturado de natureza
unidimensional e bidimensional, considerando-se o regime de fluxo permanente. Os
resultados do modelo TRANSPSAT para os problemas de natureza unidimensional foram
comparados aos resultados obtidos a partir de solugdo analitica. No caso dos problemas de
natureza bidimensional, os resultados do modelo TRANSPSAT foram comparados aos
resultados obtidos a partir do modelo computacional Groundwater Vistas (Rumbaugh e

Rumbaugh, 2001).

4.4.1 Caso 01 — Problema Unidimensional

Os resultados do modelo TRANSPSAT para os problemas de transporte em meio
saturado de natureza unidimensional e sob regime de fluxo permanente, como mencionado
anteriormente, foram comparados aos resultados obtidos a partir de solu¢dao analitica. Os
testes foram realizados principalmente com o objetivo de analisar a sensibilidade do modelo
TRANSPSAT as discretizagdes espacial (Ax) e temporal (At).

O problema basico analisado foi o problema de transporte unidimensional em um
aqiiifero livre sob regime de fluxo permanente, sem consideracdo de recarga ¢ com um valor
de concentragao constante em um dos extremos do aqiiifero. A adog¢dao desse problema
relativamente simples permitiu também avaliar o desempenho do método das caracteristicas
modificado (MMOC) na solu¢do numérica do problema de transporte em meio poroso
saturado.

Existem, na literatura técnica, textos classicos que tratam da solugdo analitica de
problemas particulares de transporte unidimensional de contaminantes na fase dissolvida em
meio poroso saturado, como, por exemplo, Javandel et al. (1984), Marsily (1986), Bear e

Verruijt (1987), Charbeneau (2000) e Zheng e Bennett (2002).
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A solucdo analitica de um problema de transporte unidimensional de contaminantes
em fase dissolvida em meio poroso saturado sob regime de fluxo permanente, tendo, por
condi¢cdo de contorno, uma concentragdo constante ao longo do tempo em uma das

extremidades do aqiiifero, pode ser obtida a partir de Charbeneau (2000), sendo expressa por:

C 1 X—Vvt xv' X+V't
——=—| erfe| —— |+exp| —- |erfc| —— (4.70)
o 2{ [ND t] (D ] [ND tﬂ

onde: C = concentra¢io do contaminante na fase dissolvida [ML™];
Co = concentragdo na fonte do contaminante na fase dissolvida [ML];
x = distancia da fonte ao longo do eixo coordenado x [L];
t=tempo [T];
v¥=v/R [LT];
v = velocidade média na escala do poro na direcio do eixo coordenado x [LT'];
R = coeficiente de retardo [adimensional];
D* =D/R [L*T];
D = coeficiente de dispersdo hidrodindmica [L*T™];

erfc(.) = fungdo erro complementar e exp(.) = fun¢do exponencial.

Os valores de C, obtidos a partir da Equagao 4.70, foram calculados utilizando-se o
algoritmo apresentado em Javandel et al. (1984), que prevé dificuldades numéricas no calculo
da fungdo erfc (.) e no céalculo do produto das fungdes erfc(.) e exp(.). A solugdo analitica,
definida pela Equacao 4.70, foi utilizada para a analise do desempenho do método das
caracteristicas modificado (MMOC), implementado no modelo computacional TRANSPSAT,

na solucdo de problemas de natureza unidimensional, como apresentado a seguir.

4.4.1.1 Analise de sensibilidade a discretizacao espacial (Ax)

Os testes para a andlise de sensibilidade a discretizacdo espacial (Ax) foram
estabelecidos a partir de solu¢des analiticas encontradas em Javandel et al. (1984). No
referido trabalho sdo apresentadas tabelas contendo valores de concentragdo obtidos a partir
da solugdo analitica para diferentes combinag¢des de parametros, tais como: comprimento do

aquifero (L), velocidade do fluxo (v), coeficiente de dispersdao (D) e coeficiente de retardo

(R).
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Os testes foram entdo definidos a partir de algumas combinagdes de comprimento do
aqiifero (L), velocidade do fluxo (v), coeficiente de dispersividade longitudinal (o),
coeficiente de retardo (R) e espacamento (Ax), procurando representar diferentes situacdes de
dominancia em relagdo aos mecanismos de transporte do contaminante no meio saturado. O
coeficiente de dispersdo (D) foi obtido a partir dos valores de V e op e das Equagdes 4.59,
particularizadas para o caso unidimensional e considerando-se desprezivel o coeficiente de
difusdo molecular (Dy,). A Tabela 4.1 apresenta os valores dos pardmetros relacionados acima

e que foram utilizados nos testes de analise de sensibilidade a discretizagao espacial (Ax).

Tabela 4.1 Valores dos parametros usados nos testes de comparagao entre o modelo

TRANSPSAT e a solugdo analitica de problemas de transporte unidimensionais

Parametro Simbolo | Unidade Valores usados
Comprimento do aqiiifero L m 100; 500
) C . 2;5;10
Discretizagdo espacial Ax m 10- 25: 50
) . . 0,71; 2,85; 5,70
Discretizagdo temporal At dia 11,41: 45,63: 91.25
Velocidade A% m/dia 0,01;0,1; 1
Dispersividade longitudinal o m 1; 10; 50
. . . 24 0,01;0,1; 0,5
Coeficiente de dispersao D m~/dia 12 5: 10: 50
Coeficiente de retardo R - 1;2

A partir dos valores apresentados na Tabela 4.1, foram estabelecidas combinacdes de
parametros que deram origem a um total de 18 testes para analisar a sensibilidade em relacao
a discretizagdo espacial (Ax). Os valores de At, apresentados na Tabela 4.1, foram definidos
de tal forma a permitir que houvesse convergéncia na solucdo numérica para os diferentes
valores de Ax utilizados em um mesmo teste. Adicionalmente, foram considerados sempre
submultiplos do ano.

As Figuras 4.32 a 4.37 mostram alguns dos resultados dos testes realizados para a
analise de sensibilidade a discretizacdo espacial (Ax) do modelo TRANSPSAT na solucdo
numérica de problemas de transporte unidimensional em meio saturado sob regime de fluxo
permanente. As curvas de concentracdo apresentadas nas referidas figuras sdo sempre

relativas aos pontos x =L/2 e x = L.
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x=250 m(sol. analitica)
x=250 m(dx=50m)
x=250 m(dx=25m)
x=250 m(dx=10m)
x=500 m(sol. analitica)
x= 500 m (dx= 50 m)
x=500m(dx=25m)
x=500 m (dx= 10 m)
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Figura 4.32 Analise de sensibilidade do modelo TRANSPSAT a discretizagao espacial (Ax)

para o problema de transporte unidimensional em meio poroso saturado

(Condigoes: L =500 m; v=0,1 m/dia; o, =1 m; D =0,1 m?/dia; At = 45,63 dias; R = 1)

C/Co

x=250 m (sol. analitica)
x=250 m (dx= 50 m)
x=250 m (dx=25m)
x=250 m (dx= 10 m)
x=500 m (sol. analitica)
x= 500 m (dx= 50 m)
x=500m (dx=25m)
x=500 m (dx= 10 m)

15

Tempo (anos)

20

25 30

Figura 4.33 Analise de sensibilidade do modelo TRANSPSAT a discretizacdo espacial (Ax)

para o problema de transporte unidimensional em meio poroso saturado

(Condigdes: L =500 m; v=0,1 m/dia; o, = 10 m; D=1,0 mz/dia; At=45,63 dias; R =1)
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x=250 m(sol. analitica)
x=250 m(dx=50m)
x=250 m(dx=25m)
x=250 m(dx= 10 m)
x=500 m(sol. analitica)
x= 500 m (dx= 50 m)
x=500m(dx=25m)
x=500 m (dx= 10 m)
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20

25 30

Figura 4.34 Analise de sensibilidade do modelo TRANSPSAT a discretizagao espacial (Ax)

para o problema de transporte unidimensional em meio poroso saturado

(Condigoes: L =500 m; v=0,1 m/dia; oo, =50 m; D=5,0 m?/dia; At = 5,70 dias; R = 1)
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x=250m (sol. analitica)
x=250m (dx= 50 m)
x=250m (dx=25m)
x=250m (dx= 10 m)
x= 500 m (sol. analitica)
x=1500 m (dx=50 m)
x=500m (dx=25m)
x=500 m (dx= 10 m)
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Figura 4.35 Analise de sensibilidade do modelo TRANSPSAT a discretizacdo espacial (Ax)

para o problema de transporte unidimensional em meio poroso saturado

(Condigoes: L=500m; v=1,0 m/dia; oy =1 m; D=1,0 mz/dia; At=5,70 dias; R =2)
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1,0
0,9 1
0.8 - x=250 m(sol. analitica)
0,7 1 x=250 m (dx= 50 m)
- 0,6 x=250 m(dx=25m)
© 05 x=250 m(dx=10m)
S 04 - x=500 m(sol. analitica)
03 1 x= 500 m (dx= 50 m)
x=500 m (dx=25m)
0.2 x=500 m (dx= 10 m)
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Figura 4.36 Analise de sensibilidade do modelo TRANSPSAT a discretizagao espacial (Ax)
para o problema de transporte unidimensional em meio poroso saturado

(Condig¢des: L =500 m; v= 1,0 m/dia; o, = 10 m; D = 10,0 m?/dia; At = 5,70 dias; R = 2)

x=250m (sol. analitica)
x=250m (dx= 50 m)
x=250 m (dx=25m)
x=250m (dx= 10 m)
x=500m (sol. analitica)
x=1500 m (dx=50 m)
x=500m (dx=25m)
x=500 m (dx= 10 m)
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2,0 3,0 4,0 5,0 6,0 7,0 8,0 9,0
Tempo (anos)

Figura 4.37 Analise de sensibilidade do modelo TRANSPSAT a discretizacdo espacial (Ax)
para o problema de transporte unidimensional em meio poroso saturado

(Condigoes: L =500 m; v = 1,0 m/dia; ap, =50 m; D = 50,0 mz/dia; At=1,43 dias; R =2)
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Inicialmente, para a analise dos resultados, procurou-se estabelecer os nimeros de
Peclet (Pe) e Courant (Cr), bem como, o produto entre eles para cada um dos testes realizados.
Os numeros de Peclet (Pe) e Courant (Cr) foram introduzidos no item 3.4.1, quando foram
discutidos critérios de estabilidade numérica na solu¢do numérica de problemas de transporte
em meio poroso nao saturado e sdo definidos, respectivamente, pelas Equacdes 3.44 e 3.45.
Explicagdo tedrica sobre o significado dos numeros de Peclet (Pe) e de Courant (Cr) pode ser
encontrada em Marsilly (1986) e Perrochet e Berod (1993).

De modo sucinto, pode-se afirmar que o numero de Peclet (Pe), a partir da sua
defini¢ao pela Equagao 3.44, expressa a dominancia do processo responsavel pelo transporte
do contaminante no meio saturado. Valores altos de Pe indicam a dominancia do processo de
adveccao, enquanto valores baixos de Pe indicam dominancia do processo de dispersao.

Em relagdo ao nimero de Courant (Cr), pode-se afirmar, a partir da sua defini¢do pela
Equacdo 3.45 e segundo Perrochet e Bérod (1993), que o mesmo expressa a razdo entre a
distancia percorrida por uma particula em um intervalo de tempo (At), devido somente ao
processo de adveccdo, e a discretizacdo espacial (Ax) adotada na definicio do esquema
numérico.

Critérios de convergéncia discutidos em Noorishad et al. (1992) e Perrochet e Bérod
(1993) sugerem, para os numeros de Peclet (Pe) e Courant (Cr) e para o produto entre eles
(PeCr), as seguintes restrigdes: Pe <2; Cr < 1; PeCr < 2.

Nos testes realizados para a andlise de sensibilidade do modelo TRANSPSAT a
discretizagdo espacial (Ax), o nimero de Peclet (Pe) variou entre 0,04 ¢ 50; o nimero de
Courant (Cr) variou entre 2,85 x 10~ ¢ 4,56 x 10™'; e o produto entre eles (PeCr) variou entre
5,70 x 10 e 4,56. Verificou-se, portanto, que as restrigdes para Pe, Cr e PeCr nao foram
respeitadas em alguns dos testes realizados, principalmente em relagdo ao nimero de Peclet
(Pe). Este fato ajuda a explicar, por exemplo, os resultados apresentados nas Figuras 4.32 e
4.35, onde os numeros de Peclet (Pe) sdo superiores aos limites sugeridos e onde se observam
frentes abruptas de contaminagao.

Zheng e Bennett (2002) discutem as vantagens e desvantagens relativas as técnicas
mais utilizadas na solu¢do de problemas de transporte em meio poroso saturado. Os referidos
autores destacam que o método das caracteristicas modificado (MMOC) ndo ¢ o mais
indicado para problemas envolvendo frentes abruptas de contaminagdo, ou seja, problemas
dominados pelo processo de adveccdo e com numeros de Peclet (Pe) altos. Em razdo da
discussdo anterior sobre a restri¢do sugerida ao numero de Peclet (Pe), pode-se inferir que o
método MMOC ndo deveria mesmo representar adequadamente os testes realizados com

valores de Pe relativamente altos, como os apresentados nas Figuras 4.32 e 4.35.
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Avaliando os testes realizados para a analise da sensibilidade a discretizagao espacial

(Ax), verificou-se que os resultados do modelo TRANSPSAT em comparag@o aos resultados
da solugdo analitica confirmam a discussdo apresentada quanto as restricdes aos valores de Pe
e Cr, ou seja, os testes com valores de Pe relativamente altos, onde o processo de advecgdo ¢
dominante, foram aqueles que apresentaram os piores resultados. Observou-se também que o
refinamento da malha com a adocdo de valores de Ax cada vez menores faz com que a
solugdo numérica se aproxime da solugdo analitica. Isto se deve ao fato de que a adogdo de

um valor menor para Ax acarreta em diminui¢do do valor de Pe.

4.4.1.2 Analise da sensibilidade a discretizagdo temporal (At)

Os testes para a andlise de sensibilidade a discretizacdo temporal (At) utilizaram
basicamente o mesmo conjunto de pardmetros usados na analise de sensibilidade a
discretizagao espacial (Ax), apresentados na Tabela 4.1. Novamente, definiu-se um total de 18
testes para analisar a sensibilidade em relagdo a discretizagao temporal (At).

A diferenca basica entre os dois tipos de analise refere-se a sistematica dos testes. Na
analise de sensibilidade a Ax, o valor de At foi mantido constante para um mesmo teste e
variou-se o valor de Ax. J4 para a andlise de sensibilidade a At, considerou-se um valor de Ax
constante para um mesmo teste e procurou-se variar o valor de At. Como regras gerais,

estabeleceu-se:

- adotar como discretizacdo espacial (Ax) um valor sempre igual a 10% do
comprimento (L), ou seja, Ax = L/10;

- analisar trés valores de At. O maior At foi definido com sendo aproximadamente o
maximo valor que possibilita a convergéncia numérica da solucdo, considerando-
se o algoritmo implementado no modelo TRANSPSAT. Os outros dois valores

foram obtidos dividindo o maior valor de At pelos fatores 2 e 5.

As Figuras 4.38 a 4.43 mostram alguns dos resultados dos testes realizados para a
analise de sensibilidade a discretizagdo temporal (At) do modelo TRANSPSAT na solucdo
numérica de problemas de transporte unidimensional em meio saturado sob regime de fluxo
permanente. As curvas de concentragdo apresentadas novamente referem-se sempre aos

pontos x =L/2 ex =L.
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1,0 ———————

0,9 1

0.8 1 x=250 m (sol. analitica)

0,7 1 x=250m (dt = 0,25 ano)

= 0,61 x=250m (dt = 0,125 ano)

Q 0,5 1 x=250m (dt = 0,05 ano)
© 0,4 1 x=500m (sol. analitica)

0,3 x=500 m (dt =0,25 ano)

02 x=500m (dt = 0,125 ano)

0,1 - x=500m (dx= 0,05 ano)

0,0 * T T T T \

0 5 10 15 20 25 30
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Figura 4.38 Analise de sensibilidade do modelo TRANSPSAT a discretizagao temporal (At)
para o problema de transporte unidimensional em meio poroso saturado

(Condigoes: L =500 m; Ax =50 m; v=0,1 m/dia; o =1 m; D=0,1 m?/dia; R = 1)

1,0 —

0,9 1

0.8 1 x=250m (sol. analitica)

0,7 1 x=250m (dt = 0225 ano)

= 0,6 x=250m (dt = 0,125 ano)

< 0,5 1 x=250m (dt = 0,05 ano)
© 0,4 1 x=500 m (sol. analitica)

0,3 x=500m (dt = 0,25 ano)

0,2 - x=500m (dt = 0,125 ano)

0,1 x= 500 m (dx= 0,05 ano)

0,0 7 T T T

0 5 10 15 20 25 30

Tempo (anos)

Figura 4.39 Analise de sensibilidade do modelo TRANSPSAT a discretiza¢do temporal (At)
para o problema de transporte unidimensional em meio poroso saturado

(Condigoes: L =500 m; Ax =50 m; v=0,1 m/dia; o =10 m; D=1,0 mz/dia; R=1)
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x=250m (sol. analitica)
x=250m (dt = 0,25 ano)
x=250m (dt = 0,125 ano)
x=250m (dt = 0,05 ano)
x=500m (sol. analitica)
x=500m (dt =0,25 ano)
x=500m (dt = 0,125 ano)
x=500m (dx= 0,05 ano)

C/Co

20 30 40 50 60

Tempo (anos)

Figura 4.40 Analise de sensibilidade do modelo TRANSPSAT a discretizagao temporal (At)
para o problema de transporte unidimensional em meio poroso saturado

(Condig¢des: L =500 m; Ax =50 m; v=0,1 m/dia; o, =50 m; D =15,0 m?/dia; R = 1)

1,0

0,9 1

0,8 1

0,7 - x=250 m(sol. analitica)

0.6 - x=250 m(dt =0,25 ano)
§ 0’5 | x=250 m (dt = 0,125 ano)
&) 0’4 | x=250 m(dt = 0,0625 ano)

’ x=500 m (sol. analitica)

0,3 1 x= 500 m (dt = 0,25 ano)

0,2 1 x= 500 m (dt = 0,125 ano)

0,1 4 x= 500 m (dt = 0,0625 ano)

0,0 I T I I I I I

0,0 1,0 2,0 3,0 4,0 5,0 6,0 7,0 8,0

Tempo (anos)

Figura 4.41 Analise de sensibilidade do modelo TRANSPSAT a discretiza¢do temporal (At)
para o problema de transporte unidimensional em meio poroso saturado

(Condigdes: L =500 m; Ax=50m; v=1,0m/dia; o =1 m; D=1,0 mz/dia; R=2)
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1,0
0,9 1
0,8 1

0,7 1 »
——x=250m(sol. analitica)

0,6 1 ——x=250m(dt =025 ano)
0,57 ——x=250 m(dt =0,125 ano)
0,4 - / / x=250 m (dt = 0,0625 ano)
0,3 - —— x=500m (sol. analitica)
0,2 1 ——x=500m(dt = 0,25 ano)
0,1 1 ——x=500m(dt = 0,125 ano)
0,0 ‘ : ‘ ‘ x="500 m (dt = 0,0625 ano) ||
1,0 2,0 3,0 4.0

0,0 , , , , 5,0 6,0 7,0
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Figura 4.42 Analise de sensibilidade do modelo TRANSPSAT a discretizagao temporal (At)
para o problema de transporte unidimensional em meio poroso saturado

(Condigoes: L =500 m; Ax =50 m; v = 1,0 m/dia; oo, = 10 m; D = 10,0 m?/dia; R = 2)

——x=250m(sol. analitica)
——x=250 m(dt = 0,25 ano)
——x=250m(dt=0,125 ano)
x=250 m (dt = 0,0625 ano)
——x=500 m(sol. analitica)
——x=500 m(dt = 0,25 ano)
——x=500 m(dt = 0,125 ano)
x= 500 m (dt = 0,0625 ano)| |

0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10

C/Co

Tempo (anos)

Figura 4.43 Analise de sensibilidade do modelo TRANSPSAT a discretiza¢do temporal (At)
para o problema de transporte unidimensional em meio poroso saturado

(Condigdes: L =500 m; Ax =50 m; v = 1,0 m/dia; o, =50 m; D = 50,0 mz/dia; R=2)



171

Novamente, para a analise dos resultados, calculou-se inicialmente os numeros de
Peclet (Pe) e Courant (Cr), bem como, o produto entre eles para cada um dos testes realizados.
Conforme ja mencionado no item anterior, os numeros de Peclet (Pe) e Courant (Cr) foram
introduzidos no item 3.4.1, quando foram discutidos critérios de estabilidade numérica na
solucao numérica de problemas de transporte em meio poroso ndo saturado e sdo definidos,
respectivamente, pelas Equagoes 3.44 e 3.45.

Critérios de convergéncia discutidos em Noorishad et al. (1992) e Perrochet ¢ Bérod
(1993) sugerem, para os nimeros de Peclet (Pe) e de Courant (Cr) e para o produto entre eles
(PeCr), as seguintes restrigdes: Pe <2; Cr < 1; PeCr < 2.

Nos testes realizados para a andlise de sensibilidade do modelo TRANSPSAT a
discretizagdo temporal (At), o nimero de Peclet (Pe) variou entre 0,2 ¢ 50; o numero de
Courant (Cr) variou entre 1,14 x 10%2e4,56x 10" e 0 produto entre eles (PeCr) variou entre
3,65 x 10°% ¢ 22,8. Verifica-se, portanto, que estes limites ndo foram respeitados em alguns
dos testes realizados, principalmente em relacdo ao nimero de Peclet (Pe). Este fato ajuda a
explicar, por exemplo, os resultados apresentados nas Figuras 4.38 e 4.41, onde os numeros
de Peclet (Pe) sdo superiores aos limites sugeridos.

De modo geral, analisando-se os testes referentes a analise da sensibilidade do modelo
TRANSPSAT a discretizagdo temporal (At), verificou-se novamente que os resultados do
modelo em comparagdo aos resultados da solugdo analitica confirmam a discussao
apresentada quanto as restrigoes aos valores de Pe e Cr, ou seja, os testes com valores de Pe
relativamente altos, onde o processo de advec¢do ¢ dominante, foram aqueles que
apresentaram os piores resultados. Verificou-se também que adogao de valores de At cada vez
menores ndo implica necessariamente em melhores resultados. Isto se deve ao fato de que a

adogao de valores menores para At pode provocar um maior amortecimento numérico.

4.4.2 Caso 02 — Problema Bidimensional

Os resultados do modelo TRANSPSAT para problemas de transporte bidimensional,
conforme mencionado anteriormente, foram comparados aos resultados obtidos a partir do
modelo computacional Groundwater Vistas (Rumbaugh e Rumbaugh, 2001).

Inicialmente foram estabelecidos alguns critérios em relacdao ao fluxo para a obtengao
das velocidades de Darcy e dos niveis do lengol freatico. Adotou-se uma grade de dimensodes
2 km (sentido x) e 1 km (sentido y). Foram utilizadas 10 células em ambas as diregdes, o que

implica em Ax e Ay iguais a 200 m e 100 m, respectivamente.
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As condigdes de contorno usadas foram niveis constantes nos extremos do aqiiifero.
Os niveis adotados foram h(x =0 m) = 10 m e h(x = 2000 m) = 9 m. Além disso, considerou-
se o aqiiifero como homogéneo ¢ isotropico e foram testados dois valores de condutividade
hidraulica, 9,22 x 10° m/s e 2,70 x 107 mys. Finalmente, considerou-se a recarga nula.

A partir das defini¢des quanto ao fluxo, utilizou-se o0 modelo FLUXSAT para calcular
as velocidades de Darcy e os niveis do lengol freatico para serem usados pelo modelo
TRANSPSAT na solugdo do problema de transporte. J& no caso do modelo Groundwater
Vistas (Rumbaugh e Rumbaugh, 2001), que constitui um ambiente integrado com diferentes
modelos de fluxo e transporte, adotou-se a versao original do modelo MODFLOW (Mcdonald
e Harbaugh, 1988) para o fluxo e 0 modelo MT3D (Zheng, 1990) para o transporte.

A Tabela 4.2 apresenta resumidamente os valores dos parametros utilizados nos testes
para a comparacdao entre os resultados do modelo FLUXSAT e do modelo Groundwater

Vistas na solucao de problemas bidimensionais de transporte.

Tabela 4.2 Valores dos pardmetros utilizados nos problemas de transporte bidimensionais

Parametro Simbolo Unidade Valor adotado
Porosidade ) --- 0,4
Densidade dos graos do solo s kg/m’ 2.650
Coeﬁ~c1ente de parthaoAdg contaminante em K, o ke 0.1
relagdo ao carbono organico
Fracdo de carbono organico na matriz do solo foe % 0; 0,252 ¢ 1,006
Coeﬁm;nte de difusdo molecular do D, m/dia 1,44 x 10°
contaminante na fase aquosa
Coeficiente de dispersividade longitudinal o m 5e¢50

Os valores de f,. foram escolhidos de modo a resultar em valores de coeficiente de
retardo (R) iguais a 1, 2 e 5. Além dos valores apresentados na Tabela 4.2, adotou-se um valor
de coeficiente de dispersividade transversal (ar) da ordem de um décimo do valor adotado
para o coeficiente de dispersividade longitudinal (o). Finalmente, considerou-se um
horizonte de simulagdo de 30 anos e uma discretiza¢ao temporal de 1 dia.

Considerando-se os diferentes valores de K, o e f,. adotados, foram definidos 12
testes para a comparagdo entre os resultados do modelo TRANSPSAT e do modelo
Groundwater Vistas na solugdo de problemas bidimensionais de transporte.

A fonte de contaminacdo foi considerada como constante e apresentando um valor
unitario, sendo localizada espacialmente como representado na Figura 4.44.

As Figuras 4.45 a 4.48 mostram alguns resultados dos testes de compara¢do dos
modelos TRANSPSAT e Groundwater Vistas na solucdo de problemas de transporte

bidimensional.
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Figura 4.44 Localizagao da fonte de contaminagao nos testes de transporte bidimensional
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Figura 4.45 Comparagao dos resultados dos modelos TRANSPSAT e Groundwater Vistas

na solucao de problemas bidimensionais de transporte

(Condigdes: K =9,22 x 10° m/s; o, =5 m; £, =0 %)
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Verifica-se, a partir das plumas apresentadas na Figura 4.45, que os resultados obtidos
pelo uso dos modelos TRANSPSAT e Groundwater Vistas foram, do ponto de vista
qualitativo, proximos entre si para o caso em analise. Considerando-se o conjunto dos 12
testes efetuados, o teste cujos resultados sdo apresentados na Figura 4.45 € o que representa a
situacdo em que o processo de advecgdo ¢ mais significativo em relagdo a dispersdo, ja que
adotou-se o maior valor de condutividade hidraulica (9,22 x 10” m/s) ¢ o menor valor de
dispersividade longitudinal (5 m). Além disso, o coeficiente de retardo, em func¢ao do valor de

foc, € igual a unidade.
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Figura 4.46 Comparacao dos resultados dos modelos TRANSPSAT e Groundwater Vistas
na solugdo de problemas bidimensionais de transporte

(Condigdes: K =9,22 x 10° m/s; o, =50 m; £, = 0 %)
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Considerando-se os resultados apresentados na Figura 4.46, tem-se novamente que os
resultados obtidos pelo uso dos modelos TRANSPSAT e Groundwater Vistas foram, do
ponto de vista qualitativo, proximos entre si para o caso em analise. Uma comparagao entre as
Figuras 4.45 e 4.46 permite uma avaliacdo da sensibilidade dos resultados ao coeficiente de
dispersividade longitudinal (o), uma vez que é o Unico parametro distinto entre os dois
testes. Como o valor de o ¢ superior para o teste cujos resultados sao apresentados na Figura

4.46, tem-se a pluma um pouco mais desenvolvida para o referido teste.

800 - 1.0 800 + L0
09 09
0.8 03
600 07 600 e
06 o 0.6
E 03 g 0.5
& / 0.4 w 04
400 £+ 0% 4007 03
02 02
01 01
200 0 200 4 Y
250 500 750 1000 1250 1500 1750 250 500 750 1000 1250 1500 1750
X (m) X (m)

Modelo TRANSPSAT (t = 15 anos) Modelo TRANSPSAT (t =30 anos)
800 4 1,0 800 10
09 09
038 0,8
600 0T 600 07
0,6 0,6
g 0s & 05
- 0.4 s 0.4
400 I a3 400 i
0.2 0.2
0,1 0.1

200 - 0 200 1 0
250 500 750 1000 1250 1500 1750 250 500 750 1000 1250 1500 1750
X (m) X (m)
Modelo Vistas (t = 15 anos) Modelo Vistas (t = 30 anos)

Figura 4.47 Comparagao dos resultados dos modelos TRANSPSAT e Groundwater Vistas
na solucdo de problemas bidimensionais de transporte

(Condigoes: K =9,22 x 107 m/s; o, = 50 m; foc = 1,006 %)
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Novamente os resultados obtidos pelo uso dos modelos TRANSPSAT e Groundwater
Vistas foram, do ponto de vista qualitativo, proximos entre si para o caso em analise, como se
observa a partir da Figura 4.47. Uma comparagdo entre as Figuras 4.46 e 4.47 permite uma
avaliacdo da sensibilidade dos resultados ao valor do coeficiente de retardo (R), uma vez que
a fracdo de carbono organico na matriz do solo (foc) € 0 Uinico pardmetro distinto entre os dois
testes. Como o valor de R resulta superior para o teste cujos resultados sdo apresentados na

Figura 4.47, tem-se a pluma menos desenvolvida para o referido teste.
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Figura 4.48 Comparagao dos resultados dos modelos TRANSPSAT e Groundwater Vistas
na solucao de problemas bidimensionais de transporte

(Condigoes: K =2,70 x 10°¢ m/s; o =5 m; foc = 0 %)
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Verifica-se, a partir da Figura 4.48, que uma vez mais os resultados obtidos pelo uso
dos modelos TRANSPSAT e Groundwater Vistas foram proximos entre si para o caso em
analise. Uma comparagdo entre as Figuras 4.45 e 4.48 permite uma avaliacdo da sensibilidade
dos resultados ao valor da condutividade hidraulica (K). Como o valor adotado para K ¢
inferior para o teste cujos resultados sdo apresentados na Figura 4.48, tem-se a pluma menos
desenvolvida para o referido teste.

Do ponto de vista quantitativo, foram comparadas as somas das concentracdes das
células, excluindo-se a fonte de contaminacao, e as concentragdes maximas, considerando-se
os tempos de 15 anos (metade do horizonte de simulacdo) e de 30 anos (horizonte de
simula¢do). Em relacdo a soma das concentragdes das células, as diferengas relativas
situaram-se todas abaixo dos 5%, com excecdo de um unico teste que apresentou uma
diferenca de 6,8 %. Ja em relagdo as concentragdes maximas, as diferencas relativas entre os
resultados dos modelos TRANSPSAT e Groundwater Vistas resultaram todas inferiores a 1%,

com excec¢do de dois testes que apresentaram diferencas relativas da ordem de 4 %.

45 CONCLUSOES DO CAPITULO 4

Como mencionado anteriormente, o presente capitulo buscou discutir o problema do
fluxo e transporte em meio poroso saturado, buscando fornecer subsidios para o
desenvolvimento de um modelo computacional que resolva o problema de fluxo permanente
tridimensional em meio saturado e o problema de transporte tridimensional em meio saturado
sob regime de fluxo permanente.

Como resultado direto do desenvolvimento deste capitulo, foram implementados os
modelos computacionais FLUXSAT e TRANSPSAT, que tratam respectivamente do
problema de fluxo e transporte em meio saturado.

O modelo FLUXSAT foi avaliado quanto a solug¢ao de problemas de fluxo permanente
de natureza unidimensional, bidimensional e tridimensional.

No caso unidimensional, os resultados do modelo FLUXSAT foram comparados aos
resultados fornecidos por solugdo analitica e pelo modelo ASMWIN (Chiang, Kinzelbach e
Rausch, 1998). As comparagdes com a solucdo analitica tiveram por objetivo verificar o
comportamento do modelo na solugdo numérica de problemas de fluxo relativamente simples.
Os testes mostraram uma boa concordancia entre os resultados do modelo e a solugao

analitica, mesmo para discretizagdes grosseiras, por exemplo, da ordem de 200 m.
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J4 a comparacdo entre o modelo FLUXSAT e o modelo ASMWIN para problemas de
fluxo unidimensional teve por objetivo testar a rotina de interagdo entre o aqiiifero e uma
lagoa. Os testes realizados mostraram uma boa concordancia entre os resultados dos dois
modelos com diferengas maximas entre os valores de carga hidrdulica estimada pelos dois
modelos em torno de 1 mm.

No caso bidimensional, os resultados do modelo FLUXSAT foram novamente
comparados aos resultados fornecidos pelo modelo ASMWIN (Chiang, Kinzelbach e Rausch,
1998). Os testes usados nos problemas bidimensionais procuraram avaliar novamente a
interacdo entre a lagoa e o aqiiifero e também a questdo da anisotropia pela andlise de
simulacdes onde a relagdo entre K, e K, era diferente da unidade. Procurou-se também avaliar
a propagacdo de erros numéricos na solu¢do do problema de fluxo, bem como, o tempo de
processamento para a solucdo de sistemas de equagdes relativamente grandes, da ordem de 50
x 50 equagdes. Os testes novamente mostraram uma boa concordancia entre os dois modelos.
As diferencas maximas entre as cargas hidraulicas foram de cerca de 2 mm, podendo ser
creditadas aos diferentes métodos numéricos de solucao do sistema de equacdes e a adogdo de
diferentes critérios de parada. Ndo foram verificados problemas de propagacdo de erros
numéricos e de tempo excessivo de processamento.

No caso tridimensional, os resultados do modelo FLUXSAT foram comparados aos
resultados fornecidos pelo modelo Groundwater Vistas (Rumbaugh e Rumbaugh, 2001) com
o objetivo de verificar o desempenho do modelo FLUXSAT na solu¢do de problemas
tridimensionais, envolvendo meio ndo homogéneo e aqiiifero de geometria irregular. As
diferengas entre os valores de carga hidraulica obtidos pelos dois modelos foram inferiores a 1
mm e podem ser explicadas pela adogdo de diferentes aproximagdes iniciais para a carga
hidraulica nas células, bem como, a ado¢do de diferentes parametros de iteragdo e de
relaxagdo/aceleragdo de convergéncia.

O modelo TRANSPSAT foi avaliado quanto a solugdo de problemas de transporte de
natureza unidimensional e bidimensional.

No caso unidimensional, os resultados do modelo TRANSPSAT foram comparados a
resultados obtidos a partir de solugdo analitica. Os testes realizados tiveram por finalidade
analisar a sensibilidade do modelo TRANSPSAT a discretizacdo espacial (Ax) e a
discretizacdo temporal (At). De modo geral, os piores resultados foram obtidos nos testes com
valores de ntimero de Peclet (Pe) relativamente altos, onde o processo de advecgdo ¢
dominante ¢ onde ha formagdo de frentes abruptas de contaminacdo. Esse tipo de
comportamento era esperado, uma vez que o método das caracteristicas modificado (MMOC),

método implantado no modelo TRANSPSAT, apresenta essa caracteristica.
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A comparagao entre os resultados das analises de sensibilidade a discretizagao espacial
(Ax) e a discretizacdo temporal (At) para problemas unidimensionais mostrou ainda que o
modelo TRANSPSAT foi mais sensivel a variagdes de Ax, considerando-se os testes
efetuados.

No caso bidimensional, os resultados do modelo TRANSPSAT foram comparados aos
resultados fornecidos pelo modelo Groundwater Vistas (Rumbaugh e Rumbaugh, 2001) e
tiveram por objetivo avaliar o comportamento geral do modelo TRANSPSAT. Os resultados
dos dois modelos foram comparados em termos da soma das concentragdes estimadas para as
células e das concentracdoes maximas estimadas. Para a soma das concentragdes, as diferencas
obtidas para um horizonte de simula¢do de 30 anos foram inferiores a 5 %, com excegdo de
um Unico teste que apresentou uma diferenga de 6,8 %. Ja em relagdo as concentragdes
maximas, as diferencas obtidas para um horizonte de simulacao de 30 anos resultaram todas
inferiores a 1%, com excecdo de dois testes que apresentaram diferencas da ordem de 4 %.

As diferencas observadas entre os resultados dos modelos TRANSPSAT e
Groundwater Vistas sao também funcao das diferencas entre as velocidades de Darcy e os
niveis do lengol freatico usados pelos dois modelos nas simulagdes de transporte, uma vez que
o modelo TRANSPSAT utiliza os valores calculados pelo modelo FLUXSAT, enquanto no
modelo Groundwater Vistas existe uma integragao entre os modelos de fluxo e transporte.

Além disso, os modelos TRANSPSAT e Groundwater Vistas utilizam técnicas
diferentes para o rastreamento da particula (particle tracking). O modelo TRANSPSAT
utiliza uma abordagem semi-analitica, apresentada em Pollock (1988), enquanto o modelo
Groundwater Vistas adota uma abordagem numérica, utilizando o método de Runge-Kutta de

quarta ordem (Zheng, 1990).
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5. GERACAO DE CAMPOS ALEATORIOS DE CONDUTIVIDADE HIDRAULICA

Este capitulo tem por objetivo apresentar uma breve revisdo sobre conceitos basicos
relacionados a variabilidade espacial da condutividade hidraulica e a sua influéncia sobre o
fluxo e transporte de contaminantes em meio poroso. De modo sucinto, sdo apresentadas
também algumas das técnicas utilizadas na geracdo de campos aleatérios de condutividade
hidraulica e que permitem associar o conceito de incerteza aos resultados de modelos
computacionais de fluxo e transporte concebidos, em geral, dentro de uma abordagem

deterministica.

5.1 VARIABILIDADE ESPACIAL DA CONDUTIVIDADE HIDRAULICA

Os materiais porosos subsuperficiais tipicamente exibem um alto grau de variabilidade
natural em termos do seu tipo e distribuicao espacial. Formagdes geoldgicas, que agem como
condutos para o fluxo, sdo freqiientemente caracterizadas por estruturas tridimensionais
variaveis, constituidas de camadas, lentes e fraturas, compostas de diferentes materiais, desde
areias e cascalhos até argilas ou rochas (Tompson e Gelhar, 1990). Wen ¢ Kung (1993)
também destacam que as formagdes geoldgicas naturais sdo heterogéneas em termos de suas
propriedades hidraulicas, especialmente a condutividade hidraulica (ou transmissividade). A
importancia da representacdo da variabilidade espacial das propriedades do solo em
avaliagdes de risco ¢ destacada em Gutjahr e Bras (1993).

O fluxo e o transporte de contaminantes dissolvidos em formagdes naturais
apresentam distribuicdes irregulares no espaco e no tempo, controladas pela heterogeneidade
espacial das propriedades hidraulicas. Portanto, ¢ essencial levar em consideragdao esta
heterogeneidade a fim de prever o fluxo e transporte em escala de campo (Wen e Kung,
1993).

Smith e Schwartz (1981a) destacam que o transporte em meio poroso ¢ influenciado
de modo complexo por: camadas geologicas; heterogeneidade intra-camada da condutividade
hidraulica e da porosidade; interagdes entre o fluido e o meio poroso; localizagdo da fonte de
contaminagdo ¢ taxa de langamento do contaminante. Os resultados do referido trabalho
mostraram que caracteristicas como disposi¢ao em camadas e anisotropia hidraulica podem
limitar o tamanho da 4rea que a massa de contaminante provavelmente atingird, enquanto
grandes diferencas de condutividade hidraulica entre unidades geoldgicas podem restringir o

transporte a trajetorias particulares. De modo geral, os resultados mostraram que as incertezas
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no transporte de contaminantes em meio poroso sdo altamente sensiveis a caracteristicas
particulares da estrutura espacial do meio poroso.

Smith e Schwartz (1980, 1981a e 1981b) identificaram a condutividade hidraulica
como o parametro mais importante no controle do fluxo ¢ do transporte em meio poroso e
mostraram que o transporte de contaminantes ¢ altamente sensivel a heterogeneidade do meio
poroso. Rehfeldt, Boggs e Gelhar (1992) destacam ser do conhecimento geral que a
heterogeneidade do campo de condutividade hidraulica de um aqiiifero controla o movimento
e a dispersdo de contaminantes dissolvidos nas 4guas subterraneas.

Dagan (1984) destaca que as diferencas entre os resultados de testes realizados em
laboratério e em campo lancaram duvidas sobre a validade da equacdo de dispersdao, Equacao
4.36, para a representacdo do transporte em meios porosos € que ¢ necessario considerar a
variabilidade espacial de propriedades relevantes da formagdo (condutividade hidraulica e
porosidade).

Variagdes espaciais da condutividade hidraulica desempenham um papel critico no
controle do transporte de contaminantes nos aqiiiferos. Estas variagdes ddo origem a dispersao
macroscopica e representam um grande contribuinte para a incerteza na previsdo das
trajetorias de migracdo dos contaminantes (Smith e Schwartz, 1981b).

Neste ponto, ¢ importante perceber que a heterogeneidade espacial dos atributos
fisicos do solo, como, por exemplo, a condutividade hidraulica, influencia a modelagem
matematica do problema de fluxo e transporte de contaminantes sob dois aspectos distintos,
mas altamente relacionados entre si.

O primeiro aspecto refere-se ao reconhecimento de que o meio poroso € heterogéneo,
em oposi¢ao a pratica comum de considera-lo homogéneo e cujos valores de condutividade
hidraulica sdo obtidos a partir de um processo de calibragdo, ndo representando a realidade
fisica, mas a conveniéncia de um processo de ajuste. O segundo aspecto refere-se ao
reconhecimento de que ndo € possivel representar, de modo exato, a heterogeneidade espacial
do meio poroso, uma vez que as informagdes disponiveis nunca permitem a sua real
representacao.

O primeiro aspecto destacado se refere, portanto, a questdo da variabilidade espacial.
Ja o segundo aspecto se refere a incerteza gerada pelo desconhecimento desta variabilidade.
Novamente, salienta-se a diferenga existente entre os conceitos de variabilidade ¢ incerteza,

contudo sem esquecer que estes dois conceitos estao intimamente relacionados.



185

5.2 CONCEITOS BASICOS SOBRE FUNCOES ALEATORIAS E GEOSTATISTICA

Este item apresenta alguns conceitos basicos relacionados a fungdes aleatorias e a
geostatistica, tendo como objetivo principal fornecer uma base de conhecimento para um
melhor entendimento do item 5.3 a seguir, que trata das técnicas de geracdo de campos
aleatdrios de condutividade hidréulica.

Uma definicao formal de campo aleatorio, obtida a partir de Chilés e Delfiner (1999),
¢ apresentada a seguir. Uma referéncia mais especifica sobre a teoria dos campos aleatérios €
encontrada em Christakos (1992).

Dados um dominio D < R”, com volume positivo, € um espago de probabilidades (Q,
A, P), uma fungdo aleatoria ¢ uma fun¢do de duas variaveis Z(X, u), tal que, para cada x € D,
a secdo Z(x, ) ¢ uma variavel aleatoria em (Q, A, P). Além disso, cada funcdo Z(e, u),
definida em D como sec¢do da fungao aleatoria em u € Q, ¢ uma realizagdo da fungdo aleatoria
Z(x, u). Na literatura técnica, uma funcao aleatoéria ¢ chamada de processo estocastico quando
X varia em um espago unidimensional e de campo aleatorio quando X varia em um espago
com mais de uma dimensao (Chilés e Delfiner, 1999).

De modo simples, a variavel aleatdria Z(x, ®) representa o conjunto das realizacdes da
fungdo aleatdria Z(x, ) em um determinado ponto do dominio D e a fungdo aleatdria Z(e, u)
representa uma realizagdo da fung¢ao aleatdria Z(x, u) sobre todo o dominio D.

Nesta definicao, o espaco de probabilidades ¢ definido pelo espago amostral (Q2), pelo
conjunto (A) de subconjuntos de Q e por uma medida da probabilidade (P) no espago

mensuravel (Q, A) e que satisfaz os axiomas de Kolmogorov (Christakos, 1992):
H  PEQ)=1
(i) 0 <P(Aj) <1 para todos os subconjuntos A; € A;

(iii)) Se Aj N Aj# < parai#j, entdo P[U Aij = ZP(Ai)
=1 i=1

Uma fungdo aleatéria Z(x, u), ou simplesmente Z(x), ¢ caracterizada pelo conjunto de
todas as distribuicdes de probabilidade acumulada das suas K varidveis aleatdrias para
qualquer numero K e qualquer escolha de K localizagdes xx, k = 1, ..., K, como (Deutsch e

Journel, 1998):

F(X{ses X3215 002 ) = P{Z(X)) £ 24, .., Z(X ) £ 2, } (5.1)
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As varias grandezas que sdo importantes em hidrogeologia (por exemplo, cargas
hidraulicas, transmissividade, permeabilidade, espessura de uma camada, coeficiente de
armazenamento, chuva, recarga efetiva, entre outras) sdo todas fungdes do espago e muito
freqlientemente altamente variaveis. Contudo, esta variabilidade, em geral, ndo ¢ puramente
aleatoria. Se duas observagdes sdo feitas em dois locais distintos, quanto mais proximos estao
os pontos de medi¢ao, mais proximos serdo os valores observados (Marsily, 1986).

Esta propriedade que as grandezas hidrogeologicas apresentam de variarem no espago,
mas nao de uma forma puramente aleatoria, ¢ estudada por um campo do conhecimento
denominado de geostatistica.

O termo geostatistica foi criado no inicio dos anos 60 por Matheron (1963). Segundo
Delhomme (1979), o referido termo era usado inicialmente para caracterizar a solu¢dao de
problemas praticos de estimativa em campos bi ou tridimensionais, usando ferramentas
estatisticas, e, no fim da década de 1970, passou a ser usado mais genericamente para
descrever todas as aplicagdes de estatistica em geologia.

As primeiras aplicagdes de geostatistica em hidrogeologia surgiram no fim da década
de 1970 e inicio da década de 1980, com trabalhos como os de Delhomme (1979) e
Mantoglou e Wilson (1982). Segundo Deutsch e Journel (1998), a geostatistica fornece uma
colecao de ferramentas deterministicas e estatisticas voltadas ao entendimento e & modelagem
da variabilidade espacial.

ASCE (1990a) e ASCE (1990b) apresentam uma interessante revisao sobre conceitos
e utilizagdo da geostatistica na hidrogeologia. Textos basicos sobre o mesmo tema podem ser
encontrados em Marsily (1986) e Kitanidis (1997).

Deutsch e Journel (1998) apresentam uma biblioteca de programas computacionais
(GSLIB — Geostatistical Software Library) para uso em problemas envolvendo grandezas
espacialmente varidveis e destacam que as trés maiores areas de aplicagdes de geostatistica
sdo: quantificacdo da variabilidade espacial, utilizagdo de técnicas de regressdo linear
generalizada e simulagdo estocastica. Chilés e Delfiner (1999) apresentam um trabalho
extenso sobre o uso da geostatistica na modelagem da variabilidade espacial de fendmenos em
Ciéncias da Terra.

Uma medida da variabilidade espacial de uma determinada grandeza ¢é essencial para
qualquer estudo geostatistico (Deutsch e Journel, 1998). Seja um campo aleatorio Z(x, u), por
questdo de simplicidade, representado apenas por Z(x), onde x representa o vetor posi¢ao em
um espaco n-dimensional, uma medida da dispersao do campo aleatério Z(x) sobre a sua

média ¢ a variancia dada por (ASCE, 1990a):
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Var[x] = E[Z(x) - m(x)]* (5.2)

onde E ¢ o operador esperanga matematica e m(x) representa o valor esperado de Z(x).
Outra medida importante da variabilidade espacial que caracteriza Z(x) € a covariancia
entre Z(x) e Z(x + h), onde h representa a distancia euclidiana entre x ¢ x + h. Por definicao, a

covariancia ¢ dada por (ASCE, 1990a):

CoV[x,x+h]=E{[Z(x) -m(x)].[Z(x+h)—m(x+h)]} (5.3)

Um conceito importante associado a variabilidade espacial de uma grandeza ¢ o
conceito de estacionariedade. A hipotese de estacionariedade estrita estabelece que o conjunto
de todas as distribui¢des de probabilidade acumulada das K varidveis aleatorias que
caracterizam a fung¢ao aleatdria Z(x) sdo invariantes em relacdo a uma translagao arbitraria de

pontos por um vetor h, ou seja (Chilés e Delfiner, 1999):

P{Z(x,)<z,,...2(x, )<z, } =P{Z(x, +h) < z,,...Z(x, +h) <z, } (5.4)

A fungdo aleatéria Z(x) que satisfaz a Equacdo 5.4 ¢ dita estacionaria. Fisicamente,
isto significa que o fendmeno ¢ homogéneo no espago e, por assim dizer, se repete em todo o
espago (Chiles e Delfiner, 1999). A hipotese de estacionariedade estrita, representada pela
Equagao 5.4, ¢ muito restritiva para ser utilizada em problemas praticos. Para contornar esse
inconveniente, duas hipdteses menos restritivas relacionadas a estacionariedade da fungao
aleatoria Z(x) sdo usualmente utilizadas: estacionariedade de segunda ordem e
estacionariedade intriseca.

A hipdtese de estacionariedade de segunda ordem considera a funcdo aleatdria Z(x)
estacionaria somente em relacdo aos dois primeiros momentos da distribui¢io de

probabilidades. Desta forma, tem-se:

E[Z(x)]=m (5.5)

E{[Z(x)-m].[Z(x+h)—m]} = CoV(h) (5.6)

Verifica-se, a partir das Equagdes 5.5 e 5.6, que a adogdo da hipotese de

estacionariedade de segunda ordem implica em se ter a média (valor esperado de Z(x))
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constante e que a covariancia ¢ funcdo apenas do espacamento (h) entre dois pontos. Por
definicdo, as funcdes aleatorias que satisfazem estas condigdes sdo chamadas de fracamente
estacionarias (Chilés e Delfiner, 1999).

A hipotese de estacionariedade intriseca € menos restritiva em relacdo a hipotese de
estacionariedade de segunda ordem e assume que o incremento Yp(x) = Z(x+h) — Z(x) ¢ uma
funcdo aleatdria estacionaria em x para todo vetor h (Chilés e Delfiner, 1999). Em outras
palavras, a hipdtese intrinseca assume que, mesmo que a variancia de Z(x) ndo seja finita, a
variancia dos incrementos de primeira ordem de Z(x) € finita e que esses incrementos sao eles

proprios estacionarios de segunda ordem, ou seja, [Z(x+h) — Z(x)] satisfazem a (Marsily,

1986):
E[Z(x+h)—-Z(x)]=m(h) (5.7)
Var[Z(x+h)—-Z(x)]=2y(h) (5.8)

onde m(h) representa uma tendéncia linear (/inear drift) de variacdo do valor esperado de

Z(x) e y(h)¢é denominada de fun¢do semivariograma ou simplesmente, semivariograma. As
fungdes m(h) e y(h), presentes nas Equacdes 5.7 e 5.8, sdo fungdes que dependem somente

do espagamento h e ndo da posi¢do x. Isto € uma conseqiiéncia da adogdo da hipotese de
estacionariedade intriseca. Se a tendéncia linear € igual a zero, ou seja, se a média € constante,

tem-se a forma usual do modelo intriseco dada por (Chilés e Delfiner, 1999):

E[Z(x+h)-Z(x)]=0 (5.9)
E[Z(x +h) - Z(x)]* =2y(h) (5.10)

Deste ponto em diante, a fungdo vy(h), definida como semivariograma, sera citada

simplesmente como variograma como ¢ pratica corrente na literatura pertinente ao assunto. A

partir da Equacdo 5.8, pode-se definir o variograma como sendo:

y(h)= %Var[Z(x +h)—-Z(x)] (5.11)
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Na adogao da hipodtese de estacionariedade intrinseca, considerando-se a Equacao

5.10, o variograma fica definido por:
1
Y(h)=§E{[Z(X+h)—Z(X)]2} (5.12)

Analisando-se a Equacdo 5.11, verifica-se que o variograma ¢ definido a partir da
variancia do incremento Z(x+h) — Z(x). Com a adogdo da hipotese de estacionariedade
intrinseca, o variograma, definido pela Equacdo 5.12, passa a ser entendido como o
incremento quadratico médio de Z(x) entre dois pontos separados por uma distancia h.

Independentemente da hipotese adotada, o variograma representa também uma medida
da variabilidade espacial, assim como a covaridncia. Quando ambos existem, e sob a hipotese

de estacionariedade, pode-se estabelecer que (Marsily, 1986):
v(h) =CoV(0)—CoV(h) (5.13)

A partir da Equacdo 5.13 e conhecida a covariancia, tem-se que o variograma ¢
simplesmente a reflexdo em relagdo ao eixo horizontal somado a um deslocamento vertical

(Marsily, 1986), como ilustrado pela Figura 5.1.

h

Figura 5.1 Relacdo entre a Covariancia (C(h)) e o Variograma (y(h))
(adaptado de Marsily, 1986)
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Uma interpretagdo interessante da relagdo entre a covariancia e o variograma ¢ a de
que o primeiro apresenta o grau de similaridade de uma grandeza observada em dois pontos,

enquanto o ultimo representa o grau de ndo similaridade (diferenga). Chiles e Delfiner (1999)

apresentam uma breve discussdo das razdes que fazem do variograma uma ferramenta mais
utilizada do que a covariancia para representar a variabilidade espacial.
Supondo-se conhecidas n observagdes z(x;), z(X), ..., Z(X,) da fungdo aleatdria Z(x), o

variograma amostral pode ser calculado a partir de (Kitanidis, 1997):

N, 2

N, ;[z(xi)—z(xi')] (5.14)

?(hk) =

onde o indice i refere-se a cada par de observacdes z(xj) e z(xj') para os quais a norma

euclidiana ||xi - xi || estd contida no intervalo [hy,h} ] e Nk representa o nimero de

observagdes nas quais |Ixi - xi' || estd contida no intervalo [h! ,h} ]. Este intervalo ¢é

representado por um unico ponto definido por (Kitanidis, 1997):

1N
hy :N_k;:”xi‘xi'” (5.15)

Existem, na literatura técnica, alguns modelos teoricos utilizados para a representagao
do variograma amostral. Alguns dos modelos tedricos mais usuais sdo (Deutsch e Journel,

1998):

Modelo Gaussiano

2
y(h) = c.|:1 — exp[— @H (5.16)
a

Modelo Exponencial

v(h)= c{l — exp(— &H (5.17)
a
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Modelo Esférico

3
1,5 h —O,S(Ej ,seh<a
a

cl1,5—
y(h) = a (5.18)
c, scsh>a
Modelo de Poténcia
y(h)=ch™ (5.19)

onde / define o espagamento entre dois pontos e os parametros ¢ ¢ a sao denominados de
patamar (sill) e amplitude (range) e representam, respectivamente, o valor para o qual o
variograma se estabiliza e a distdncia a partir da qual as observagdes passam a ser
independentes. A Figura 5.2 apresenta uma comparacdo da forma dos modelos teéricos de

variograma, representados pelas Equagdes 5.16 a 5.19.

1,2 4
« L0 ——=
g -
£ ——=
o0 -
.E 0’8 ) - -
: e
S 06 -
» Gaussiano
S Z .
E , Exponencial
5 041 7 Esférico
E / — — Poténcia
=) /
0,2 3|
0,0 T T T T T T T T T 1
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

Afastamento (h)

Figura 5.2 Comparagao entre modelos téoricos de variograma

E interessante observar, a partir da Figura 5.2, que se pode identificar claramente um

valor de patamar para os modelos Gaussianos, Exponencial e Esférico, caracteristica dos

modelos estaciondrios. Ja para o modelo de Poténcia, o variograma tedrico ndo atinge um

patamar, caracterizando o caso de ndo estacionariedade.
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Outro aspecto a ser destacado, a partir da Figura 5.2, quando sdo comparados os
modelos estacionarios, ¢ o fato de que o modelo gaussiano tende a suavizar a variabilidade em
pequena escala, uma vez que ¢ o modelo que apresenta as menores ordenadas para o
variograma, considerando-se pequenos valores de afastamento (%) entre pontos. J& o modelo
exponencial tende a suavizar a variabilidade em grande escala, uma vez que ¢ o modelo que
tende a se aproximar mais lentamente do patamar. O modelo esférico representaria um
comportamento intermedidrio entre os modelos gaussiano e exponencial.

As Equacgdes 5.16 a 5.19 representam ainda modelos cujo efeito-pepita (nugget effect)
¢ nulo. Por efeito-pepita, entende-se uma descontinuidade na origem do variograma. Segundo
Chilés e Delfiner (1999), esta descontinuidade significa que a variavel regionalizada nao é,
em geral, continua e, portanto, apresenta-se bastante irregular. Em palavras simples, a
existéncia do efeito-pepita indica que ocorrem grandes variagdes no atributo Z(x) para
pequenas variagoes da localizagdao x. No caso da existéncia do efeito-pepita, uma constante ¢
deve ser adicionada a cada uma das Equagdes 5.16 a 5.19.

Conforme destacado no inicio deste item, o objetivo aqui ndo é o de realizar uma
discussdo exaustiva sobre os conceitos de geostatistica, mas sim apresentar alguns conceitos
que servirao de embasamento para o entendimento do item seqiiente. Deste modo, neste item
ndo sdo discutidos aspectos importantes relacionados, por exemplo, ao calculo do variograma
amostral, ajuste de um modelo teérico de variograma e processos espaciais nao estacionarios.
Discussdes mais extensivas sobre conceitos relacionados a quantificacdo da variabilidade
espacial podem ser encontradas, por exemplo, em Marsily (1986), Kitanidis (1997), Deutsch e
Journel (1998), Chiles e Delfiner (1999) e Wackernagel (2003).

Uma segunda grande area de aplicagdes em geostatistica, conforme em Deutsch e
Journel (1998), ¢ a area relacionada a técnicas de regressdo linear generalizada. Um problema
central em geostatistica, segundo Chiles e Delfiner (1999), ¢ a reconstru¢do de um fendmeno
sobre um dominio com base em um numero limitado de pontos. O problema de estimativa
pontual de uma grandeza Z no espaco pode ser definido de modo simples como a seguir.

Sejam xy, Xa, ..., Xn, as localizacdes de n pontos de medicdo, sendo x; a representagdo
da localizacdo do ponto i em um espaco uni, bi ou tridimensional, e seja z; = Z(x;), o valor
medido no ponto i, o problema de estimativa pontual resulta em determinar a quantidade z
para qualquer ponto Xy para o qual ndo existe medi¢cao (Marsily, 1986), como representado de

modo esquematico na Figura 5.3.
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Figura 5.3 O problema de estimativa pontual (adaptado de Marsily, 1986)

Matematicamente, o problema de estimativa pontual pode ser entendido como um
problema de interpolacdo, no qual a abordagem cléssica ¢ aproximar a fung¢do desconhecida
por uma fungdo paramétrica, onde os parametros sao definidos a partir da otimizacdo de
algum critério de melhor ajuste em relagdo aos dados observados.

Chilés e Delfiner (1999) destacam o método de Kriging como uma abordagem distinta
da abordagem cléssica e cuja principal diferen¢a ¢ a ado¢do de um modelo estatistico da
Natureza e ndo de um modelo de fungdo interpoladora. O termo Kriging ¢ usado para
representar um método de otimizacdo da estimativa de uma grandeza que ¢ distribuida no
espaco ¢ ¢ medida em uma rede de pontos (Marsily, 1986).

Um estimador ¢ simplesmente um procedimento ou foérmula que utiliza dados
observados para encontrar um valor representativo ou uma estimativa de uma quantidade nao
conhecida (Kitanidis, 1997). Um estimador linear ¢ aquele no qual a quantidade desconhecida

¢ estimada por uma combinacao linear dos dados observados, como por exemplo:
i=1

onde Z(x;) representa o conjunto de valores conhecidos nos pontos x;, i = 1,....n, € 0s
coeficientes A4, 1 = 1,...,n, representam os ponderadores da combinagdo linear. O problema da
estimativa pontual passa a ser agora como estabelecer uma escolha adequada para os pesos A;.

O erro de estimativa associado ao estimador z, ¢ dado por z,—Z(x,), onde Z(xo)
representa o valor real (e desconhecido) da fung¢ao aleatéria Z(x) no ponto x¢. Duas condigdes,
em geral, sdo impostas ao estimador z,. A primeira delas requer que Z, seja um estimador

ndo tendencioso, o que implica em que o valor esperado do erro de estimativa seja nulo

(ASCE, 1990a):
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E[2y — Z(X,)]=0 (5.21)

A segunda condic@o requer que Zz, seja um estimador de minima variancia. Pode-se

demonstrar que a variancia do erro de estimativa ¢ dada por (ASCE, 1990a):

Var[z, — Z(x0)]= 2> Aivio = 2. D A i (5.22)
i=1

i=1 j=1

onde y;; = y(”xi -X JH ) representa o valor do variograma para o afastamento 4 = Hxi -X JH .

Colocado desta forma, o problema da determinagdo do conjunto de ponderadores A;
pode ser entendido como um problema de minimizagdo, onde a fun¢do objetivo ¢ dada pela
Equacao 5.22.

A adogdo de um estimador linear, representado pela Equacdo 5.20, define uma
subdivisdo da geostatistica, a chamada geostatistica linear que trata, como destacado em
ASCE (1990a), da minimizacdo da variancia do erro de estimativa, sujeito a restricdes de nao
tendenciosidade. O método de Kriging aplicado dentro da geostatistica linear ¢ chamado em
Chiles e Delfiner (1999) de Kriging linear, cujas principais formas sdo apresentadas no

Quadro 5.1.

Quadro 5.1 Principais formas do método de Kriging linear

Tipo Valor esperado Pre-lze(-lulsno Nome do modelo
de Z(x) minimo
Kriging simples (SK) ggﬁﬁ;ﬁ?&i Covariancia Estacionario
Kriging ordinario (OK) Decsggrsltﬁ:(f do Variograma Intriseco
Kriging universal (UK) Delf;i::li do Variograma Modelo UK

Fonte: adaptado de Chilés e Delfiner (1999)

As equagoes utilizadas para definir o conjunto de ponderadores A;, referentes a cada
uma das principais formas do método de Kriging linear, podem ser obtidas em diversos textos
relativos ao tema, como, por exemplo, Marsily (1986), ASCE (1990a), Kitanidis (1997) e
Chileés e Delfiner (1999). Conceitos relativos a formas do método de Kriging nao linear

podem ser encontrados em ASCE (1990a) e Chilés e Delfiner (1999).
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A discussdo apresentada neste item concentrou-se principalmente em duas das trés
maiores areas de aplicacdes de geostatistica, segunda a visdo de Deutsch e Journel (1998):
quantificagdo da variabilidade espacial e uso de técnicas de regressao linear generalizada. Na
seqliéncia, a discussdo ¢ centrada na simulagdo estocastica, que seria a terceira area de
aplicagdes de geostatistica, segundo Deutsch e Journel (1998), sendo particularmente aplicada

a geracdo de campos aleatorios de condutividade hidraulica.

53 TECNICAS DE SIMULACAO ESTOCASTICA UTILIZADAS PARA A
GERACAO DE CAMPOS ALEATORIOS DE CONDUTIVIDADE HIDRAULICA

O conceito de simulacdo estocéstica ¢ apresentado a seguir, de modo formal, baseado
no trabalho de Deutsch e Journel (1998).

Considere a distribuicdo de um (ou mais) atributo(s) Z(x) sobre um campo A qualquer
com x € A. Por simulagdo estocastica, entende-se o processo de construir modelos
alternativos igualmente provaveis de alta resolucdo da distribuicdo espacial de Z(x). Cada
realizacdo de Z(x) ¢ representada pelo sobrescrito / da seguinte forma: {z”(x), x € A }.

A simula¢do ¢ dita condicional (ou condicionada) se as realizagdes resultantes

representarem valores observados em diferentes localizagdes, ou seja (Deutsch e Journel,

1998):

z(l)(xa) =7Z(x,), para qualquer / (5.23)

onde Z(x,) representa o valor do atributo Z(x) observado na localiza¢ao X.

Do ponto de vista de aplicagdo, trés categorias abrangentes de quantidades podem ser
simuladas (Chiles e Delfiner, 1999): varidveis continuas, variaveis categoricas e objetos. Por
variaveis categdricas, entendem-se varidveis discretas representando elementos de uma
classificagao.

Mantoglou e Wilson (1982) destacam que técnicas de simulagdo de campos aleatérios
multidimensionais t€ém muitas aplicacdes importantes em hidrologia e que uma das razdes
para a geracdo destes campos ¢ fornecer campos de dados de entrada ou de parametros para a
simulagdo Monte Carlo de processos fisicos. Os campos simulados sdo usados em modelos
deterministicos de simulacdo hidrologica para se obter multiplas realiza¢des de resultados. A
partir destas realizacdes, estatisticas dos resultados podem ser calculadas e relacionadas as

estatisticas dos dados de entrada ou dos parametros (Mantoglou e Wilson, 1982).
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Tompson, Ababou e Gelhar (1989) destacam que técnicas numéricas para gerar
realizacdes de campos aleatdrios espacialmente correlacionados sdo freqiientemente utilizadas
para definir conjuntos de quantidades fisicas altamente varidveis em modelos estocésticos de
sistemas naturalmente heterogéneos. Gutjahr e Bras (1993) apresentam uma breve revisao
sobre as abordagens geostatisticas usadas pelos modelos estocasticos de variacdo espacial
aplicados a problemas de fluxo e transporte nos meio saturado e ndo saturado.

Wen e Kung (1993) classificam os métodos de geragdo de campos aleatérios de
condutividade hidraulica espacialmente correlacionados, de acordo com dois tipos genéricos

de abordagens geostatisticas: métodos paramétricos e ndo paramétricos. Sdo citados como

exemplos de métodos paramétricos: método espectral, método da matriz de covariancia,
método do vizinho mais préximo, método das bandas rotativas e, o mais recente, método de
simula¢do gaussiana seqiiencial (SGS). Como exemplo de método ndo paramétrico, Wen e
Kung (1993) citam o método de simulacao de indicadores seqiiencial (SIS).

Wen e Gomez-Hernandez (1998) classificam os métodos de geracdo de campos

aleatorios em métodos multigaussianos ¢ ndo multigaussianos. Em comparagao ao trabalho de

Wen e Kung (1993), os métodos multigaussianos e ndo multigaussianos corresponderiam
respectivamente aos métodos paramétricos € nao paramétricos.

A diferenga basica entre os dois tipos de abordagem refere-se ao fato de que a
abordagem paramétrica (multigaussiana) procura reproduzir a média e a varidncia da
distribuicao teorica usada para representar a variabilidade espacial de um determinado
atributo do solo. J& a abordagem ndo paramétrica (ndo multigaussiana) procura reproduzir
indicadores, aqui entendidos simplesmente como percentis da distribui¢ao tedrica usada na
representacao de um determinado atributo do solo.

Varios estudos procuram comparar o desempenho das técnicas paramétricas € nao
paramétricas na representagcao da variabilidade espacial da condutividade hidratlica, citando-
se os trabalhos de Wen e Kung (1993), Gémez-Hernandez e Wen (1998), Wen e Goméz-
Hernandez (1998) e Zinn e Harvey (2003). Lee et al. (2007) apresentam uma extensa relacao
de estudos realizados e que procuram comparar o desempenho das técnicas paramétricas
(multigaussianas) e ndo paramétricas (ndo multigaussianas).

A maior vantagem dos modelos paramétricos (multigaussianos) ¢ a sua relativa
simplicidade quando comparados aos modelos ndo paramétricos (ndo multigaussianos). De
modo geral, a maior critica aos modelos multigaussianos ¢ a de que eles ndo conseguem
reproduzir estruturas de solo, onde sdo encontradas regides bem definidas de baixa ou alta
condutividade hidraulica, uma vez que a correlagdo espacial de valores extremos de

condutividade hidraulica para este tipo de modelo ¢ relativamente pequena.
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Wen e Goméz-Hernandez (1998) destacam que os modelos multigaussianos nao sdo
capazes de modelar a conectividade espacial de valores extremos de condutividade hidraulica.
Estruturas conexas de valores extremos de condutividade hidrdulica podem ser criticamente
importantes para previsdes de transporte de massa (Goméz-Herndndez e Wen, 1998).

Zinn e Harvey (2003) destacam que, em campos de condutividade hidrdulica gerados
por técnicas multigaussianas, os valores de condutividade préximos a média tendem a formar
grandes estruturas, enquanto que os valores extremos tendem a se agrupar em regides
isoladas, ndo formando canais ou estruturas que se estendam sobre todo o comprimento do
campo. A conectividade pode ser uma caracteristica fundamental em muitos campos de
condutividade hidraulica e, portanto, um controle importante, se ndo dominante, no transporte
de solutos (Zinn e Harvey, 2003).

A Figura 5.4 mostra uma comparagdo entre duas realizacdes de campos aleatorios de
condutividade hidraulica, gerados por um modelo multigaussiano e por um modelo ndo
multigaussiano, a partir do trabalho de Wen e Goméz-Hernandez (1998). No referido
trabalho, o modelo ndo multigaussiano foi definido especificamente para representar a
conectividade das regides que apresentam um alto valor de condutividade hidréulica, que sdao

representadas pelas dreas mais claras na Figura 5.4.

modelo nao multigaussiano

Figura 5.4 Comparacdo entre técnicas de geracdo de campos aleatorios
(adaptado de Wen e Goméz-Herndndez (1998))

Observa-se, a partir da Figura 5.4, que o modelo ndo multigaussiano é capaz de gerar
uma realizacdo de campo aleatério de condutividade hidraulica que apresenta estruturas
conexas de alta condutividade (regides mais claras), definindo caminhos preferenciais de

fluxo. O mesmo nao se observa na realizagdo gerada pelo modelo multigaussiano.
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Marsily et al. (1998) apresentam uma breve revisdo sobre métodos para representar a
heterogeneidade do meio natural em hidrogeologia, incluindo exemplos de aplicacdo. Na
referida revisdo, os métodos multigaussianos ¢ ndo multigassianos sdo classificados como
métodos geoestatisticos.

Os métodos geoestatisticos, segundo Teles et al. (2004), consideram os sistemas
naturais como realizagdes matematicas de processos aleatorios e tentam reproduzir as suas
propriedades estatisticas, obtidas por inferéncia e caracterizadas pelos seus primeiro e
segundo momentos (média e varidncia) e pela sua distribuicdo de probabilidades. Vale
destacar que, além dos métodos geoestatisticos, Teles et al. (2004) apresentam mais duas
categorias de métodos para a representagdo da heterogeneidade do meio natural, os chamados
método boleano e o método de génese.

Os métodos booleanos representam uma classe de modelos obtidos por combinagdes
de objetos colocados em pontos (posi¢des) aleatorios e constituem uma familia de modelos
muito flexiveis e sdo usados, algumas vezes, com base em uma interpretagao fisica ou de
génese do meio que define os objetos de um modelo em particular a ser usado. Eles também
sao usados sem referéncia a qualquer interpretacdo fisica plausivel quando produzem um
ajuste aceitavel em relacao a dados observados (Chilés e Delfiner, 1999).

Deutsch e Journel (1998) apresentam uma breve introdugdo sobre algoritmos
booleanos e seu uso nas Ciéncias da Terra. Uma discussdo mais completa sobre modelos
booleanos ¢ encontrada em Chiles e Delfiner (1999). Deutsch e Wang (1996) constituem um
exemplo de aplicacio de modelos booleanos, onde sdao simulados reservatorios de
hidrocarbonetos de origem fluvial que possuem como caracteristica canais preenchidos com
areia no interior de uma camada de xisto.

O método de génese, proposto por Teles et al. (2004), constitui outra abordagem
utilizada para representar a heterogeneidade de dominios naturais, cujo nome ¢ oriundo da
tentativa de simular a geracdo do meio pela reproducao do seu processo de formagdo. O termo
génese ¢ utilizado no lugar de genético para evitar a confusdo com algoritmos genéticos, que ¢
uma abordagem estocastica completamente diferente para a gera¢do de realizagdes que
mimetizam processos bioldgicos reconhecidos nos genes (Teles et al., 2004). Enquanto os
métodos geoestatisticos geram estruturas com uma distribuigdo estatistica espacial inferida a
partir dos dados disponiveis, os modelos de génese se concentram nos mecanismos
responsdveis pela criagdo do meio no sentido que eles tentam reproduzir a génese da
formagdo geologica (Teles et al., 2004).

Koltermann e Gorelick (1996) apresentam uma revisdo relativamente extensa sobre

métodos para geragao de mapas de propriedades hidraulicas espacialmente varidveis.
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Na seqiiéncia sdo apresentados exemplos de técnicas multigaussianas para a geracao
de campos aleatorios de condutividade hidraulica. A escolha dos métodos multigaussianos
(paramétricos), em detrimento dos métodos ndo multigaussianos (ndo paramétricos), se deveu
ao fato do nimero de observagdes em campo da condutividade hidraulica, considerando-se o
estudo de caso analisado na presente tese, ser relativamente pequeno para uma estimativa
precisa dos percentis (histograma) de alguma distribuigdo tedrica de probabilidade apropriada
para a representacdo espacial da condutividade hidraulica, o que ¢ desejavel no caso da
utilizacao de modelos nao paramétricos.

Adicionalmente, em estudos anteriores, referentes a area a ser modelada no estudo de
caso, nido existe mengdo sobre a existéncia de regides conexas de alta condutividade
hidraulica em qualquer uma das seqiiéncias litologicas da referida area. Outro aspecto a ser
destacado ¢ a relativa simplicidade dos métodos multigaussianos em comparagdo aos métodos

nao multigaussianos.

5.3.1 Exemplos de Técnicas Multigaussianas para a Geracido de Campos Aleatérios de

Condutividade Hidraulica

Este item apresenta algumas das técnicas multigaussianas (paramétricas) utilizadas
para a geragdo de campos aleatorios de condutividade hidraulica. Sdo abordados de modo
resumido os métodos das bandas rotativas, da decomposi¢do espectral, da fatoracdo LU e da

simulagdo gaussiana seqiiencial (SGS).

Método das bandas rotativas (turning bands method)

O método das bandas rotativas de simulagdo multidimensional, segundo Mantoglou e
Wilson (1982), também ¢ baseado na teoria de campos aleatérios e seu conceito basico ¢
transformar uma simulacdo multidimensional em uma soma de uma séric de simulacgoes
unidimensionais equivalentes. De acordo com Tompson, Ababou e Gelhar (1989), o método
das bandas rotativas constitui um algoritmo que gera campos aleatorios bi e tridimensionais,
usando combinagdes de valores obtidos para uma série de simulagdes unidimensionais ao
longo de linhas que irradiam a partir da origem de um sistema de coordenadas.

O método das bandas rotativas foi proposto inicialmente por Matheron no inicio da

década de 70 (Journel, 1974). Os trabalhos de Mantoglou e Wilson (1982), Mantoglou (1987),
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Tompson, Ababou e Gelhar (1989) e Tompson e Gelhar (1990) sdo referéncias cldssicas no
uso do método das bandas rotativas para a geracdo de campos aleatdrios nas areas de fluxo e
transporte em meio poroso.

Em Mantoglou e Wilson (1982), a geracdo de campos aleatérios bidimensionais,
usando o método das bandas rotativas, ¢ amplamente discutida. J& Mantoglou (1987)
apresenta, além da geracdo de campos bidimensionais, uma extensdo do método para seu uso
na geracdo de campos aleatorios tridimensionais. Tompson, Ababou e Gelhar (1989)
apresentam recomendacdes para um desempenho mais preciso e eficiente de um algoritmo
para a geracdo de campos tridimensionais. Tompson e Gelhar (1990) utilizam o método das
bandas rotativas para a geracdo de campos aleatdrios tridimensionais de velocidade em um
meio saturado heterogéneo para examinar efeitos temporais e espaciais de um campo variavel
de velocidades no desenvolvimento de plumas de contaminantes.

Uma avaliagdo critica do método ¢ apresentada por Dowd (1992), onde se destacam: o
fato do método ser usado apenas para algumas formas particulares de fungdes de covariancia;
as limitagdes relacionadas ao uso de distribuigdes de probabilidade multigaussianas para a
representacao da variabilidade espacial; e a dificuldade em simular dominios anisotrépicos.
Outro problema do método, destacado por Dowd (1992), ¢ a necessidade de se efetuar o
condicionamento das simulagdes separadamente do processo de simulagdo, ou seja, o0 método

produz apenas simulacdes ndo condicionais (ou ndo condicionadas).

Método de decomposicio espectral (spectral decomposition method)

O método (ou métodos) de decomposicao espectral ¢ baseado na propriedade de que
uma funcdo aleatdria estaciondria de segunda ordem admite uma representacdo espectral. A
andlise espectral (ou harmonica) estd relacionada a representagdo de fungdes em séries ou
integrais de Fourier (Chilés e Delfiner, 1999). De modo simples, o método espectral utiliza a
representacao da fungao aleatéria no dominio da freqiiéncia e nao no dominio do espago.

O trabalho de Mejia e Rodriguez-Iturbe (1974) constitui uma das primeiras aplicagdes
de métodos ou técnicas espectrais para a geracdo de campos aleatérios com o objetivo de
representar a variagdo das estruturas espaciais de fenomenos geofisicos. No caso do referido
trabalho, descreve-se um procedimento para a geragdo de um campo aleatério isotropico que
pode ser utilizado para representar a variagdo espacial de fendmenos como a precipitacao e a
temperatura.

Pode-se inferir, a partir de Dowd (1992), que o desenvolvimento dos métodos
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espectrais ocorreu como uma conseqiiéncia dos problemas relacionados ao fato do método das
bandas rotativas ser capaz de trabalhar apenas com algumas formas particulares de fungdes de
covariancia.

Uma das principais limitagcdes do método espectral, segundo Chiles e Delfiner (1999),
¢ a de que ele ndo ¢ capaz de produzir diretamente simulagdes condicionais (ou
condicionadas). Discussdes relativas a teoria e aplicagdes do método (ou métodos) de
decomposi¢do espectral podem ser encontradas em Christakos (1987), Christakos (1992) e

Chiles-Delfiner (1999).

Método da decomposicdo LU

O método da decomposi¢do LU, proposto por Davis (1987), constitui uma técnica
simples para a geragdo de campos aleatorios, baseada na decomposi¢do da matriz de
covariancia de uma fungao aleatoria qualquer em duas matrizes, uma matriz triangular inferior
€ uma matriz triangular superior (decomposi¢do LU). No trabalho original, a técnica ¢ usada
para gerar simulagdes condicionais (ou condicionadas) de grades de tamanho moderado (até
700 pontos).

Alabert (1987) descreve o método de decomposi¢do LU e discute alguns problemas
tedricos e praticos na implantagdo do método, principalmente em relacao as limitagdes quanto
as dimensdes das matrizes envolvidas, sugerindo algumas alternativas para possibilitar o uso
do método para gerar simulacdes para grades superiores a 700 x 700 pontos. Deutsch e
Journel (1998) também descrevem o método da decomposi¢ao LU e destacam que o referido
método ¢ particularmente apropriado quando existe a necessidade de um grande numero de
realizacOes sobre uma 4rea relativamente pequena. Dowd (1992) destaca, como vantagens do
método de decomposi¢do LU, que o mesmo ¢ de facil implantacdo, ndo ¢ limitado a formas

particulares das fungdes de covariancia e trata automaticamente o problema da anisotropia.

Método da simulacdo gaussiana seqiiencial (sequential gaussian simulation method)

O método de simulagdo gaussiana seqiiencial (SGS), apresentado por Isaaks (1990), ¢
segundo Koltermann e Gorelick (1996), o mais poderoso dos algoritmos gaussianos de
geracdo de campos aleatorios. Os referido autores destacam o fato de que o SGS e o método

da decomposi¢do LU, por definicdo, geram simulagdes condicionais (ou condicionadas).
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Marsily ef al. (1998) destacam o SGS como sendo provavelmente o método mais simples de
ser utilizado. Zhang e Pinder (2003) definem o SGS como um algoritmo de simulagdo
estocastica usado na obteng¢do de campos aleatérios (multi)gaussianos.

O SGS ¢ baseado no principio de simulacdo seqiiencial, proposto por Johnson (1987),

que parte da idéia basica de que n eventos dependentes Aj, i = 1, ..., n, podem ser simulados

seqiiencialmente, usando a seguinte expressao (Dowd, 1992):

P(A1>A2"“>An):P(An|A1’A2>“'>An71)‘P(An71|A1>A2""’An72)
"'P(A2|A1)'P(A1) 629

O principio de simulacdo seqiiencial, representado pela Equacdo 5.24, quando
aplicado sobre um conjunto de dados distribuidos, segundo uma distribuicdo normal
padronizada, d4 origem ao chamado método da simulacdo gaussiana seqiiencial (SGS).

Existem na literatura técnica, inlimeros trabalhos que utilizam ou comparam o SGS a
outros métodos para a geragdo de campos aleatdrios. Como exemplos, podem ser citados os
trabalhos de Dowd (1992), Wen e Kung (1993), Koltermann e Gorelick (1996), Gomez-
Hernédndez (1998), Wen e Gomez-Herndndez (1998), Goovaerts (2001), Zhang e Pinder
(2003), Zinn e Harvey (2003), Ballio e Guadagnini (2004) e Lee ef al. (2007).

O método de simulagdo gaussiana seqiiencial (SGS) foi adotado, na presente tese, para
a geracao dos campos aleatdrios de condutividade hidraulica, por isso uma breve descri¢ao do
método e dos procedimentos relacionados ao seu uso sdao apresentados no item 5.3.3. A
escolha do referido método se deveu: a sua capacidade de gerar simulagdes condicionadas; a
sua relativa simplicidade; e a disponibilidade de uma biblioteca de programas computacionais
de livre acesso (GSLIB — Geostatistical Software Library), disponibilizada por Deutsch e
Journel (1998).

5.3.2 Técnicas de Simulacido Seqiiencial para a Geracio de Campos Aleatorios de

Condutividade Hidraulica

As técnicas de simulagdo seqiiencial sdo utilizadas na simulagdo estocdstica para
produzir simulagdes condicionais (ou condicionadas) de campos aleatorios de grandezas (ou
atributos) relacionados aos problemas de fluxo e transporte em meio poroso.

De modo simples, a simulagdo seqiiencial consiste em condicionar a estimativa de

uma grandeza em uma posi¢ao x a toda informagao disponivel na vizinhanga de x, incluindo
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valores observados e também valores previamente simulados. A abordagem seqiiencial ¢
apresentada formalmente a seguir, a partir do trabalho de Deutsch e Journel (1998).

Considere a distribuicdo conjunta de N varidveis aleatorias Z; com N possivelmente
muito grande e o condicionamento destas N varidveis aleatérias por um conjunto de »n dados
de qualquer tipo, simbolizado pela notagao | (n). A correspondente distribuicdo de
probabilidade condicional acumulada das N variaveis aleatorias € representada por (Deutsch e

Journel, 1998):
Fon)(Zys 2y | () = P(Z; < 2;,i=1,..,N| (m)) (5.25)

Segundo Deutsch e Journel (1998), aplicacdes sucessivas do conceito de probabilidade
condicional mostram que uma realizagdo das N varidveis aleatdrias Z; pode ser obtida da
distribuicdo de probabilidade condicional acumulada, dada pela Equagdo 5.25, em N passos
sucessivos, cada qual envolvendo uma distribuigdo de probabilidade condicional acumulada

univariada com um nivel crescente de condicionamento, usando-se o seguinte procedimento:

Passo 1 - Determine uma realizacdo z,"” da distribuicdo de probabilidade condicional
acumulada univariada de Z; dado o conjunto de dados originais (7). O valor

de Zl(l)

assim obtido ¢ entdo considerado um dado condicionante para as
realizacdes subseqiientes. Deste modo, o conjunto de informagdes (n) ¢
atualizado para um novo conjunto (n+1) = (n) U {Z, = z10Y;

Passo 2 - Determine uma realizagdo z,"” da distribuicdo de probabilidade condicional
acumulada univariada de Z, dado o conjunto de dados (n+1) e atualize o
conjunto de informagdes para (n+2) = (n+1) U {Z, = 2,3

9

Passo 3 - Seqiiencialmente considere todas as N variaveis aleatorias Z;.

O procedimento de simulagdo seqiiencial descrito exige a determinagdo de N
distribui¢des de probabilidade condicional acumulada univariadas, dadas por (Deutsch e

Journel, 1998):

P(z, <z, (m))
P(Z,<2,|(n+1)
P(Z,<2,|(n+2)) (5.26)

P(Zy <zy|(m+N-1))
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O principio de simulacdo seqiiencial independe do algoritmo ou modelo utilizado para
obter a série de distribuicdes de probabilidade definidas pelas Equagdes 5.26 (Deutsch e
Journel, 1998). Goovaerts (2001) destaca que duas grandes classes de algoritmos de
simulagdo seqiiencial podem ser estabelecidas: uma classe definida pelo uso do método de
simula¢do gaussiana seqiiencial (SGS) e outra classe definida pela utilizagdo do método de
simulagdo de indicadores seqiiencial (SIS).

Goovaerts (2001) destaca ainda que uma questdo comum relacionada a simulagdo
estocastica ¢ a escolha entre uma abordagem paramétrica (multigaussiana) ou ndo paramétrica
(ndo multigaussiana). O referido autor ressalta que ndo existe uma resposta direta para esta
questdo e que os usudrios devem ter em mente que o modelo multigaussiano ndo permite uma
correlagdo espacial significativa de valores extremos (altos ou baixos), o que pode ser nao

desejavel (ndo conservador) para a aplicagdo de interesse.

5.3.3 Meétodo de Simulacido Gaussiana Seqiiencial (SGS)

A implantagdo do principio de simulacdo seqiiencial, representado pelas Equagdes
5.26, sob a hipdtese de uma funcdo aleatéria multigaussiana, define a chamada simulagdo
gaussiana seqiiencial (Goovaerts, 1997).

Segundo Deutsch e Journel (1998), se um fendmeno espacial continuo, definido por
{z(x), x € A}, onde A representa um campo qualquer, é gerado pela soma de um niimero (no
muito grande) de fontes independentes {yy(x), x € A}, k = 1, ..., K, com distribui¢des
espaciais similares, entdo esse fenomeno espacial pode ser descrito por um modelo de fungao

aleatoria gaussiana multivariada (Deutsch e Journel, 1998):

K
Z(x) =Y Y, (x) ~ Gaussiano (5.27)
k=1

A principal restricao relacionada a definicdo apresentada ndo ¢ o nimero K de fontes
vr € nem o fato das componentes Y(x) terem distribui¢cdes similares, mas a hipotese de
independéncia das componentes Y(x). No entanto, Deutsch e Journel (1998) destacam que o
histérico de utilizagdo e de resultados deste tipo de modelo tem sido considerado suficiente
para justificar o seu uso.

A definicdo formal usual de uma distribuicdo gaussiana multivariada pode ser

encontrada em livros-texto sobre estatistica multivariada, como, por exemplo, em Johnson e
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Wichern (2002). Ainda segundo Deutsch e Journel (1998), a defini¢do teodrica da distribui¢ao

normal multivariada é de pouco uso pratico e que ela é melhor definida através das suas

propriedades caracteristicas, discutidas a seguir.

Uma funcdo aleatéria gaussiana multivariada Z(x) possui como propriedades

caracteristicas (Johnson e Wichern, 2002):

combinagdes lineares de componentes de Z(x) sdo normalmente distribuidas;

todos os subconjuntos de componentes de Z(x) tém uma distribui¢do gaussiana
multivariada;

covariancia zero entre duas componentes de Z(x) implica que estas componentes
sdo distribuidas independentemente;

as distribui¢des condicionais (ou condicionadas) das componentes de Z(x) sao

distribuicdes gaussianas multivariadas.

A grande vantagem dos modelos multigaussianos estd na sua relativa simplicidade.

Goméz-Hernandez ¢ Wen (1998) destacam que os modelos multigaussianos sdo atraentes

porque sao inteiramente caracterizados por um valor esperado e por uma matriz (ou fungao)

de covariancia, resultando em simplicidade matematica e facil inferéncia. Dowd (1992)

destaca como principais vantagens do método de simulacdo gaussiana seqiiencial (SGS):

o condicionamento ¢ parte integrante da simulacdo e ndo precisa ser feita
separadamente. Em outras palavras, ndo existe a necessidade da realizagdo de uma
série de simulagdes ndo condicionais (ou nao condicionadas) e, a partir destas, o
estabelecimento das simulagdes condicionais (ou condicionadas);

anisotropias sao tratadas automaticamente;

pode ser aplicado para qualquer fun¢do de covariancia;

a implementagdo requer apenas um eficiente algoritmo de krigagem (usando um

algoritmo de busca moével na vizinhanga).

Uma descrigdo do método de simulacdo gaussiana seqiiencial (SGS) pode ser

encontrada em, por exemplo, Goovaerts (1997) e Deutsch e Journel (1998). O procedimento

basico para a geracdo de campos aleatorios pelo método SGS para uma grade espacial nao

necessariamente regular ¢ apresentado a seguir.
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Considerando-se o problema da simulag¢do de um atributo continuo Z em N nos x;' de

uma grade (ndo necessariamente regular), condicionada a um conjunto de » dados,

representados por {z(Xy), o = 1, ..., n}, o método SGS ¢ constituido pelos seguintes passos

(adaptado de Goovaerts, 1997):

Passo 1 - Verificar a adequacdo do modelo de funcdo aleatéria multigaussiana, o que

requer uma transformacdo a priori do conjunto de dados observados z em

um conjunto y que segue uma distribui¢ao normal padrao;

Passo 2 - Se a hipdtese de adequacdo do modelo de fungdo aleatéria multigaussiana é

(S

aceita, entdo aplicar o SGS sobre o conjunto y de dados, do seguinte modo:
Definir uma trajetéria aleatéria, visitando cada n6 da grade uma tnica vez;

Para um dado né xj',

determinar os parametros (média e variancia) da
fungdo de probabilidade acumulada condicional (ou condicionada)
gaussiana G(x'; y | (n") usando kriging simples com o variograma dos
escores padronizados yy(h). A informagdo condicionante (n') consiste de
um nimero especifico n(x") dos valores de escore padronizado y(xq) € dos

valores y(l)( x;") simulados para os nos da grade previamente visitados;
Obter um valor simulado y(l)( x;") a partir da distribui¢do de probabilidade

G(x'; y| (n") e adiciona-lo ao conjunto de dados;
Prosseguir para o proximo nod ao longo da trajetoria aleatéria definida
previamente e repetir os dois passos anteriores (passos b e c¢);

Repetir os passos b, ¢ e d anteriores até que todos os nds sejam simulados;

Passo 3 - Fazer a transformacdo-inversa dos escores padronizados simulados,

representados por {y(x;'),/j =1, ..., N}, em valores da variavel original z.

Deutsch e Journel (1998) apresentam uma série de programas computacionais

aplicados a simulagdo estocastica, entre eles, o programa sgsim que usa o método de

simulagdo gaussiana seqiiencial (SGS) para a gera¢dao de campos aleatorios bidimensionais ou

tridimensionais para grades regulares e que foi utilizado na presente tese para a geracdo dos

campos aleatorios de condutividade hidraulica.
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5.3.4 Uso do Método de Monte Carlo na Simulacio de Campos Aleatérios de

Condutividade Hidraulica

A técnica de Monte Carlo ¢ freqiientemente usada para simular numericamente o fluxo
e transporte de massa em meio poroso quando a condutividade hidraulica ¢ descrita como um
campo aleatorio (Zhang e Pinder, 2003).

O uso do método de Monte Carlo em problemas de fluxo em meio poroso envolvendo
a representacdo espacial e as incertezas associadas a condutividade hidraulica consiste

basicamente de trés passos (Revelli e Ridolfi, 2000):

- Geragao de N realizagdes do meio poroso heterogéneo, tomadas aleatoriamente da
mesma populacao da variavel aleatdria espacial K = K(x);

- Solugdo deterministica do problema de fluxo para cada uma das N realizagdes;

- Apds a obtengdo das N solugdes do problema de fluxo, analise das principais
caracteristicas estatisticas relativas as distribui¢des espaciais das cargas hidraulicas

e do fluxo.

Este procedimento pode ser estendido ao problema de transporte de contaminantes, no
qual a variabilidade espacial e as incertezas associadas a condutividade hidraulica sao
consideradas. Esta extensdo ¢ representada pelos diferentes campos de velocidade, resultantes
da solugdo do problema de fluxo, e que sdo usados no problema de transporte, seguindo a
pratica mais usual de resolver os problemas de fluxo e transporte de modo desacoplado.

Kupfersberger e Deutsch (1999) citam como ‘“abordagem Monte Carlo”, o
procedimento iniciado pela geracdo de um numero de distribuigdes equiprovaveis de
condutividade hidraulica, todas respeitando os dados disponiveis e sua estrutura espacial,
utilizando-se métodos geoestatisticos. Na seqiiéncia, todas as realizagdes de condutividade
hidraulica sdo processadas através de um simulador de fluxo e transporte em aguas
subterraneas. Finalmente, a analise da distribui¢ao dos resultados das simulacoes fornece uma
medida da incerteza devida a amostragem incompleta das condutividades hidraulicas.

A principal restricdo ao uso do método Monte Carlo para a solugdo de problemas nos
mais variados campos do conhecimento ¢ o nimero de realizagdes necessarias para que o
método produza resultados aceitaveis. Discussdes especificas sobre técnicas de amostragem
envolvendo o método Monte Carlo e aplicacdes em fluxo e transporte sobre escoamento em
meios porosos podem ser encontradas em Kupfersberger ¢ Deutsch (1999) e Pebesma e

Heuvelink (1999).
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Deste modo, no contexto da presente tese, o método de Monte Carlo ¢ associado ao
método de simulagdo gaussiana seqiiencial (SGS) para a produgdo de diversas realizagdes de
campos de condutividade hidraulica para caracterizar a incerteza associada aos problemas de
fluxo e transporte em meio poroso em fungdo da variabilidade espacial e da amostragem
fragmentada da condutividade hidraulica.

A associagdo entre o método de Monte Carlo e a geragdo de campos aleatdrios pelo
método SGS constitui a base do desenvolvimento do programa sgsim, descrito em Deutsch e
Journel (1998), e que foi utilizado na presente tese para a geragdo dos campos aleatdrios de

condutividade hidraulica, conforme mencionado anteriormente.
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6. AVALIACAO DO RISCO A SAUDE HUMANA - ESTUDO DE CASO

Este capitulo tem por objetivo apresentar o estudo de caso que constitui o roteiro sobre
o qual a presente tese foi construida e que se caracteriza pela avaliagdo do risco a saude
humana devido a exposi¢cdo de um receptor humano a um contaminante presente em fase
dissolvida na agua subterranea. Por hipotese, o contato com o contaminante ¢ feito via
ingestao oral.

Um aspecto importante a ser destacado ¢ o de que o fluxo e o transporte de
contaminantes no meio poroso sao tratados de forma a considerar a incerteza ¢ a variabilidade
espacial da condutividade hidraulica, através de uma abordagem geoestatistica que consiste na
geracdo de diferentes realizagcdes de um campo aleatério de condutividade hidraulica.

Como conseqiiéncia da abordagem adotada, ndo se estabelece um determinado valor
de concentracdo do contaminante a qual o receptor humano estard sujeito, mas sim uma
distribuicdo de freqiiéncias de concentragdo. Esta caracteristica estende-se também a
avaliag¢do de risco, uma vez que nao se procura definir um valor inico para o risco, mas sim
uma distribui¢do de freqiiéncias.

Outro aspecto importante ¢ o de que o fluxo nos meios saturado e ndo saturado ¢
considerado em regime permanente. Esta hipotese foi adotada com o objetivo de simplificar o
problema de simulacdo do fluxo e do transporte nos referidos meios, considerando-se os
trabalhos de Wierenga (1977), Beese e Wierenga (1980) e Marshall er al. (2000), que
investigaram o problema do efeito da variabilidade temporal de curto-termo no transporte de
longo-termo e cujos resultados mostraram que a frente de contaminacdo média, originada a
partir de uma longa seqiiéncia de chuvas gerada aleatoriamente, tende a frente de
contaminagdo obtida a partir da consideracdo de uma taxa constante de infiltragdo. Deste
modo, o uso de taxas de infiltracdo constantes no tempo ndo resulta em erros significativos na
estimativa do transporte, proporcionando economia em esfor¢o computacional e coleta de
dados. Como justificativa, destaca-se que a simulacdo do transporte associado a avaliagdes de
risco constitui um problema de transporte de longo-termo, uma vez que os horizontes de
simula¢do podem atingir varias décadas.

Inicialmente, sdo apresentadas algumas informacgdes basicas referentes a area de
estudo. Na seqiiéncia, apresenta-se uma andalise preliminar dos valores de condutividade
hidraulica, procurando identificar, de modo qualitativo, se os referidos valores sao mais bem
representados por uma distribui¢do de probabilidades normal ou log-normal. A proxima etapa
consistiu na analise da estrutura espacial da condutividade hidraulica, procurando definir qual

o melhor modelo tedrico de variograma para uso na geragdo dos campos aleatdrios de
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condutividade. A proxima etapa apresentada consistiu no uso do método de simulagdo
gaussiana seqiiencial (SGS) para a geracdo dos campos aleatérios de condutividade, método
este apresentado e discutido no capitulo anterior.

A etapa de avaliacdo do risco a saude humana propriamente dita ¢ composta pela
solucao dos problemas de fluxo e transporte para dois cendrios distintos (estacdo chuvosa e
estagdo seca) e pelo célculo do risco incremental de cancer. Os resultados em termos de
avaliagdo de risco dos referidos cendrios sao comparados entre si.

Finalmente, para verificar a importancia da representagao da variabilidade espacial da
condutividade hidraulica nos problemas de fluxo e transporte para fins da avalia¢dao de risco,
os resultados obtidos para o cenario de estacdo chuvosa sdo comparados aos resultados
obtidos através do uso de uma abordagem estocastica alternativa, onde o meio poroso ¢
representado também por uma distribuicao de probabilidades, porém o valor de condutividade
hidraulica ¢ considerado constante para cada campo aleatorio gerado, ou seja, ndo existe a

representacao da variabilidade espacial da condutividade.

6.1  DESCRICAO DO PROBLEMA E DADOS BASICOS

As informagdes aqui apresentadas, por questdes éticas e de sigilo contratual, limitam-
se aquelas informagdes estritamente necessarias para o entendimento e a caracterizagdo do
problema que constitui o estudo de caso. Destaca-se que sdo informacdes fidedignas sob a
responsabilidade do Professor Orientador da presente tese.

Do ponto de vista ambiental, o problema se caracteriza pela existéncia de uma lagoa,
utilizada no passado como destinacao final de efluentes liquidos provenientes de uma
industria. O uso da lagoa como area de descarte dos efluentes implicou em sedimentagdo de
finos e residuos do processo produtivo no fundo da lagoa.

Do ponto de vista da avaliacao de risco, quando considerada a dgua subterranea como
caminho de exposicao, podem ser estabelecidos dois cendrios: cendrio 01 (estagdo chuvosa) e
cenario 02 (estacdo seca). No caso do cendrio 01 (estagdo chuvosa), a contaminagdo da dgua
subterranea se da através da contribuicdo da lagoa para o aqiiifero em razdo da diferenca de
carga hidraulica entre os dois. No caso do cenario 02 (estacdo seca), continua existindo a
contribuicdo da lagoa para aqiiifero, mas em uma area menor, em fun¢do da retracdo da lagoa
na estacdo seca. A area correspondente ao solo exposto com a retragdo da lagoa continua

contribuindo como fonte de contaminagdo, mas agora devido a recarga do aqiiifero.
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O clima da érea de estudo, segundo classificacdo apresentada em Mendonga e Danni-
Oliveira (2007), seria do tipo 3b, clima tropical litoraneo do nordeste oriental. O clima de tipo
3 se caracteriza pela formag¢do de um clima umido e quente, litordneo. A unidade climatica
apresenta temperaturas elevadas o ano todo, com pequena queda nos meses de inverno, €
concentragdo de pluviosidade entre o final do verdo e o inverno, com destaque no outono. A
temperatura média varia entre 23° C e 26° C e a média das maximas pode atingir 30° C. A
pluviosidade média anual pode variar entre 700 mm e 2500 mm, apresentando seis meses de
expressiva redugdo pluviométrica (Mendonca e Danni-Oliveira, 2007).

O clima de tipo 3, ainda segundo Mendonc¢a e Danni-Oliveira (2007), apresenta trés
sub-grupos distintos (a, b e ¢) em fungdo da sazonalidade pluviométrica. O clima tipo 3b
abrange localidades de climas quentes, com pequena queda de temperatura no inverno, e
totais pluviométricos que atingem um maximo de 270 mm no més de abril, um dos mais
chuvosos da area. Observa-se uma expressiva reducao das chuvas na primavera e no inicio do
verdo nessas localidades. O clima 3b se caracteriza ainda por apresentar de 3 a 5 meses secos.
O clima da regido equivaleria ao clima tipo Ay, segundo classificagdo de Koeppen, definido
como clima tropical com estagdo seca de verdo (chuvas de inverno-outono).

Em relagdo a litologia, estudos anteriores mostraram seqiiéncias litologicas bem
definidas na camada superficial. Na area interna junto a lagoa, tem-se uma camada de areia
amarela fina (profundidade de 0 m a 1,4 m) e areia argilosa mesclada (profundidade de 1,4 m
a 2,0 m). J& na érea externa a lagoa, tem-se uma camada de areia amarela fina (profundidade
de 0 m a 1,0 m) e areia argilosa (profundidade de 1,0 m a 1,3 m).

Ja para as seqiiéncias litologicas mais profundas, estes estudos anteriores mostraram,
para a area interna a lagoa, camadas de sedimento de fundo (profundidade de 0 m a 0,5 m);
cobertura coluvionar (0,5 m a 4,0 m); arenito (4,0 m a 8,0 m) e calcario (8,0 m a 17,0 m). Ja
para a area externa a lagoa, observaram-se camadas de cobertura coluvionar (0 m a 4,0 m);
arenito (4,0 m a 8,0 m) e calcario (8,0 m a 17,0 m). Portanto, existe a presenca de uma
camada de cobertura coluvionar sobre o arenito, mesmo na area interna da lagoa, que esta
situada sob a camada de sedimentos de fundo.

E importante destacar que estes estudos anteriores apontam para a importincia da
camada de cobertura coluvionar para o processo de fluxo e transporte de contaminantes,
devido ao seu maior valor de condutividade hidraulica em comparagdo aos valores observados
para as camadas de arenito e calcario. Contudo, esta camada nao foi considerada na presente
tese, em razdo do pequeno numero de dados de condutividade existentes para a referida

camada, o que inviabilizou a analise de sua estrutura espacial.
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Em relagdo ao relevo, na area em torno da lagoa, destaca-se uma serra a sudoeste com
cotas superiores a 100 m, decaindo na direcdo N-NE até cotas de cerca de 5 m, em regides de
planicie de inundacdo e salinas ja proximas do oceano, onde predomina uma extensa faixa
arenosa. Os elementos hidrograficos presentes na éarea sdo pequenos cursos de agua
intermitentes, que cortam toda a area no sentido SW — NE, via de regra, desaguando em
pequenas lagoas intermitentes ou nao.

As Tabelas 6.1 e 6.2 apresentam, respectivamente, propriedades fisicas do solo a
margem da lagoa e alguns pardmetros usados na simulacdo do fluxo e do transporte. Ja a
Tabela 6.3 apresenta a concentracdo média dos principais contaminantes identificados em

estudos de avaliacdo de risco anteriores e que foram utilizados no problema de transporte.

Tabela 6.1 Propriedades fisicas do solo natural a margem da lagoa

Caracteristica Unidade Variacao Média Desvio-padrio
Densidade das particulas g/crn3 2,60 — 3,85 3,40 0,43
Densidade do solo g/cm3 1,69 —2,21 1,82 0,19
Porosidade adim. 0,15-0,54 0,45 0,13
Porosidade efetiva adim. 0,15-0,37 0,23 0,08
Fragdo de carbono % 0,11 -0,41 0,23 0,10
0rganico

Fonte: nao divulgada

Tabela 6.2 Parametros utilizados na simulag¢ao dos problemas de fluxo e transporte

A . Estacao

Parametro Unidade Seca Chuvosa
Espessura da camada de
segimento de fundo om >0 >0
Area do espelho de 4gua da lagoa m’ 219.183 329.183
Area de solo contaminado exposto m’ 110.000 -
Porosidade efetiva --- 0,23 0,23
Recarga do aqiiifero mm/ano 190 315
Fracdo de carbono organico % 0,23 0,23

Fonte: nao divulgada

Tabela 6.3 Concentragdo média dos principais contaminantes

. Concentrac¢iao na fonte
Contaminante
(mg/kg)

Criseno 0,25

Benzo(a)pireno 0,18

Dibenzo(a,h)antraceno 0,04

Benzeno 0,02

Arsénio 0,39

Fonte: ndo divulgada
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6.2  GERACAO DOS CAMPOS ALEATORIOS DE CONDUTIVIDADE HIDRAULICA

Este item apresenta os procedimentos realizados para a geracdo dos campos aleatorios
de condutividade hidraulica. Inicialmente, apresenta-se uma analise preliminar dos dados,
procurando definir a distribuicdo de probabilidades a ser utilizada na sua representagao. Na
seqiiéncia, ¢ apresentada a caracterizagdo da estrutura espacial da condutividade hidraulica,
procurando identificar o modelo tedrico para a representacdo da sua variabilidade espacial.
Finalmente, apresenta-se o uso do método de simulagdo gaussiana seqiiencial (SGS) para a

geracdo dos campos aleatorios e a andlise dos resultados obtidos.

6.2.1 Analise Preliminar dos Dados

A analise preliminar dos dados, como mencionado anteriormente, teve por objetivo
identificar a distribuicdo de probabilidades para a representacdo dos dados de condutividade
hidraulica (K). Foram comparadas, sob o ponto de vista qualitativo, duas distribui¢cdes de
probabilidades: normal e log-normal.

A Tabela 6.4 apresenta valores de condutividade hidraulica, obtidos a partir de ensaios
de permeabilidade, e a Figura 6.1 apresenta a localizagdo espacial dos pontos de amostragem

e ordem de grandeza dos valores do logaritmo da condutividade hidraulica.

Tabela 6.4 Valores de condutividade hidraulica, obtidos a partir de ensaios de permeabilidade

Ponto de X Y K log K
Amostragem (m) (m) (m/s)
PAO1 7,82 294,16 1,20x 10°® 5,921
PA02 334,46 1252,58 3,30 x 107 6,481
PAO3 274,97 1112,39 1,60 x 10° -5,796
PA04 396,87 968,53 8,01x10° 7,096
PAO5 761,16 1060,13 1,30x 10° -5,386
PAO06 515,41 579,89 1,20x 10°® 5,921
PAO7 432,59 675,21 5,92x 10° 5,228
PAOS 402,79 561,13 3,33x 10° -5,478
PA09 499,70 512,82 7,60 x 107 6,119
PA10 721,31 1543,28 1,75x 10° -5,757
PA11 824,78 1343,40 3,35x 107 6,475
PA12 717,52 861,59 1,70 x 10°® 7,770
PA13 698,30 782,62 5,75 x 107 -6,240
PA14 606,82 372,57 2,87 x 107 -6,542
PA15 725,98 75,90 1,06 x 10°° 5,975
PA16 381,96 8,59 2,00x 10° -5,699

Fonte: nao divulgada
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Figura 6.1 Pontos de amostragem e valores da condutividade hidraulica (em log K)

(eixo horizontal — direcdo Oeste-Leste; eixo vertical — dire¢do Sul - Norte)

As Figuras 6.2 e 6.3 apresentam os valores de condutividade hidraulica, segundo as
diregdes Oeste-Leste e Sul-Norte, respectivamente. A dispersdao dos valores de condutividade

ndo indica nenhuma tendéncia significativa de diminui¢do ou aumento em nenhuma das duas

direcoes.
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Figura 6.2 Variagdo da condutividade hidraulica em relagdo a direcdo Oeste — Leste
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Figura 6.3 Variagdo da condutividade hidraulica em relacdo a direcdo Sul - Norte
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A Tabela 6.5 apresenta um resumo das estatisticas dos valores observados de

condutividade hidraulica e a Tabela 6.6 e a Figura 6.4 mostram o histograma de freqiiéncia

relativa, considerando-se os dados apresentados na Tabela 6.4. Verifica-se, a partir da Figura

6.4, que o histograma de freqiiéncias relativas dos valores de condutividade hidraulica ndo

representa o histograma esperado para uma distribui¢do normal.

Tabela 6.5 Resumo das estatisticas dos valores de condutividade hidraulica (em m/s)

Parametro Parametro
DR Valor DA Valor

estatistico estatistico
Média 1,36x 10° Valor méximo 5,92x 10°
Desvio-padrio 1,49x 10° Quartil superior 1,64 x 10°
Varidncia 2,21x 10" Mediana 1,13x 10°
Coeficiente de varia¢ao 1,09 Quartil inferior 3,34x 107
Coeficiente de assimetria 2,19 Valor minimo 1,70 x 10°®

Tabela 6.6 Freqiiéncias de classe para os valores de condutividade hidraulica (em m/s)

Classe Limite Limite Dados da Dados Freqiiéncia | Freqiiéncia
inferior superior classe | acumulados | relativa acumulada

1 1,500 x 10™® | 8,700 x 10”7 7 7 0,438 0,438

2 8,700 x 107 | 1,725x 10° 5 12 0,313 0,750

3 1,725x 10° | 2,580 x 10°° 2 14 0,125 0,875

4 2,580x 10° | 3,435x10° 1 15 0,063 0,938

5 3,435x10° | 4,290 x 10° 0 15 0,000 0,938

6 4290x 10° | 5,145 x 10° 0 15 0,000 0,938

7 5,145x 10° | 6,000 x 10° 1 16 0,063 1,000
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Figura 6.4 Histograma de freqiiéncias relativas dos valores de condutividade hidraulica

A Tabela 6.7 e as Figuras 6.5 e 6.6 apresentam uma comparagdo entre os valores de

freqiiéncia amostral e de probabilidade teoérica, procurando auxiliar na verificagdo da

adequagdo do ajuste. Observa-se, a partir dos valores apresentados na Tabela 6.7, que o

afastamento maximo (em modulo) entre a freqliéncia amostral ¢ a probabilidade teorica

resultou em 0,163. J& a raiz quadrada do afastamento quadratico médio resultou em

aproximadamente 0,100.

Tabela 6.7 Ajuste da distribuicdo normal aos valores de condutividade hidraulica

n Ponto de K Freqiiéncia | Probabilidade Afastamento
) amostragem (m/s) amostral tedrica
1 PAI2 1,70 x 10° 0,059 0,183 -0,124
2 PA04 8,01 x 10° 0,118 0,195 -0,077
3 PA14 2,87 x 107 0,176 0,235 -0,059
4 PA02 3,30x 107 0,235 0,244 -0,009
5 PAl1 3,35x 107 0,294 0,245 0,049
6 PA13 575x 107 0,353 0,299 0,054
7 PA09 7,60 x 107 0,412 0,343 0,068
8 PA15 1,06 x 10° 0,471 0,420 0,050
9 PAO1 1,20x 10° 0,529 0,457 0,072
10 PA06 1,20x 10° 0,588 0,457 0,131
11 PAOS 1,30x 10° 0,647 0,484 0,163
12 PAO3 1,60 x 10° 0,706 0,564 0,141
13 PA10 1,75x 10° 0,765 0,604 0,161
14 PA16 2,00x 10° 0,824 0,667 0,157
15 PAOS 3,33x10° 0,882 0,908 -0,025
16 PAO7 592x10° 0,941 0,999 -0,058
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Figura 6.6 Afastamento do ajuste perfeito entre as freqiiéncias amostrais e as probabilidades

tedricas para os valores de condutividade hidraulica

A Tabela 6.8 apresenta um resumo das estatisticas dos valores do logaritmo da
condutividade hidraulica. A Tabela 6.9 e a Figura 6.7 definem o histograma de freqiiéncias
relativas do logaritmo dos valores de condutividade, considerando-se os dados apresentados

na Tabela 6.4.
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Pararrne.tro Valor Pararrne.tro Valor
estatistico estatistico
Média -6,149 Valor maximo -5,228
Desvio-padrao. 0,627 Quartil superior -5,786
Variancia 0,393 Mediana -5,948
Coeficiente de varia¢do -0,102 Quartil inferior -6,477
Coeficiente de assimetria -1,212 Valor minimo -7,770
Tabela 6.9 Freqiiéncias de classe dos logaritmos da condutividade hidraulica
Limite Limite | Dados da Dados Freqiiéncia | Freqiiéncia
Classe . . . .
inferior superior classe | acumulados | relativa acumulada
1 -8,0 -7,571 1 1 0,063 0,063
2 -7,571 -7,143 0 1 0,000 0,063
3 -7,143 -6,714 1 2 0,063 0,125
4 -6,714 -6,286 3 5 0,188 0,313
5 -6,286 -5,857 6 11 0,375 0,688
6 -5,857 -5,429 4 15 0,250 0,938
7 -5,429 -5,0 1 16 0,063 1,000
0,40
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Figura 6.7 Histograma de freqiiéncias relativas dos logaritmos da condutividade hidraulica

Verifica-se, a partir da Figura 6.7, que o histograma de freqiiéncias relativas do

logaritmo dos valores de condutividade hidraulica ndo representa exatamente o histograma

esperado para uma distribuicdo normal. Contudo, esta caracteristica ¢ principalmente devido

ao valor de condutividade hidraulica referente ao ponto de amostragem PA12 (1,70 x 10™

m/s). Se o referido valor for considerado como um ponto fora do padrdo (outlier) ou mesmo

considerando-se um nimero de classes diferente do adotado inicialmente, o histograma de

freqliéncia relativa poderia representar aproximadamente o histograma esperado para uma

distribuicdo normal. De qualquer forma, a analise preliminar dos dados tem como objetivo

definir, do ponto de vista qualitativo, se a condi¢do de normalidade deve ser adotada para os

valores de condutividade hidraulica ou para o logaritmo dos referidos valores.
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A Tabela 6.10 e as Figuras 6.8 e 6.9 mostram uma comparagdo entre a freqiiéncia

amostral e a probabilidade tedrica para o logaritmo da condutividade hidraulica, auxiliando na

verificagdo da adequacdo do ajuste. Observa-se, a partir da Tabela 6.10, que o afastamento

maximo (em modulo) entre a freqliéncia amostral e a probabilidade teérica resultou em 0,139.

J& a raiz quadrada do afastamento quadratico médio resultou em aproximadamente 0,070.

Tabela 6.10 Ajuste da distribuicdo normal aos logaritmos da condutividade hidraulica

Ponto de log K Freqiiéncia | Probabilidade
n. . . Afastamento
amostragem amostral teorica
1 PA12 -7,770 0,059 0,005 0,054
2 PA04 -7,096 0,118 0,065 0,052
3 PA14 -6,542 0,176 0,265 -0,089
4 PA02 -6,481 0,235 0,298 -0,063
5 PA11 -6,475 0,294 0,301 -0,007
6 PA13 -6,240 0,353 0,442 -0,089
7 PA09 -6,119 0,412 0,519 -0,107
8 PA1S -5,975 0,471 0,610 -0,139
9 PAO1 -5,921 0,529 0,642 -0,113
10 PAO6 -5,921 0,588 0,642 -0,054
11 PAO5 -5,886 0,647 0,663 -0,016
12 PAO3 -5,796 0,706 0,713 -0,008
13 PA10 -5,757 0,765 0,734 0,030
14 PA1l6 -5,699 0,824 0,764 0,060
15 PAO8 -5,478 0,882 0,858 0,024
16 PAO7 -5,228 0,941 0,929 0,012
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Figura 6.8 Comparagdo entre as freqiiéncias amostrais e as probabilidades teoricas

para os logaritmos da condutividade hidraulica
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Figura 6.9 Afastamento do ajuste perfeito entre as freqiiéncias amostrais e as probabilidades

teoricas para os logaritmos da condutividade hidraulica

Comparando-se os histogramas ¢ os valores de afastamento entre as freqiiéncias
amostrais e as probabilidades teoricas, verifica-se que a hipotese de normalidade é melhor
aplicada ao logaritmo dos valores de condutividade hidraulica do que diretamente aos valores
de condutividade. Como conseqiiéncia, optou-se por desenvolver a analise da estrutura
espacial da condutividade hidrdulica e a geracdo dos campos aleatdrios a partir dos valores de

logaritmo da condutividade.

6.2.2 Geracio dos Campos Aleatorios de Condutividade Hidraulica

O procedimento utilizado para a geragdo dos campos aleatorios de condutividade
hidraulica segue o procedimento que caracteriza o método da simula¢do gaussiana seqiiencial
(SGS), conforme apresentado por Deutsch e Journel (1998) e descrito resumidamente no item
533

O primeiro passo consiste na obtengdo dos escores padronizados (z), obtidos a partir
dos logaritmos da condutividade hidraulica (), apresentados na Tabela 6.4. A obten¢do dos
escores padronizados (z) seguiu o procedimento descrito por Deutsch e Journel (1998), que
procura preservar os percentis (freqiiéncias relativas) associados a cada valor observado
durante o processo de transformagao da varidvel y na variavel normal padrio z.

O proximo passo consiste na determinagdo do variograma amostral, considerando-se a
localizag¢do das amostras e os escores padronizados (z), apresentados na Tabela 6.11. Utilizou-

se o programa computacional GEOPACK (Yates ¢ Yates, 1990) para o calculo do variograma
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amostral. Foram testados diferentes nimeros de intervalos (n/ags) e diversos espacamentos
(lags), procurando-se obter um variograma amostral relativamente estavel. Destaca-se que,
em razdo do niimero relativamente pequeno de observagdes, ndo foi possivel analisar, com
algum grau de precisdo, a existéncia ou ndo de anisotropia em relagdo a condutividade
hidraulica. Adotou-se, portanto, a hipdtese de que o meio € isotropico para a geracdo dos

campos de condutividade hidraulica.

Tabela 6.11 Escores padronizados (z) para os valores dos logaritmos da condutividade ())

Ponto de X Y log K pai‘s()clfizzsdos
Amostragem (m) (m) @)

PAO1 7,82 294,16 -5,921 0,0784
PA02 334,46 1252,58 -6,481 -0,7764
PAO3 274,97 1112,39 -5,796 0,5791
PA04 396,87 968,53 -7,096 -1,3180
PAOS 761,16 1060,13 -5,886 0,4023
PA06 515,41 579,89 -5,921 0,2372
PAO7 432,59 675,21 -5,228 1,8627
PAOS 402,79 561,13 -5,478 1,3180
PA09 499,70 512,82 -6,119 -0,2372
PA10 721,31 1543,28 -5,757 0,7764
PAl11 824,78 1343,40 -6,475 -0,5791
PA12 717,52 861,59 -7,770 -1,8627
PA13 698,30 782,62 -6,240 -0,4023
PA14 606,82 372,57 -6,542 -1,0100
PA15 725,98 75,90 -5,975 -0,0784
PA16 381,96 8,59 -5,699 1,0100
Média -6,149 0,000

Desvio-Padrao 0,627 0,993

Variancia 0,393 0,986

Em fun¢@o do nimero de pontos amostrados, o nimero maximo de pares de pontos
para o calculo do variograma amostral ¢ de 120 pares. A menor distancia entre dois pontos de
amostragem resultou em 68,9 m e a maior distancia em 1571,8 m. A distdncia média entre
pontos resultou em 624,2 m. Estas distdncias condicionam a obtengdo do variograma
amostral, uma vez que ndo ¢ possivel nenhuma andlise para distidncias inferiores a 68,9 m e
para distancias superiores a 1571,8 m. Estas distancias também auxiliam na defini¢ao das
combinagdes de niumero de intervalos (n/ags) e de espacamentos (/ags).

Apobs o calculo do variograma amostral para varias combinagdes de numeros de
intervalos (nlags) e de espacamento (lags), foram definidos quatro alternativas de variograma

amostral e que foram utilizadas na estimativa dos modelos tedricos do variograma, a saber:



225

Alternativa 01 — Variograma amostral definido com nlag =5 e lag = 240 m;

Alternativa 02 — Variograma amostral definido com nlag = 6 e lag =200 m;

Alternativa 03 — Variograma amostral definido com nlag =7 e lag = 160 m;

Alternativa 04 — Variograma amostral definido com nlag = 8 e lag = 140 m.

O objetivo da defini¢do das quatro alternativas foi o de propiciar uma analise de

sensibilidade dos modelos tedricos aos diferentes variogramas amostrais. A Tabela 6.12 ¢ a

Figura 6.10 apresentam o variograma amostral para as quatros alternativas estabelecidas.

Tabela 6.12 Variograma amostral obtido a partir dos escores padronizados (z) dos logaritmos

da condutividade hidraulica (y)

Alt . Intervalo Numero de pares | Distincia média Ordenada do
ernativa . .
(lag) considerados (m) variograma
1 5 98,1 0,624
2 23 270,0 1,616
01 3 40 506,0 0,896
4 23 708,0 0,969
5 17 953,0 0,802
1 2 75,1 0,590
2 18 212,0 1,346
02 3 27 418,0 1,355
4 33 590,0 0,800
5 15 799,0 0,809
6 13 978,0 0,888
1 1 68,9 0,113
2 12 158,0 1,151
3 17 322,0 1,725
03 4 27 485.,0 0,932
5 25 624,0 0,841
6 11 799,0 0,840
7 13 951,0 0,987
1 1 68,9 0,113
2 10 144,0 1,212
3 15 299,0 1,804
04 4 18 431,0 1,214
5 28 558,0 0,580
6 13 694,0 0,993
7 11 837,0 1,102
8 10 967,0 0,909
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Figura 6.10 Variogramas amostrais obtidos a partir dos escores padronizados (z)

dos logaritmos da condutividade hidraulica (y)

Verifica-se, a partir da Tabela 6.12 ¢ da Figura 6.10, uma grande variabilidade do
variograma no primeiro intervalo em fun¢do do numero de pares usados para o célculo da
ordenada. Além disso, verifica-se também que as ordenadas estimadas para o variograma
amostral, independente da alternativa, atingem valores superiores a 1 (um) para distancias da
ordem de 150 m a 200 m, sugerindo a inexisténcia de correlacdo ja a partir da referida
distancia. Para os ultimos intervalos dos variogramas amostrais, as ordenadas se estabilizam
em valores proximos de 1 (um).

Apds a obtencdo dos variogramas amostrais, procurou-se definir o melhor modelo
teorico para a representacdo do variograma. Foram analisados os quatro modelos teoricos
apresentados no item 5.2: gaussiano, exponencial, esférico e poténcia, descritos pelas
Equacodes 5.16 a 5.19.

Para cada um dos quatro modelos tedricos, foram estabelecidos quatro diferentes
ajustes, um para cada alternativa de variograma amostral. A Tabela 6.13 ¢ as Figuras 6.11 a
6.14 apresentam os ajustes obtidos para todos os modelos tedricos e alternativas considerados
no presente estudo. Os ajustes apresentados se referem aqueles obtidos apds a validacao
cruzada (cross-validation) dos modelos teoricos analisados.

A andlise dos resultados dos ajustes foi restrita aos modelos estaciondrios,
representados pelos modelos gaussiano, exponencial e esférico. Verifica-se, a partir dos
resultados apresentados na Tabela 6.13 e nas Figuras 6.11 a 6.13, que as maiores diferencas

em termos de ajuste dos modelos tedricos se referem ao valor estimado para a amplitude

(range).



Tabela 6.13 Parametros resultantes dos ajustes dos modelos tedricos de variograma
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Modelo gaussiano

Modelo exponencial

Alternativa Efel.t o Patamar | Amplitude Efel.to- Patamar | Amplitude
pepita pepita
01 0,0 1,058 99,4 0,0 1,035 48,9
02 5,931 x 10~ 1,051 84,8 0,0 1,052 46,3
03 0,0 1,065 85,4 0,0 1,066 49,2
04 0,0 1,066 79,2 0,0 1,066 44.5
Modelo esférico Modelo de poténcia
Alt ti ito- ito-
criativa Epii)littoa Patamar | Amplitude Epii)litt(:u Patamar | Amplitude
01 2,074x 10" | 1,057 234,9 4,106 x 107 | 0,881 1,798 x 10~
02 1,096 x 10" | 1,046 211,1 5250x 107 | 0,755 3,183 x 10~
03 0,0 1,061 174,2 0,0 0,366 0,159
04 0,0 1,064 161,7 0,0 0,427 0,141
s 207 2 gaussang
£ 1,8 exponencial
< esférico
;b-l) 1,6 A poténcia
S
= 141
S 12
..g 1,0 7~ A
£ 038 ( A
"§ 0,6
_dé 0,4
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Figura 6.11 Ajustes dos modelos tedricos ao variograma amostral (alternativa 01)
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Figura 6.12 Ajustes dos modelos tedricos ao variograma amostral (alternativa 02)
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Figura 6.13 Ajustes dos modelos teoricos ao variograma amostral (alternativa 03)
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Figura 6.14 Ajustes dos modelos tedricos ao variograma amostral (alternativa 04)

Em relagdo aos valores de amplitude, verificou-se que o modelo exponencial
apresentou os menores valores de amplitude, enquanto os maiores valores foram apresentados
pelo modelo esférico. Considerando-se os diferentes variogramas amostrais (alternativas 01 a
04) utilizados para os ajustes dos modelos teoricos, verificou-se também que o modelo
esférico apresentou maiores variagdes de amplitude quando comparado aos modelos
gaussiano e exponencial.

Os valores de efeito-pepita resultaram zero ou proximo de zero para todos os modelos
teoricos e todas as alternativas analisadas, com excecao do modelo esférico para a alternativa
02. Provavelmente, isto ocorreu em funcdo do espagamento relativamente grande observado

entre os pontos de amostragem utilizados no estudo.



229

Em relacdo aos valores de patamar, os resultados mostraram que este parametro nao
foi muito sensivel a mudanca do modelo tedrico e do variograma amostral. Destaca-se que os
valores de patamar dos modelos estacionarios (gaussiano, exponencial e esférico) resultaram
todos superiores ao valor 1 (um), o que representa uma incoeréncia quando se trabalha com
variaveis normais padronizadas. Este aspecto constitui também um inconveniente na geracao
dos campos aleatorios, uma vez que o programa computacional utilizado para gerar os
campos requer que a soma dos valores de efeito-pepita e de patamar resulte igual a 1 (um).

De modo qualitativo, em funcdo dos resultados obtidos nesta etapa de analise
estrutural, optou-se por utilizar os modelos gaussiano e esférico para a geracdo dos campos
aleatorios de z. Justifica-se a escolha pelo fato dos dois modelos representarem hipoteses
significativamente distintas quanto ao comportamento espacial da varidvel z na area de
estudo. Além disso, adotou-se valores dos parametros efeito-pepita, patamar e amplitude
iguais a respectivamente 0,0, 1,0 e 100,0 para o modelo gaussiano. Ja para o modelo esférico,
adotou-se valores dos parametros efeito-pepita, patamar e amplitude iguais a respectivamente
0,0, 1,0 € 200,0. Estes valores foram definidos procurando-se respeitar tanto as exigéncias em
relacdo a soma dos valores de efeito-pepita e patamar do programa computacional usado para
a geracdo dos campos, como j& mencionado, quanto a ordem de grandeza dos valores de
amplitude, conforme obtida na andlise da estrutura espacial. A Figura 6.15 apresenta uma

comparag¢do dos variogramas dos dois modelos tedricos escolhidos.

1,2

1,0

0,8 -

gaussiano

0,6

esferico

0,4 -

0,2 -

Ordenadas do variograma

0,0 T T \ \ \ \
0 50 100 150 200 250 300

Distancia (m)

Figura 6.15 Comparacgao dos modelos tedricos usados na geracao dos campos aleatorios

de condutividade hidraulica
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O proximo passo apos a defini¢do dos modelos tedricos de variograma foi a geracdo
dos campos aleatdrios da varidvel normal padronizada (z). O método usado foi o método da
simulagdo gaussiana seqiiencial (SGS), discutido principalmente no item 5.3.3. Deutsch e
Journel (1998) apresentam o programa sgsim, capaz de gerar realizagdes equiprovaveis de
variaveis espaciais normais (padronizadas ou nao), através do principio de simulagdo
seqiiencial, segundo a hipdtese de representagdo da varidvel espacial através de uma
distribui¢do de probabilidade multigaussiana.

O programa sgsim foi utilizado para gerar realizagdes equiprovaveis de campos
aleatorios da variavel normal padronizada z. Deste modo, o procedimento para a obtengao dos
campos aleatorios de condutividade consistiu em realizar a transformagao inversa da variavel
normal padronizada z para a variavel normal y, que representa o logaritmo da condutividade
hidraulica (log K), para, na seqiiencia, serem calculados os valores de condutividade (K).

A defini¢do e o formato dos dados de entrada do programa sgsim podem ser obtidos a
partir de Deutsch e Journel (1998). Aqui s3o destacados, como dados de entrada,
principalmente: o numero de simulagdes, o conjunto de observagdes (coordenadas e valores
de z), a defini¢do da grade a ser simulada e o modelo teérico de variograma.

Os campos aleatorios de condutividade hidraulica foram gerados considerando-se uma
area retangular de 2 km (sentido leste-oeste) x 5 km (sentido norte-sul) com espagamentos de
40 m e 100 m, respectivamente, em cada uma das dire¢des, resultando em uma grade de 50 x
50 células. O valor de condutividade hidraulica simulado para uma célula refere-se ao seu
ponto central e foi considerado como sendo constante para toda a célula.

Os campos de condutividade hidraulica foram simulados como campos bi-
dimensionais e isotropicos, ou seja, para cada célula, adotou-se 0 mesmo valor para K, e K,.
A justificativa para adogdo de tal hipdtese ¢ o fato do ntimero de pontos amostrados (16
pontos) ser relativamente pequeno para uma analise mais confidvel quanto a anisotropia do
meio poroso, como ja destacado anteriormente.

Ainda em relagdo a geracdo dos campos de condutividade, foram adotados os modelos
gaussiano e esférico para a representacdo da variabilidade espacial da condutividade
hidraulica, conforme também j& destacado anteriormente. Nesta fase, foram gerados 250
campos aleatorios de condutividade hidraulica para cada um dos dois modelos tedricos de
variograma adotados.

As Figuras 6.16 e 6.17 apresentam alguns exemplos de realizagdes de campos
aleatorios da varidavel y (logaritmo da condutividade hidraulica), segundo os modelos

gaussiano e esférico, respectivamente.
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Figura 6.16 Realizagdes 001, 023, 077, 135 e 189 da variavel y (logaritmo da condutividade

hidraulica) obtidas a partir do modelo gaussiano do variograma tedrico
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Figura 6.17 Realizagdes 001, 023, 077, 135 e 189 da variavel y (logaritmo da condutividade

hidraulica) obtidas a partir do modelo esférico do variograma tedrico



233

Verifica-se, a partir das Figuras 6.16 e 6.17, que os campos gerados se apresentam, de
modo geral, bastante descontinuos em termos de valores de y. Isto ocorre porque a
discretizagdo espacial adotada para a grade ¢ relativamente grande em comparagdo as
amplitudes dos dois modelos, gaussiano e esférico. Contudo, ¢ importante destacar,
comparando-se as Figuras 6.16 e 6.17, que as imagens (campos) na Figura 6.17 parecem
menos nitidas do que as imagens na Figura 6.16. Esta caracteristica se deve ao fato do modelo
esférico apresentar um valor de amplitude (200,0 m) maior do que o modelo gaussiano (100,0
m) e, portanto, possuir a tendéncia de produzir superficies mais continuas. A impressao de
menor nitidez da imagem da Figura 6.17 ¢ devida a essa maior continuidade.

Na seqiiéncia s3o analisados, do ponto de vista quantitativo, os campos aleatorios de
condutividade hidraulica gerados pelo método de simulagdo gaussiana seqiliencial (SGS),

considerando-se os dois modelos tedricos de variograma, gaussiano e esférico, com o objetivo

de definir qual deve ser usado nas simulagdes de fluxo e transporte de contaminantes.

6.2.3 Analise dos Resultados da Geracio dos Campos Aleatérios de Condutividade

Hidraulica

A analise dos resultados da geracdo dos campos aleatdrios de condutividade hidraulica
teve por finalidade verificar as propriedades estatisticas e a estrutura espacial do conjunto de
campos aleatérios gerados pelo método de simulagdo gaussiana seqiiencial (SGS),
considerando-se os dois modelos tedricos de variograma, gaussiano e esférico.

O objetivo principal foi o de definir qual conjunto de campos aleatorios, o gerado pelo
modelo gaussiano ou o gerado pelo modelo esférico, seria utilizado nas simula¢des de fluxo e
transporte de contaminantes. Como mencionado anteriormente, nesta fase, o niamero de
simulagdes para cada um dos dois modelos teéricos de variograma foi igual a 250 campos.

A analise dos resultados da geracdo dos campos aleatdrios de condutividade hidraulica
consistiu basicamente em avaliar o comportamento dos escores padronizados (z) e dos
logaritmos da condutividade hidraulica (y). E importante destacar que o procedimento
adotado para a geragdo dos campos foi usar o método de simulacdo gaussiana seqiiencial
(SGS) para gerar campos aleatorios dos escores padronizados (z). Os campos aleatorios do
logaritmo da condutividade hidraulica (y) foram determinados a partir dos valores de z,

utilizando-se a transformacao inversa da distribuicao normal.
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Analise dos escores padronizados (z)

Esta primeira analise procurou avaliar o comportamento dos campos aleatorios da
variavel normal padronizada (z) em termos de valores estatisticos e de estrutura espacial. A
Tabela 6.14 apresenta um resumo das estatisticas dos valores de média e variancia dos escores

padronizados (z) dos campos aleatérios gerados.

Tabela 6.14 Parametros estatisticos dos escores-padrao (z) dos campos aleatdrios gerados

Parimetro Escore-padrio (z)
estatistico Modelo gaussiano Modelo esférico
Média Variancia Média Variancia
Média 0,001 1,001 0,000 0,999
Desvio-padrao 0,024 0,027 0,050 0,047
Valor minimo -0,081 0,917 -0,133 0,866
Valor maximo 0,070 1,081 0,171 1,137

Para um melhor entendimento da Tabela 6.14, destaca-se que, para cada campo
aleatorio gerado, tem-se 2500 valores de z sobre os quais se pode calcular uma média e uma
variancia. Este numero de 2500 valores resulta da discretizagdo espacial adotada para a
geracdo dos campos aleatorios e que define para a drea de estudo uma grade de 50 x 50
células. Deste modo, considerando-se o nuimero total de simulagdes realizadas, pode-se
definir 250 valores de média e de variancia, um valor para cada campo gerado. A Tabela 6.14
apresenta uma estatistica sobre este conjunto de 250 valores de média e de variancia, através
da definicao de média, desvio-padrao, valor minimo e valor maximo.

Os valores apresentados na Tabela 6.14 mostram que cada campo gerado, quando
analisado separadamente, ndo reproduz a média e a varidncia de uma distribuicdo normal-
padrdo, que correspondem respectivamente a 0 (zero) e 1 (um). Contudo, observa-se que esses
valores sdo reproduzidos em termos médios, quando os campos sdo analisados em conjunto.

A partir dos valores da Tabela 6.14, verifica-se que o modelo gaussiano apresentou
uma menor dispersdo dos valores de média e variancia de z em comparacdo ao modelo
esférico. Esta conclusdo ¢ obtida quando sdo comparados os desvios-padrido e os valores
minimos e maximos para a média e a varidncia dos campos gerados pelos dois modelos.

A Figura 6.18 mostra uma representacao esquematica dos valores de média e variancia
de cada um dos 250 campos aleatorios de z gerados pelos modelos gaussiano e esférico.
Como a Figura 6.18 foi construida adotando-se a mesma escala para os modelos gaussiano e
esférico, ¢ possivel fazer uma comparagdo visual da dispersdo dos valores de média e
variadncia dos dois modelos e novamente destaca-se que o modelo gaussiano apresenta uma

menor dispersao.
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Figura 6.18 Representagdo esquematica dos valores de média e varidncia dos campos

aleatérios de z gerados pelos modelos gaussiano e esférico

As Figuras 6.19 e 6.20 apresentam respectivamente a variagdo da média e da variancia
dos escores padronizados (z) dos campos aleatorios gerados pelos modelos gaussiano e
esférico em fungdo do niimero de simulagdes (nimero de campos aleatérios gerados). Os
valores de média e variancia, apresentados nas Figuras 6.19 e 6.20, foram calculados
considerando-se todos os campos gerados como se fossem um tnico campo. Por exemplo, se
o nimero de campos gerados ¢ igual a 10, entdo a média e a variancia sdo calculadas sobre
um conjunto contendo 25.000 valores, que corresponde ao produto entre o numero de campos

(10) e o niumero de valores por campo (2500).
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Figura 6.19 Variacdo da média de z em funcdo do numero de campos aleatorios gerados

Verifica-se, a partir das Figuras 6.19 ¢ 6.20, que os valores de média e variancia dos
escores padronizados (z) dos campos aleatorios gerados tenderam para os valores teéricos de
média e variancia de uma distribuicdo normal padronizada a medida que o namero de
simulagdes (nimero de campos aleatorios gerados) aumentou.

Observa-se, ainda a partir das Figuras 6.19 e 6.20, que o modelo gaussiano convergiu
mais rapidamente para os valores de média e variancia de uma distribui¢do normal padrdo do

que o modelo esférico.
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Figura 6.20 Variagdo da variancia de z em fung¢do do niimero de campos aleatorios gerados

Em relacdo a andlise da estrutura espacial dos campos aleatdrios gerados, novamente
destaca-se que o método de simulagdo gaussiana seqiiencial (SGS) ndo reproduz exatamente o
variograma teorico em cada uma das simulagdes. O importante ¢ verificar se os variogramas
associados a cada simulag¢do (campo aleatdrio gerado) sdo semelhantes, do ponto de vista
qualitativo, ao variograma tedrico utilizado no processo de geracdo dos campos aleatorios.

A Figura 6.21 apresenta a comparacdo entre os modelos tedricos de variograma
utilizados para a geracdo dos campos aleatdrios e cinco variogramas obtidos a partir de

campos aleatdrios gerados pelo método SGS.
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Figura 6.21 Comparagao entre o modelo tedrico do variograma e os variogramas

relativos a alguns campos aleatdrios gerados

Observa-se, a partir da Figura 6.21, que os variogramas obtidos a partir dos campos
aleatorios gerados pelo método SGS “flutuam” em torno dos modelos tedricos de variograma
utilizados na geracdo dos campos aleatorios, correspondendo a um comportamento esperado,
considerando o procedimento e o método adotados para a geragdo dos campos. A principal
razdo das diferengas encontradas, do ponto de vista de comportamento dos variogramas dos
campos aleatérios gerados, ¢ funcdo da discretizacdo espacial adotada para a grade no

processo de geragdo dos campos.
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Andlise dos valores dos logaritmos da condutividade hidraulica (v)

Esta segunda analise procurou avaliar o comportamento dos campos aleatorios do
logaritmo da condutividade hidraulica (y) em termos de valores estatisticos. Os referidos
campos foram obtidos a partir dos campos aleatorios da varidvel normal padronizada (z),
utilizando-se a transformacgdo inversa da distribuicio normal, conforme procedimento
sugerido por Deutsch e Journel (1998). Nao se realizou a analise da estrutura espacial dos
campos aleatorios de y porque o método SGS foi utilizado apenas na geragdo dos campos
aleatorios de z e, portanto, a analise estrutural ficou restrita ao comportamento desta variavel.

A Tabela 6.15 apresenta um resumo das estatisticas dos valores de média e variancia
de y para os campos aleatdrios gerados. Para um melhor entendimento da Tabela 6.15, valem
as mesmas observacdes feitas para a Tabela 6.14. Novamente, verifica-se que o modelo
gaussiano apresentou menor dispersdo para a média e varidncia em relacdo ao modelo

esférico, considerando-se os campos aleatorios gerados.

Tabela 6.15 Parametros estatisticos dos valores de y dos campos aleatdrios gerados

" Logaritmo da condutividade hidraulica (y)
Parametro . P
estatistico Modelo gaussiano Modelo esférico
Média Variincia Média Variidncia
Meédia -6,143 0,436 -6,144 0,435
Desvio-padrao 0,016 0,018 0,033 0,032
Valor minimo -6,199 0,382 -6,238 0,342
Valor maximo -6,103 0,493 -6,035 0,529

Destaca-se que, em termos médios, os valores de média e varidncia dos campos
aleatorios de y, apresentados na Tabela 6.15, resultaram distintos dos valores de média e
variancia amostrais. Conforme apresentado na Tabela 6.11, os valores de média e variancia
amostrais de y sdo -6,149 ¢ 0,393, respectivamente.

Em relagdo a média, pode-se dizer que a discretizacdo espacial, o processo de
transformagdo direta e inversa entre as variaveis z e y e as modificacdes introduzidas nos
modelos tedricos dos variogramas sdo os fatores que colaboraram para a diferenga entre os
valores simulados e amostrais. Ja para a variancia, o principal fator colaborador para esta
diferenca ¢ o proprio procedimento matematico de simplesmente calcular a variancia média
como a média das variancias.

As Figuras 6.22 e 6.23 ilustram o comportamento da média e da varidncia dos
logaritmos da condutividade hidraulica (y) em funcdo do numero de simulagdes (nimero de
campos aleatorios gerados). Os valores de média e variancia, apresentados nas Figuras 6.22 e

6.23, foram calculados considerando-se todos os campos gerados como se fossem um Unico
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campo. Por exemplo, se 0o nimero de campos gerados ¢ igual a 10, entdo a média e a variancia
sdo calculadas sobre um conjunto contendo 25.000 valores, que corresponde ao produto entre
o numero de campos (10) e o nimero de valores por campo (2500).

Verifica-se, a partir das Figuras 6.22 e 6.23, que a média e a variancia dos valores
simulados de y tenderam aproximadamente aos valores amostrais de média (-6,149) e

variancia (0,393) para um numero de 250 simulagdes.
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Figura 6.22 Variacdo da média de y em fun¢do do nimero de campos aleatorios gerados
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Figura 6.23 Variacao da variancia de y em funcdo do nimero de campos aleatdrios gerados

A analise dos resultados da geracdo dos campos aleatdrios de condutividade hidraulica
permitiu identificar uma relativa superioridade do modelo gaussiano em relagcdo ao modelo
esférico, principalmente considerando-se a menor dispersao das médias e varidncias dos
campos aleatdrios gerados pelo modelo gaussiano em comparagdo ao modelo esférico.

Contudo, em razdo do pequeno nimero de informagdes quanto a condutividade
hidraulica, optou-se por adotar o conjunto de campos aleatorios gerados pelo modelo esférico
nas simulac¢des de fluxo e transporte em meio poroso e¢ na avaliagao de risco. Esta decisao
deve representar uma hipotese conservadora em termos de avaliagdao de risco, uma vez que
deve permitir a estimativa de uma distribuicao de freqiiéncia de valores de risco com uma

maior dispersdo (variancia).
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6.3 CENARIO 01 — AVALIACAO DE RISCO PARA A ESTACAO CHUVOSA

Este item apresenta a avaliacdo de risco a saide humana para o cenario 01 (estagdo
chuvosa). Sao apresentadas as hipdteses relativas a definicdo do modelo conceitual para as
simulagdes de fluxo e transporte em meio poroso saturado, bem como, os resultados obtidos.
Na seqliéncia, apresenta-se a avaliacdo de risco propriamente dita a partir dos valores de

concentragdo estimados pelas simulagdes de fluxo e transporte de contaminantes.

6.3.1 Analise do Problema de Fluxo na Esta¢ao Chuvosa

O modelo computacional utilizado para a anélise do problema de fluxo foi o modelo
FLUXSAT, que trata do fluxo permanente tridimensional em meio poroso saturado, cuja
concepgdo foi discutida no capitulo 04 da presente tese. Destaca-se que foram necessarias
algumas modificagdes no referido modelo computacional para possibilitar a execug¢do de
varias simula¢des consecutivas sem a interferéncia do usuario.

Para a analise do problema de fluxo na estagdo chuvosa foram realizadas 200
simulagdes de fluxo no meio saturado, utilizando-se os campos aleatérios de condutividade
hidraulica gerados pelo método SGS, conforme descrito no item 6.2.

O problema de fluxo foi condicionado pelas hipoteses simplificadoras adotadas na
geracdo dos campos aleatérios de condutividade hidraulica. Como mencionado anteriormente,
os campos foram gerados considerando-se uma area retangular de 2 km (sentido leste-oeste) x
5 km (sentido norte-sul) com espacamentos de 40 m e 100 m, respectivamente, em cada uma
das direcdes, resultando em uma grade de 50 x 50 células.

Além disso, como foram gerados campos bidimensionais e isotropicos, o problema de
fluxo foi modelado como bidimensional (plano xy), sem a consideracdo de componentes
verticais de fluxo. Adotou-se ainda um dominio vertical de 18 m e considerou-se uma recarga
constante, equivalente a 315 mm/ano, para toda a area de estudo, excluindo-se a area da lagoa.

Em funcdo da discretizagdo espacial adotada, a area do espelho de dgua da lagoa foi
considerada com aproximadamente 320.000 m?®, apresentando ainda profundidade média de
40 cm, camada de sedimento de fundo com espessura média de 50 cm e condutividade
hidraulica vertical de 1 x 10”7 m/s, o que equivale a aproximadamente 0,864 cm/dia. Estas
informacodes foram obtidas a partir de estudos realizados anteriormente.

Como condi¢ao de contorno, adotou-se o nivel do lengol freatico constante e igual a

12,30 m, junto a fronteira norte do aqiiifero. Ja para a lagoa, adotou-se nivel constante e igual
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a 17,40 m. Estes niveis se referem a um mesmo plano de referéncia arbitrario, com uma cota
de -12,30 m em relagdo ao nivel do mar.

O modelo conceitual que procura representar a modelagem do problema de fluxo no

cenario 01 (estacdo chuvosa) ¢ mostrado, de modo simplificado, pelas Figuras 6.24 e 6.25.

Em funcdo da discretizacdo espacial adotada, a lagoa ¢ representada no cenério 01 por 80

células de um total de 2500 células que representam a area de estudo.

! 2,0 km !
3,6 km
5,0 km
0,8km 0,4km 0,8 km
R | | Orientacio:
0,8 km Lagoa T
0,6 km o——L

Figura 6.24 Modelo conceitual da 4rea de estudo para a estagdo chuvosa — plano xy

Lencol freatico

Figura 6.25 Modelo conceitual da area de estudo para a estagdo chuvosa

(corte vertical na area da lagoa)
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A Figura 6.26 apresenta os valores médios dos niveis do lencol fredtico, obtidos a
partir das 200 simulacdes de fluxo no meio saturado para o cenario 01 (estacdo chuvosa),

utilizando-se o0 modelo FLUXSAT.
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Figura 6.26 Valores médios de niveis (em m) do lencol freatico para as simulagdes

de fluxo em meio poroso saturado para a estagdo chuvosa

Observa-se, a partir da Figura 6.26, uma relativa simetria dos niveis médios do lencol
fredtico na diregdo Sul-Norte. Um fator importante que contribui para essa simetria sdo as
condi¢des de contorno impostas ao modelo de fluxo. Contudo, essa simetria ocorre apenas em
termos médios, j4 0 mesmo ndo acontece quando as simulac¢des sdo analisadas uma a uma. A
Figura 6.27 apresenta os niveis do lengol fredtico para a realizacdo 146, ilustrando o fato de
que, para uma dada realizagdo, ndo se verifica a mesma simetria observada para os niveis
médios.

A Figura 6.28 apresenta os valores de desvio-padrao dos niveis do lengol freatico,
obtidos a partir das 200 simulagdes de fluxo no meio saturado para a estacdo chuvosa,
utilizando-se 0 modelo FLUXSAT. Em relacdo a Figura 6.28, verifica-se que os menores
desvios-padrdo se concentram junto a area da lagoa e ao contorno norte e ocorrem
principalmente devido as condi¢des de contorno impostas ao modelo de fluxo. Observa-se
também na Figura 6.28 que os maiores valores de desvio-padrdo ocorrem nas regides que

sofrem menor influéncia das condigdes de contorno impostas ao modelo de fluxo.
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A Figura 6.29 apresenta os valores médios de velocidade de Darcy, considerando-se as

200 simulagdes realizadas, com o objetivo de fornecer uma ordem de grandeza do fluxo que

se verifica na area de estudo. O comportamento do fluxo em termos de dire¢ao e sentido, em
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termos médios, pode ser percebido a partir da Figura 6.26 que apresenta os niveis médios

obtidos nas simulagdes.
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Figura 6.29 Valores médios de velocidade de Darcy (em m/dia) para as simulagdes

de fluxo em meio poroso saturado para a estacdo chuvosa

Observa-se, a partir da Figura 6.29, que existe uma aceleragdo do fluxo,
principalmente no sentido norte. Isso pode ser explicado pela simulagdo em regime
permanente onde a diminui¢do do nivel do lengol fredtico (espessura do fluxo) é compensada
pelo aumento de velocidade. Verifica-se também uma regido com velocidades de fluxo mais
altas, junto ao contorno norte da lagoa, como resultado da influéncia da lagoa sobre os niveis
locais. Destaca-se ainda, pelos resultados obtidos a partir do modelo FLUXSAT, que o fluxo
da lagoa para o aqiiifero, como pode ser observado a partir da Figura 6.29, se concentra

principalmente ao longo das bordas da lagoa.

6.3.2 Analise do Problema de Transporte na Estacio Chuvosa

O modelo computacional utilizado para a andlise do problema de transporte foi o
modelo TRANSPSAT, que trata do transporte permanente tridimensional em meio poroso
saturado sob regime de fluxo permanente, cuja concepgdo foi discutida no capitulo 04 da
presente tese. Foram feitas algumas modificacdes no referido modelo computacional para

possibilitar a execucdo de varias simulagdes consecutivas sem a interferéncia do usudrio.
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O modelo TRANSPSAT utilizou os valores dos niveis do lengol freatico e das
componentes da velocidade de Darcy nas dire¢des x, y e z de cada uma das 200 simulagdes de
fluxo realizadas pelo modelo FLUXSAT na analise do problema de fluxo na estagdo chuvosa
(item 6.3.1). Além destes resultados, alguns dados de entrada sdo comuns aos modelos
computacionais FLUXSAT e TRANSPSAT.

O modelo conceitual foi o mesmo utilizado na modelagem do problema de fluxo,
sendo representado, de modo simplificado, pelas Figuras 6.24 ¢ 6.25. Especificamente para a
modelagem do problema de transporte, o dominio vertical de 18 m foi subdividido em trés
camadas de espessura igual a 6 m. Estabeleceu-se ainda um horizonte de simulagdo de 30
anos com discretizagao temporal (At) de 5 dias.

E importante destacar, a partir do modelo conceitual apresentado na Figura 6.25, que a
entrada de contaminante no aqiiifero no cenario 01 (estacdo chuvosa) se da somente através
da conexao hidraulica entre a lagoa e o aqiiifero.

Preliminarmente foram avaliadas as concentra¢des resultantes para os contaminantes
listados na Tabela 6.3, cujos dados basicos sdo apresentados na Tabela 6.16. Nesta fase inicial
foram também analisadas as concentracdoes relativas a trés receptores, localizados
respectivamente a: 50 m ao norte da lagoa; 800 m a leste da lagoa; e 2700 m ao norte da
lagoa. Os receptores localizados ao norte da lagoa foram considerados como localizados sobre
um eixo de simetria na dire¢do Sul-Norte da lagoa. Ja o receptor localizado a leste da lagoa

foi considerado como localizado sobre um eixo de simetria na diregdo Oeste-Leste da lagoa.

Tabela 6.16 Dados basicos relativos aos contaminantes analisados no problema de transporte

. Cs Ca, )
Contaminante log Kow (mg/ke) (mg/L) (mz /dia)
Criseno 5,6 0,25 6,50 x 10™ 5,44 x 107
Benzo(a)pireno 6,0 0,18 1,74 x 107 432x 107
Dibenzo(a,h)antraceno 6,5 0,04 1,341 x 10” 397x 10
Benzeno 2,13 0,02 1,57 x 10™ 9,42 x 10°
Arsénio* Nao disponivel 0,39 0,0 0,0

Fonte: Montgomery e Welton (1991). Obs: * Nao soluvel em agua
Nas simulagdes de transporte, adotou-se um valor de 270 m para o coeficiente de
dispersdo longitudinal (ap), correspondente a um décimo da distdncia ao receptor mais
afastado. O valor de o; adotado representa certo grau de conservadorismo em relagdo aos
receptores mais proximos. Ja para o coeficiente de dispersdo transversal (or), adotou-se o
valor de 33,75 m, que corresponde a um oitavo do valor de ar, conforme sugerido por

Charbeneau (2000).
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A concentracdo da fase dissolvida em agua (C,) foi obtida a partir da concentragdo
medida no solo (C;), considerada constante no tempo, adotando-se a hipotese de equilibrio
entre fases. A Equacdo 6.1 estabelece o coeficiente de particdo entre as referidas fases

(Mackay, 2001):

C
K,=—% 6.1
e (6.1)

onde: K, = coeficiente de parti¢do [L/kg];
C,s= concentracao no solo [mg/kg];

Ca.= concentragdo na dgua [mg/L].
O valor de K, pode ser estimado a partir da Equagdo 6.2 a seguir (Mackay, 2001):

K, =0,41f, K,, (6.2)

onde: f,.= conteudo de carbono organico do solo [kg/kg];

Kow= coeficiente de parti¢do entre octanol e agua [adimensional].

Para o célculo de K, adotou-se um valor de f;. igual a 0,23%, conforme estabelecido
em estudos anteriores ¢ apresentado na Tabela 6.1.

Em funcdo dos resultados obtidos nesta fase preliminar, optou-se por restringir a
avaliagdo de risco somente ao contaminante benzeno, uma vez que as concentragdes relativas
aos demais contaminantes resultaram muito baixas para representarem um risco significativo.
Além disso, os resultados mostraram concentragdes significativas para fins de avaliacdo de
risco somente para o receptor mais proximo a lagoa, ou seja, aquele situado 50 m ao norte da
lagoa, sobre seu eixo de simetria longitudinal, denominado simplesmente de receptor 01.

A Figura 6.30 apresenta a evolucdo da pluma média para o contaminante benzeno,
obtida como a média das 200 simula¢des efetuadas.

Verifica-se, a partir da Figura 6.30, que a forma da pluma ¢ bastante influenciada
pelos resultados do modelo de fluxo que definem a contribuicdo da lagoa para o aqiiifero.
Como foi destacado na Figura 6.29, o fluxo da lagoa para o aqiiifero se concentra ao longo do
contorno da mesma, principalmente na sua parte norte, e este aspecto se reflete na forma da

pluma apresentada na Figura 6.30.
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Figura 6.30 Evolugao das concentragdes médias de benzeno (em ppb) para os horizontes

de 5, 10, 15, 20, 25 e 30 anos no cendrio 01 (estagcdo chuvosa)

A Figura 6.31 apresenta a variagdo temporal da concentracdo média de benzeno para o

receptor 01, considerando-se as 200 simulacdes de transporte para o cenario 01. Como a fonte

de contaminagdo ¢ considerada constante, ¢ de se esperar que as concentracdes no receptor 01

tendam a um valor constante, porém este valor nao ¢ alcangado no horizonte de 30 anos.
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Figura 6.31 Variacdo da concentragdo média de benzeno para o receptor 01

no cenario 01 (estacdo chuvosa)

A Figura 6.32 apresenta as distribuigdes de freqiiéncias de concentragdes de benzeno
junto ao receptor 01 para diferentes instantes de tempo, obtidas a partir das 200 simulagdes de

transporte realizadas pelo modelo TRANSPSAT para o cenario 01 (estagdo chuvosa).
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Figura 6.32 Distribuicdo de freqiliéncias de concentra¢do de benzeno para o receptor 01

(5, 10, 15, 20, 25 e 30 anos) no cenario 01 (estagdo chuvosa)
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6.3.3 Avaliacao do Risco na Estacio Chuvosa

A avaliacdo do risco a saude humana propriamente dita seguiu metodologia descrita
em USEPA (1989), ASTM (1995) e ASTM (2000). A avaliacao limitou-se ao célculo do risco
incremental de cancer (RIC), relacionado a ingestdo oral de dgua subterranea contaminada
com benzeno, considerando-se que este ¢ um contaminante reconhecidamente carcinogénico.
Nao foram avaliados os efeitos toxicos (ndo cancerigenos) associados a exposi¢cdo ao
benzeno.

As expressoes para o calculo da exposi¢ao diaria média (DDM) e do risco incremental

de cancer (RIC) sdo apresentadas a seguir (Kolluru, 1996):

DDM:CWXIRXEFXED 6.3)
BWx AT

onde: DDM = exposi¢do (dose) didria média (mg/kg/dia);
CW = concentrag@o do contaminante na dgua (mg/L);
IR = taxa de ingestdo diaria de agua (L/dia);
EF = freqiiéncia de exposi¢ao (dias/ano);
ED = duragao da exposi¢ao (anos);
BW = peso corporal (kg);

AT = tempo sobre o qual se considera a média (dias).

RIC = DDM x SF (6.4)

onde: RIC =risco incremental de cancer (casos adicionais de cancer por populacdo exposta);

SF = fator de declividade ou slope-factor ([mg/kg/dia]™).

Os valores de concentracdo (CW) usados para a estimativa da exposicao (dose) didria
média (DDM) referem-se as concentracdes estimadas para o receptor 01 para tempo (t) igual a
30 anos, considerando-se as 200 simulagdes de transporte realizadas pelo modelo
TRANSPSAT, discutidas no item anterior, ¢ cuja distribui¢do de freqliéncias é apresentada na

Figura 6.33.
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Figura 6.33 Distribuicdo de freqiliéncias de concentra¢do de benzeno para o receptor 01

para o horizonte de tempo de 30 anos no cenario 01 (estagdo chuvosa)

O horizonte de tempo (30 anos) foi escolhido de acordo com a durag¢do da exposicao
(ED) normalmente usada para a avaliagdo dos efeitos cancerigenos. A adog¢do da concentragdo
estimada para tempo (t) igual a 30 anos para o céalculo da DDM representa uma hipotese
conservadora, ja que o receptor 01 € submetido a valores crescentes de concentragdo ao longo
do periodo de exposicao.

E interessante comparar os valores de concentragdo utilizados na avaliagdo de risco,
apresentados na Figura 6.33, com valores limites de concentracdo para o contaminante
benzeno, segundo encontrado em referéncias na literatura técnica, como destacado a seguir.

A Agéncia de Protecdo Ambiental dos Estados Unidos (U. S. Enviromental Protection
Agency — USEPA) sugere concentragdes de benzeno variando entre 1 ppb e 10 ppb para um
nivel de risco de 10, que representa um caso adicional de cancer para uma populacio de um
milhdo de pessoas expostas (USEPA, 2000). O Ministério da Habitacdo, Planejamento
Espacial ¢ Meio Ambiente (Ministry of Housing, Spatial Planning and Environment -
VROM) da Holanda adota 30 ppb como um valor de intervencdo para o benzeno na agua
subterranea (VROM, 2000). Como um exemplo no Brasil, a Companhia de Tecnologia de
Saneamento Ambiental (CETESB) do estado de Sao Paulo sugere 5 ppb como um valor
orientador para intervencao nas aguas subterraneas (Casarini et al., 2001).

Verifica-se, portanto, quando se compara a distribuicdo de freqliéncias de
concentragdes de benzeno apresentada na Figura 6.33 aos valores de intervencdo sugeridos
por alguns organismos de prote¢do ao meio ambiente e a saide humana, que os valores de
concentragdo estimados sdao, de modo geral, inferiores a estes valores de intervengdo, excecao

feita ao limite de 1 ppb, sugerido por USEPA (2000).
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O valor de AT usualmente utilizado na Equag¢do 6.3 para avaliagdo dos efeitos
cancerigenos ¢ de 70 anos (Kolluru, 1996). Segundo IBGE (2008), a expectativa de vida para
o estado brasileiro onde se situa a area de estudo ¢ de 70,4 anos. Portanto, a adogdo do valor
sugerido por Kolluru (1996) ou da expectativa de vida para AT conduz a resultados proximos
entre si. No presente estudo, adotou-se o valor de 70 anos para a estimativa da DDM.

A Tabela 6.17 apresenta os demais parametros usados para a estimativa da DDM. Os
valores apresentados na referida tabela sdo relativos a um padrao de exposi¢do de uma pessoa

adulta, residente no local e cuja via de exposicdo € a ingestdo oral de 4gua contaminada.

Tabela 6.17 Parametros utilizados para a estimativa da dose diaria média (DDM)

Parametro Unidade | Valor adotado
Ta>'<:a Fle 1ngestao L/dia 3
diaria de dgua
Freqiiéncia de exposi¢do’ dias/ano 365
Duragao da exposic;ﬁo2 ano 30
Peso corporal’ kg 60

Fonte: ' Casarini e al. (2001); * Kolluru (1996)

A taxa de ingestdo didria de 4gua normalmente recomendada para avaliagdes de risco a
satde humana ¢ 2 L/dia (USEPA, 1989; Kolluru, 1996; Casarini et al. 2001). Contudo, em
funcdo das condigdes climaticas da area de estudo, utilizou-se o valor de 3 L/dia, ou seja, um
valor 50% superior ao valor recomendado. USEPA (1997) apresenta uma discussdo sobre
estudos realizados para a estimativa do consumo diario de agua, inclusive sob diferentes
condi¢des de atividade fisica e de temperatura. Os resultados destes estudos justificam o valor
aqui adotado.

Discussodes a respeito do fator de declividade (SF), presente na Equacdo 6.4, e da sua
obtencdo podem ser encontradas em USEPA (1989) e Kolluru (1996). USEPA (2000)
apresenta uma faixa de valores para o fator de declividade (SF) oral para o contaminante
benzeno e que compreende o intervalo entre 1,5 x 102 ¢ 5,5 x 107 (mg/kg/dia)'l.

Os valores de SF recomendados por USEPA (2000) sdo referentes a uma populagao-
padrdo com um peso corporal de 70 kg. Para populagdes com peso diferente do peso da
populacdo-padrao, USEPA (1997) sugere um procedimento para o calculo de um fator de

correcao (FC) para o fator de declividade (SF), utilizando-se a Equagdo 6.5 (USEPA, 1997):

1
. (ﬂjé 6.5)



254

A partir do valor de BW apresentado na Tabela 6.17 e da Equacao 6.5, os limites do
intervalo para o fator de declividade (SF) oral do contaminante benzeno, iguais a 1,5 x 107 ¢
5,5 x 107 (mg/kg/dia)”, foram corrigidos para 1,43 x 107 ¢ 5,23 x 10 (mg/kg/dia)”. Este
intervalo foi entdo utilizado para determinar, a partir da Equagao 6.4, duas distribui¢cdes de
freqiiéncias para o risco incremental de cancer (RIC), denominadas aqui de curva inferior e
curva superior do risco e que sdo apresentadas na Figura 6.34.

A Figura 6.35 também apresenta a curva inferior ¢ a curva superior do risco, mas
agora expressas segundo a probabilidade de excedéncia. Destaca-se que as curvas
apresentadas nas Figuras 6.34 e 6.35 foram obtidas a partir de 200 valores de RIC, relativos as

200 simulagdes de fluxo e transporte realizadas para o cenario 01.
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Figura 6.34 Distribui¢des de freqiiéncias dos valores de risco incremental de cancer

para o receptor 01 no cenario 01 (estacdo chuvosa)
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Figura 6.35 Probabilidade de excedéncia dos valores de risco incremental de cancer

para o receptor 01 no cenario 01 (estagcdo chuvosa)
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A Tabela 6.18 apresenta estimativas da probabilidade do RIC ultrapassar os limites

mais usuais utilizados em avaliagdes do risco a saude humana. Os valores estimados de

probabilidade foram obtidos por interpolacdo linear, a partir das curvas de probabilidade de

excedéncia apresentadas na Figura 6.35.

Tabela 6.18 Estimativas da probabilidade do RIC exceder os limites usuais para o risco

incremental de cancer para o receptor 01 (cenario 01 — estagdo chuvosa)

Limite para o risco

Probabilidade de exceder o limite de risco

curva inferior

curva superior

1x10° <0,5% 4.9 %
1x10° <0,5% <0,5%
1x10* <0,5% <0,5%

Verifica-se, a partir dos valores apresentados na Tabela 6.18, que existe uma
probabilidade de excedéncia estimada maior que 0,5 % para o receptor 01 apenas quando se
consideram o limite para o risco de 1 x 10 (um caso adicional em uma populagdo de um
milhdo de pessoas expostas) e a curva superior do risco. O valor de referéncia 0,5 % ¢
resultante do nimero de simulagoes realizadas.

Os resultados apresentados neste item e condensados na Tabela 6.18 constituem o
ponto central do desenvolvimento da presente tese. Ha que se destacar que estes resultados
conferem uma dimensao a mais ao risco estimado pela avaliacao de risco.

As avaliacdes usuais expressam o risco apenas em termos das conseqiliéncias,
traduzidas pelo numero de casos adicionais de cancer por populacdo exposta. Por exemplo, o
limite de 1 x 107 representa um caso adicional de cincer em uma populagdo de um milhdo de
pessoas expostas.

No presente trabalho, uma estimativa de chance de ocorréncia ¢ associada a
conseqiiéncia da exposi¢do. Por exemplo, para o mesmo limite de 1 x 10, que expressa a
conseqiiéncia de um caso adicional para um milhdo de pessoas expostas, tem-se também uma
estimativa da chance desta conseqiiéncia ser igualada ou superada. No cenario 01, essa chance
¢ de 4,9% para a curva superior de risco, conforme apresentado na Tabela 6.18.

Esta informacdo adicional permite que o risco seja expresso de uma forma mais
abrangente, onde o mesmo ¢ definido pela sua conseqiiéncia e pela sua chance de ocorréncia,
conforme discutido previamente no capitulo 02 da presente tese. Essa dimensdo adicional
pode ser muito valiosa para o tomador de decisdo, em razdo da gravidade das conseqiiéncias e
do custo elevado dos processos de remediacao.

Em termos de resultados possiveis, destaca-se ainda que, embora a andlise tenha se

restringido ao receptor 01, é possivel a constru¢do de superficies de risco para a area de
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estudo para diferentes percentis de probabilidade de excedéncia, em razao dos resultados de
concentragdo disponibilizados pelo modelo TRANSPSAT.

Como os valores de risco foram calculados a partir de 200 simula¢des de fluxo e
transporte, seria possivel construir superficies de risco para percentis definidos de 0,5% em
0,5%. Inclusive poderiam ser definidas areas para as quais o RIC foi superior a um
determinado valor limite.

A Figura 6.36 mostra, apenas como um exemplo de possibilidade de apresentagao dos
resultados da avaliagdo de risco, superficies do risco médio para os horizontes de tempo de 5,
10, 15, 20, 25 e 30 anos, considerando-se o valor de SF igual a 5,23 x 107 (mg/kg/dia)'l, que

define a chamada curva superior do risco. A escala adotada para representacdo das superficies

¢ construida a partir do logaritmo do risco incremental de cancer (log RIC).

Verifica-se, a partir da Figura 6.36, que existe um aumento da superficie de risco ao
longo do tempo, bem como, um aumento dos valores de risco para um mesmo local.

Como ja destacado, assim como foram construidas superficies de risco médio,
apresentadas na Figura 6.36, poderiam ser construidas superficies de risco para probabilidades
de excedéncia segundo diferentes percentis, discretizados de 0,5% em 0,5%, uma vez que

foram realizadas 200 simulagdes de fluxo e transporte.

6.4  CENARIO 02 — AVALIACAO DE RISCO PARA A ESTACAO SECA

Este item apresenta a avaliacdo de risco a saide humana, considerando-se o cenario 02
(estacdo seca). A principal diferenga entre os cenarios 01 (estagdo chuvosa) e 02 (estagdo
seca) consiste na retragdo da lagoa no periodo seco. A Tabela 6.2 apresenta as areas do
espelho de 4gua da lagoa e da camada de solo contaminado exposto. Em razdo da
discretizag¢do espacial adotada para o modelo conceitual, os valores das referidas areas foram
ligeiramente modificados para a avaliagdo do risco, conforme comentado a seguir.

A éarea do espelho de 4gua da lagoa correspondeu a 320.000 m” nas simulagdes do
cenario 01 e a 208.000 m® nas simula¢des do cenario 02. Como conseqiiéncia, ha uma
mudanca do mecanismo de fluxo e transporte para uma area de 112.000 m”, que representa a
area correspondente a retragdo da lagoa. Basicamente, esta mudanga consiste no fluxo e
transporte serem relacionados a recarga natural do aqiiifero e ndo mais a conexdo hidraulica
entre a lagoa e o aqliifero. Como conseqiiéncia direta, deve ser considerada também a questao
do fluxo e transporte em meio ndo saturado. No caso do cendrio 01 (estagdo chuvosa), as

simulagdes se limitaram ao fluxo e transporte em meio saturado.
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Figura 6.36 Superficies de risco médio para os horizontes de 5, 10, 15, 20, 25 e 30 anos,

obtidas para o cenario 01 (estacdo chuvosa)
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Sao apresentadas a seguir as hipdteses relativas a definicdo do modelo conceitual para
as simulagdes de fluxo e transporte nos meios porosos saturado e nao saturado, bem como, os
resultados obtidos. Na seqiiéncia, apresenta-se a avaliagdo de risco propriamente dita a partir
dos valores de concentracdo estimados pelas simulagdes de fluxo e transporte de
contaminantes. Finalmente ¢ apresentada uma comparagao entre os resultados das avaliagdes

de risco para os cenarios 01 (estacao chuvosa) e 02 (estagao seca).

6.4.1 Analise do Problema de Fluxo na Estacdo Seca

Os modelos computacionais utilizados para a analise do problema de fluxo foram o
modelo FLUX, que trata do fluxo permanente unidimensional em meio poroso nio saturado,
cuja concepcao foi discutida no capitulo 03 da presente tese, e 0 modelo FLUXSAT, que trata
do fluxo permanente tridimensional em meio poroso saturado, cuja concepgao foi discutida no
capitulo 04 da presente tese. Destaca-se novamente que foram necessarias algumas
modificagdes nos referidos modelos computacionais para possibilitar a execugdo de varias
simulacdes consecutivas sem a interferéncia do usuario.

Neste momento, ¢ fundamental destacar um aspecto bastante importante que envolve a
analise do problema de fluxo e transporte no cenario 02 (estagdo seca), principalmente devido
a existéncia de uma area de solo contaminado exposto devido a retra¢do da lagoa.

Na solu¢ao do problema de fluxo, que envolve basicamente o céalculo dos niveis do
lencol fredtico e das velocidades de Darcy, ndo existe a necessidade de simula¢do do fluxo no
meio poroso ndo saturado, uma vez que o calculo do mesmo ¢ feito em regime permanente e,
portanto, ndo € possivel a representacdo do deslocamento de frentes de umedecimento. Ja para
o problema de transporte, existe sim a necessidade de representagdo do fluxo no meio nao
saturado, uma vez que o fluxo interfere na propaga¢do do contaminante, mesmo sob a
hipdtese de fluxo em regime permanente.

O procedimento adotado para a andlise do fluxo no cenario 02 (estagdo seca) consistiu

basicamente em:

1) andlise do fluxo no meio poroso saturado com a determinagdo dos niveis do lengol
fredtico (modelo FLUXSAT);
2) analise do fluxo no meio poroso nao saturado com a determinagao das curvas de

saturacdo e dos perfis das cargas hidraulicas (modelo FLUX).
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Fluxo no meio poroso saturado

O problema de fluxo no meio saturado foi condicionado basicamente pelas mesmas
hipdteses simplificadoras adotadas para o cendrio 01 (estacdo chuvosa). No entanto, algumas
diferengas fundamentais sdo destacadas a seguir.

A 4rea da lagoa foi considerada como sendo de aproximadamente 208.000 m® e
adotou-se uma recarga constante, equivalente a 190 mm/ano, para toda a area de estudo,
excluindo-se a drea da lagoa.

Como condicdo de contorno, adotou-se um nivel do lencol freatico constante e igual a
12,30 m, junto a fronteira norte do aqiiifero. Ja para a lagoa, adotou-se um nivel constante e
igual a 17,20 m. Estes niveis se referem a um mesmo plano de referéncia arbitrario, com uma
cota de -12,30 m em relacao ao nivel do mar.

O modelo conceitual que procura representar a modelagem do problema de fluxo na
estagdo seca também ¢ representado, de modo simplificado, pelas Figuras 6.24 e 6.25,

ressalva feita a representacao da area da lagoa, conforme esquematizada na Figura 6.37.
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Figura 6.37 Representacao esquematica da lagoa para o cendrio 02 — estacdo seca

A Figura 6.37, como ja mencionado, representa de modo esquematico a lagoa no
cenario 02 (estagdo seca). Em comparacdo a representagcdo da lagoa para o cenario 01 (estagdo
chuvosa), Figura 6.24, verifica-se uma retragdo do espelho de 4gua de 320.000 m’ para

208.000 m”. Além disso, destaca-se que as distancias das bordas da lagoa as fronteiras Norte e
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Sul da érea de estudo foram mantidas e que as distancias das bordas da lagoa as fronteiras
Leste e Oeste da area de estudo foram acrescidas em 40 m.

Em relagdo ao numero de células, em fungdo da discretizagdo espacial adotada, a area
da lagoa foi representada por 80 células no cenério 01 (estacdo chuvosa). Ja no cenario 02
(estacdo seca), devido a retracdo da lagoa, a sua area passa a ser representada por 52 células.
Portanto, estabelece-se uma regido de solo exposto, correspondente a um total de 28 células
no modelo conceitual do cenario 02.

Em termos do problema de fluxo, existe uma mudanga de mecanismo de alimentagao
do aqiiifero na 4rea de solo exposto (112.000 m?) quando comparados os cenarios 01 ¢ 02. No
cenario 01 (estagdo chuvosa), esta alimentacao se dava pela conexao hidraulica entre a lagoa e
o aqiiifero. Portanto, as simulagdes de fluxo se limitavam ao meio saturado. Ja no cenario 02
(estacdo seca), esta alimentacdo se d& pelo processo de recarga natural do aqiiifero. Nesta
condi¢do, deve ser considerado também o fluxo no meio ndo saturado, principalmente para
permitir a simulag@o do transporte no referido meio.

A Figura 6.38 apresenta os valores médios dos niveis do lengol fredtico, obtidos a
partir das 200 simulag¢des de fluxo no meio saturado para a estagao seca. Novamente, observa-
se uma relativa simetria dos niveis médios do lengol freatico na dire¢do Sul-Norte. A Figura
6.39 apresenta os niveis do lencol freatico para uma realizagdo em particular, ilustrando
novamente o fato de que, para uma dada realizag¢do, ndo se verifica a simetria observada para

os valores médios.

I 127 12,7—
4500 — "' ’
13.1 13,1 13,1
4000 {—13.5 13,5 13.5—]
13,9 13.9 139
3500 1—143 14,3 14,3—
14,7 14,7 14
3000 - -
_ —15,1 15.1 15.1
& 2500 4155 15.5 15.5
B
[ 20 —
2000 4 15.9 15,9 159

——F___—__—____
13— 163 16,3——
1500 |

_'_'_‘__’__-—’-'—__—_'—___—_‘__h—'——\_____‘__
__’_,_;—J_———\\\_
_16.7_____,_,.,-—-\6.7 /_\/ fgiccy |
1000 B %
e 4
o
500 Q

250 500 750 1000 1250 1500 1750
X (m)
Figura 6.38 Valores médios de niveis (em m) do lencol freatico para as simulagdes

de fluxo em meio poroso saturado para a estacdo seca



Figura 6.39 Valores de niveis (em m) do lencol fredtico para a realizagdo 146

250

500

750 1000

1250
X (m)

1500 1750

de fluxo em meio poroso saturado para a estacao seca

261

A Figura 6.40 apresenta os valores de desvio-padrdo dos niveis do lengol fredtico,

obtidos a partir das 200 simulagdes de fluxo no meio saturado para a estagdo seca, utilizando-

se 0 modelo FLUXSAT.
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Em relagdo a Figura 6.40, valem as mesmas conclusdes obtidas para o cenario 01
(estacdo chuvosa), ou seja, os menores desvios-padrdo se concentram junto a area da lagoa e
ao contorno norte e ocorrem principalmente devido as condi¢des de contorno impostas ao
modelo de fluxo. Além disso, os maiores valores de desvio-padrdo novamente ocorrem nas
regides que sofrem menor influéncia das condigdes de contorno impostas ao modelo de fluxo.

A Figura 6.41 apresenta os valores médios de velocidade de Darcy, considerando-se as
200 simulagdes realizadas, com o objetivo de fornecer uma ordem de grandeza do fluxo que
se verifica na area de estudo para o cenario 02 (estagdo seca). O comportamento do fluxo em
termos de direcdo e sentido, em termos médios, pode ser percebido a partir da Figura 6.38 que
apresenta os niveis médios obtidos nas simulagdes.

Observa-se, a partir da Figura 6.41, que existe uma aceleragio do fluxo,
principalmente na dire¢do norte. Assim como no cenario 01 (estagdo chuvosa), a explicagdo
se deve a adocdo da condi¢do de regime permanente, onde a diminuicdo do nivel do lengol
freatico (espessura do fluxo) € compensada pelo aumento de velocidade. Novamente, verifica-
se uma regido com velocidades de fluxo mais altas junto ao contorno norte da lagoa, como
resultado da influéncia da lagoa sobre os niveis locais. Uma vez mais, destaca-se, pelos
resultados obtidos a partir do modelo FLUXSAT, que o fluxo da lagoa para o aqiiifero, como
pode ser observado a partir da Figura 6.41, se concentra principalmente ao longo das bordas

da lagoa.
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Fluxo no meio nao saturado

O modelo FLUX, como j& mencionado, foi utilizado para a analise do fluxo no meio
ndo saturado. Foram necessdrias algumas modificagdes no referido modelo computacional
para permitir a execucao de varias simulagdes em seqiiéncia sem a interferéncia do usuario. A
versdo modificada do modelo FLUX permite ainda a defini¢do de diversas colunas de solo
contaminado ¢ leva em consideracdo as duas situagdes possiveis de fluxo, quando se
comparam o fundo da coluna de solo e o nivel do lengol freatico, calculado pelo modelo
FLUXSAT, como sera explicado na seqiiéncia.

Os dados basicos necessarios para o modelo FLUX referem-se aos parametros que
definem a curva de retencao do solo. O modelo tedrico adotado para a representagdo da curva
de reten¢do do solo corresponde ao modelo sugerido por van Genuchten (1980) e que pode ser

representado por:

0—-0 1 M
—Yr _ 6.6
o ) &

onde: 0 = contetdo volumétrico [L*/L*];
O = contetdo volumétrico para a saturagio méaxima [L*/L*];
0, = conteudo volumétrico para a saturacio residual [L*/L’];
y = altura capilar [L];
o = pardmetro a determinar [L™];

M e N = parametros a determinar.
A Tabela 6.19 apresenta os resultados de ensaios realizados em estudos anteriores para
a determinacdo da curva de retengdo do solo. Estes ensaios sdo referentes a pontos distintos

dentro da area de estudo.

Tabela 6.19 Resultados de ensaios para a determinagdo da curva de retengao do solo

Altura capilar Conteudo volumétrico

(m) 01 02 03 04 05 06 07 08

0 0,298 0,323 0,260 0,296 0,334 0,427 0,273 0,291
3,10 0,220 0,149 0,136 0,158 0,102 0,159 0,118 0,133
5,17 0,180 0,115 0,100 0,122 0,077 0,132 0,088 0,097
10,33 0,169 0,109 0,086 0,108 0,069 0,119 0,077 0,079
20,66 0,157 0,099 0,073 0,095 0,056 0,108 0,070 0,074
30,99 0,146 0,092 0,065 0,152 0,050 0,053 0,074 0,070
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Como pode ser observado, a partir da Tabela 6.19, existem varia¢des significativas no
valor do contetido volumétrico para um mesmo valor de altura capilar, inclusive com algumas
amostras apresentando variagdes ao longo do perfil do solo que dificultam a obtencdo dos
parametros da curva de retencao do solo, especialmente as amostras 04 ¢ 07.

O procedimento bésico adotado para a determinacdo dos parametros da curva de
reten¢do do solo foi o de ajustar o modelo tedrico de curva de retengdo, representado pela
Equacdo 6.6, para cada uma das amostras apresentadas na Tabela 6.19 e verificar se os
parametros ajustados apresentavam valores razoaveis em comparacao aos valores observados
na literatura técnica. Utilizou-se como referéncia a discussdo apresentada por Charbeneau
(2000).

Apo6s este ajuste inicial, procurou-se definir um conjunto Unico de parametros que
representasse razoavelmente bem a maior parte das amostras e cujos valores fossem aceitaveis
perante os valores sugeridos pela literatura. A partir dos dados apresentados na Tabela 6.19 e
utilizando-se o modelo computacional RETC (van Genuchten et al., 1991), estabeleceu-se
como conjunto de pardmetros que caracterizam a curva de reten¢do na regido de solo exposto,

os valores apresentados na Tabela 6.20.

Tabela 6.20 Ajuste dos parametros que caracterizam a curva

de retengdo do solo na area de solo exposto

Parametro Valor ajustado
Om 0,275
0, 0,0
o 4,0
M 0,237
N 1,310

A regido onde existe a necessidade de simulacdo do fluxo no meio ndo saturado
corresponde a 4rea de solo exposto, definida pela diferenca entre as areas da lagoa nos
cenarios 01 (estagdao chuvosa) e 02 (estagdo seca), e que sdo representadas pelas Figuras 6.24
e 6.37, respectivamente.

A Figura 6.42 apresenta um corte vertical da 4rea da lagoa com o objetivo de mostrar
o modelo conceitual adotado para representar o cenario 02 (estagdo seca), em termos do fluxo
e transporte no meio ndo saturado e do mecanismo de entrada do contaminante no meio
saturado, como serd discutido no item 6.4.2. Novamente, destaca-se que a analise do fluxo no
meio ndo saturado se restringe a regido de solo exposto e se faz necessdria para fornecer

subsidios para a etapa de modelagem do transporte do contaminante.
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Lencol freatico

Figura 6.42 Modelo conceitual da area de estudo — corte vertical na area da lagoa

(cenario 02 — estagdo seca)

Assim como no cenario 01, adotou-se uma espessura de camada de sedimentos de
fundo de 50 cm, que corresponde também a espessura da camada de solo exposto, conforme
representado na Figura 6.42, e uma condutividade hidrdulica vertical de 1 x 107 m/s,
equivalente a 0,864 cm/dia. Adicionalmente, assumiu-se uma profundidade média da lagoa de
20 cm.

Como observado na Figura 6.42, a camada de solo contaminado exposto possui uma
cota de base de 16,90 m. A comparagdo da referida cota com o nivel do lencol freatico,
estimado pelo modelo FLUXSAT, permite definir duas situacdes distintas em termos de fluxo
e transporte na area de solo exposto.

A primeira situagdo (situacdo 01) corresponde a condicdo na qual o nivel do lengol
freatico encontra-se acima da cota 16,90 m. Para esta condi¢cdo, ndo existe a necessidade de
simulacdo do fluxo no meio ndo saturado porque a entrada do contaminante se faz
diretamente no meio saturado. A segunda situacdo (situacdo 02) corresponde a condi¢do na
qual o nivel do lencol freatico encontra-se abaixo da cota 16,90 m. Para esta condicdo, existe
a necessidade de simulacao do fluxo no meio ndo saturado porque ha uma distancia entre a
base da camada de solo exposto e o nivel do lengol freatico.

Esta classificagdo em situagcdo 01 ou situacdo 02, em termos de fluxo e transporte no

meio ndo saturado para a area de solo contaminado exposto, foi estabelecida para cada uma
das 28 células que representam a referida area e para cada uma das 200 simulacgdes de fluxo e
transporte realizadas.

A Figura 6.43 procura ilustrar o modo como as 28 células que representam a area de

solo contaminado exposto foram classificadas em situacdo 01 (sem fluxo e transporte no meio

ndo saturado) e situagdo 02 (com fluxo e transporte no meio ndo saturado) para a realizagao

(simulacao) 194.
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Convencao:

Lagoa |:| solo exposto ! solo exposto

(situagdo 01) (situagdo 02)

Figura 6.43 Representagdo esquematica das células junto a regido da lagoa para o cenario 02
(estacdo seca), destacando a condic¢ao de fluxo no meio ndo saturado na area

de solo contaminado exposto, obtida para a realizagao (simulagao) 194

Destaca-se que a informagdo basica para a classificagdo apresentada na Figura 6.43
sdo os niveis do lencol freatico, obtidos a partir dos resultados das simulag¢des de fluxo em
meio saturado, realizadas pelo modelo FLUXSAT. Isto justifica o procedimento adotado de se
analisar inicialmente o fluxo no meio poroso saturado.

Para a simulagdo do fluxo no meio ndo saturado, associou-se uma coluna de solo
contaminado a cada célula classificada como situacdo 02. O comprimento de cada coluna foi
definido pela distancia entre a base da camada de solo exposto (16,90 m) e o nivel do lengol
freatico. Este comprimento corresponde a distancia na qual se da o fluxo e o transporte no
meio ndo saturado. Por convengdo, adotou-se um comprimento de coluna de solo nulo para as
células classificadas como situagdo 01, onde ndo se tem o fluxo e o transporte no meio nao
saturado.

As 200 simulagdes realizadas se diferenciam entre si principalmente pela forma como
as 28 células, que representam a area de solo contaminado exposto, foram classificadas em

situacdo 01 ou situacdo 02 e pelo comprimento das colunas de solo associadas a cada célula

classificada como situacao 02.

De modo geral, pode-se ter uma configuragdo distinta para cada uma das 200
simulagOes realizadas. Destaca-se que pode haver uma simulacdo que apresente a mesma
classificagdo da simulacdo 194, apresentada na Figura 6.43, porém provavelmente os
comprimentos das colunas correspondentes as células classificadas como situacdo 02 serdo

distintos entre si, com exce¢dao do caso onde todas as 28 células sdo classificadas como

situacao 01.
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O fluxo nas colunas associadas as células classificadas como situagao 02 foi entdo
simulado, utilizando-se 0 modelo FLUX em uma versao modificada que permite identificar se

para determinada célula ocorre a situacdo 01 ou a situacdo 02 pela comparacdo entre os niveis

do lencgol fredtico calculados pelo modelo FLUXSAT e a cota da base da camada de solo
exposto (16,90 m).

O modelo FLUX, conforme discutido no capitulo 03, calcula os valores de grau de
saturagdo e as cargas hidraulicas para uma coluna de solo nio saturado, a partir da recarga e
das caracteristicas do solo, e que servem de entrada para o modelo TRANSP, que trata do
transporte unidimensional em meio poroso ndo saturado. Portanto, foram definidos perfis de
grau de saturagdo e de cargas hidraulicas para as colunas associadas as células classificadas
como situacdo 02 para cada uma das 200 simulagdes realizadas.

Novamente, destaca-se que as simulagdes de fluxo no meio nao saturado foram
realizadas principalmente para subsidiar as simulag¢des de transporte no referido meio para o

cenario 02 (estagdo seca), como sera abordado na seqiiéncia.

6.4.2 Analise do Problema de Transporte na Estacdo Seca

A solugdo do problema de transporte no cenario 02 (estagdo seca), assim como no
cenario 01 (estacdo chuvosa), foi obtida a partir dos resultados da solu¢do do problema de
fluxo. Contudo, novamente existem importantes diferengas entre os cenarios 01 e 02.

A mais importante diferenga entre os cenarios refere-se a area correspondente a
retracdo da lagoa (112.000 m?). Para a 4rea em questdo, existe uma mudanga no mecanismo
de entrada do contaminante no aqiiifero. No cenario 01 (estacdo chuvosa), a entrada do
contaminante se d4 pela conexdo hidrdulica entre a lagoa e o aqiiifero. J4 para o cenario 02
(estacdo seca), a entrada do contaminante se da pelo processo de recarga natural do aqiiifero.

Para o cenario 02, conforme ja mencionado, a area da lagoa ¢ representada por 52
células no modelo conceitual e a drea do solo exposto por 28 células. Como no caso do fluxo,
verificam-se duas situagdes distintas para a area de solo exposto, especificamente agora em
termos de transporte.

A situagdo 01 representa novamente a condi¢do em que o nivel do lengol freatico
simulado resultou superior a cota da base da camada de solo contaminado exposto (16,90 m)
e, portanto, ndo existe transporte no meio nao saturado e a situagdo 02 representa novamente a

condicdo em que o nivel do lencol fredtico simulado resultou inferior a cota da base da
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camada de solo contaminado exposto (16,90 m) e, portanto, existe transporte no meio nao

saturado.
O procedimento adotado para a andlise do transporte no cenario 02 (estacdo seca)

consistiu basicamente em:

1) andlise do transporte no meio nio saturado com a determinagdo dos perfis de
concentragao ao longo do tempo na interface entre as colunas de solo contaminado
(area de solo exposto) e o aqiiifero (modelo TRANSP);

2) analise do transporte no meio saturado com a determinagdo da variacdo das

concentragdes ao longo do tempo na area de estudo (modelo TRANSPSAT).

Transporte no meio ndo saturado

O modelo FLUX, discutido no capitulo 03, calcula valores de grau de saturagdo e
cargas hidraulicas para uma coluna de solo ndo saturado e que sdo usados como dados de
entrada para o modelo TRANSP, também discutido no capitulo 03, que trata do transporte
unidimensional em meio poroso ndo saturado.

Destaca-se que, para a analise do transporte no meio ndo saturado, o modelo TRANSP
foi modificado para permitir varias simulagdes com diversas colunas de solo contaminado,

inclusive identificando pelo comprimento da coluna, se para determinada coluna ocorre a

situacdo 01 (sem transporte no meio nao saturado) ou a situagdo 02 (com transporte no meio
ndo saturado). Como mencionado anteriormente, por convencao, o modelo FLUX atribui um
comprimento nulo as colunas relativas a situagdo 01.

Para um melhor entendimento, a Figura 6.44 ilustra um exemplo da variacdo da

concentragdo de entrada do contaminante no aqiiifero para a situacdo 01 (sem transporte no

meio ndo saturado) e para a situacdo 02 (com transporte no meio saturado). Na Figura 6.44, a

curva que representa a situacdo 02 foi obtida para uma coluna de solo com comprimento de 5
cm e uma discretizagdo espacial (Az) igual a 1 cm, adotada para todas as simulacdes.

Verifica-se, a partir da Figura 6.44, que as concentragdes de entrada do contaminante

no aqiiifero nao variam ao longo do tempo para a situacdo 01 (sem transporte no meio nao

saturado). Ja para a situacdo 02 (com transporte no meio nao saturado), existe a variagao das

concentragcdes de entrada ao longo do tempo, em funcdo justamente da propagacdo pela
coluna de solo ndo saturado, definida pela distincia entre a base da camada de solo

contaminado exposto (16,90 m) e o nivel do lencol freatico.



269

Verifica-se também, a partir da Figura 6.44, que as concentragcdes de entrada para a
situacdo 02 tendem ao mesmo valor de concentracdo de entrada constante, observado para a
situacdo 01. Esse resultado era esperado, uma vez que se adotou a hipdtese de concentragao

constante na fonte (solo contaminado).
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Figura 6.44 Variacao da concentragdo de entrada do contaminante no aqjiifero
para a regido de solo exposto

A discussdo anterior ¢ relativa apenas a area de solo contaminado exposto,
representada por 28 células no modelo conceitual. Para & area da lagoa, representada por 52
células no cenario 02, adotou-se um padrao de entrada do contaminante no aqiiifero similar a
situacdo 01 na 4rea de solo contaminado exposto, ou seja, concentracdo de entrada constante
no tempo.

A variacdo da concentragdo de entrada do contaminante no aqiiifero ao longo do
tempo foi estabelecida para todas as 28 colunas de solo contaminado em cada uma das 200
simulagoOes realizadas pelo modelo TRANSP e foram utilizadas como condigdao de contorno

para as simulagdes de transporte no meio saturado.

Transporte no meio saturado

O transporte no meio saturado no cenario 02 (estacdo seca) segue praticamente as

mesmas hipoteses basicas e consideragdes adotadas para o cendrio 01 (estacdo chuvosa). A
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principal diferenca sdo as condigdes de contorno junto a area da lagoa, devido a existéncia de
uma area de solo contaminado exposto, originada pela retracdo da lagoa.

As células da area de solo exposto classificadas como de situagdo 02 apresentam
concentragcdes de entrada de contaminante no aqiiifero variaveis no tempo, enquanto as
células da area de solo exposto classificadas como de situacdo 01 e as células da area da lagoa
apresentam concentragdes de entrada constantes no tempo, conforme ja exemplificado pela
Figura 6.44.

As simulagdes de transporte no meio saturado, realizadas pelo modelo TRANSPSAT,
utilizaram basicamente as velocidades de Darcy nas direcdes x, y € z e os niveis do lencol
freatico, obtidos pelo modelo FLUXSAT, e os perfis de concentragdo ao longo do tempo na
interface entre a camada de solo contaminado ¢ o aqiiifero, obtidos pelo modelo TRANSP.

A Figura 6.45 apresenta a evolu¢do da pluma média para o cendrio 02 (estagdo seca).
A pluma média foi obtida como a média das 200 simulagdes efetuadas. Verifica-se
novamente, a partir da Figura 6.45, a forte influéncia dos resultados do modelo de fluxo no
meio poroso saturado sobre a forma da pluma média. Como foi observado na Figura 6.41, o
fluxo da lagoa para o aqiiifero se concentra ao longo do contorno da mesma, principalmente
na sua parte norte, e este aspecto se reflete na forma da pluma apresentada na Figura 6.45.

A Figura 6.46 apresenta a variagdo da concentracdo média de benzeno ao longo do
tempo para o receptor 01, considerando-se as 200 simulagdes de transporte realizadas pelo
modelo TRANPSAT para o cenario 02. E de se esperar, como a fonte de contaminagdo é
considerada constante, que as concentragdes no receptor 01 tendam a um valor constante. No
entanto, verifica-se, pela analise da Figura 6.46, que este valor ndo ¢ alcangado no horizonte
de 30 anos.

A Figura 6.47 apresenta as distribui¢gdes de freqiiéncias de concentracdes de benzeno
junto ao receptor 01 para diferentes instantes de tempo, considerando-se as concentragdes
também obtidas a partir das 200 simula¢des de transporte realizadas pelo modelo
TRANSPSAT para o cendrio 02 (estacao seca).

Na seqiiéncia, sao apresentadas a avaliagdao do risco a saude humana para o cenario 02
e uma comparacao entre os resultados obtidos nas avaliagdes de risco realizadas para os
cenarios 01 (estacdao chuvosa) e 02 (estagdo seca), procurando identificar qual seria o cenario
mais critico em termos de risco incremental de cancer (RIC) para o receptor 01, considerando-
se um padrdo de exposi¢do de uma pessoa adulta, residente no local e cuja via de exposi¢do ¢

a ingestao oral de 4gua contaminada.
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Figura 6.45 Evolucao das concentragdes médias de benzeno (em ppb) para os horizontes de 5,

10, 15, 20, 25 e 30 anos no cenario 02 (esta¢do seca)
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Figura 6.46 Variacao da concentragdo média de benzeno para o receptor 01

no cenario 02 (estagdo seca)

5 anos

10 anos
— 15 anos
—— 20 anos
—— 25 anos
— 30 anos

freqiiéncia amostral

0,0 0,5 1,0 L5 2,0 2,5 3,0 3,5
concentraciao (ppb)
Figura 6.47 Distribuicdo de freqliéncias de concentra¢do de benzeno para o receptor 01

(5, 10, 15, 20, 25 e 30 anos) no cenario 02 (estagdo seca)

6.4.3 Avaliacao do Risco na Estaciao Seca

A avaliacdo do risco a saude humana para o cenario 02 (estacdo seca) seguiu 0 mesmo
procedimento adotado para o cenario 0l (estagdo chuvosa), descrito no item 6.3.3.
Novamente, foram utilizados os valores de concentracdo relativos a um horizonte de 30 anos

para a estimativa da exposi¢do (dose) didria média (DDM), cuja distribui¢do de freqiiéncias ¢
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apresentada na Figura 6.48. Os demais pardmetros usados para a estimativa da DDM sao

apresentados na Tabela 6.17.
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Figura 6.48 Distribuicdo de freqiliéncias de concentra¢do de benzeno para o receptor 01

para o horizonte de tempo de 30 anos no cenario 02 (estagdo seca)

A Figura 6.49 mostra as distribui¢des de freqiiéncias (curvas inferior e superior) para o
risco incremental de cancer (RIC) para o cenario 02 (estagdo seca). A Figura 6.50 também
apresenta as curvas inferior e superior do risco, expressas segundo a probabilidade de
excedéncia. As curvas apresentadas nas Figuras 6.49 e 6.50 foram obtidas a partir de 200

valores de RIC, relativos as 200 simula¢des de fluxo e transporte realizadas para o cenario 02.
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Figura 6.49 Distribuicdo de freqliéncias dos valores de risco incremental de cancer

para o receptor 01 no cenario 02 (estagdo seca)
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Figura 6.50 Probabilidade de excedéncia dos valores de risco incremental de cancer

para o receptor 01 no cenario 02 (estacao seca)

A Tabela 6.21 apresenta estimativas da probabilidade do RIC ultrapassar os limites
mais usuais utilizados em avaliagdes do risco a saide humana, considerando-se o cenario 02
(estacdo seca). Os valores estimados de probabilidade foram obtidos por interpolagdo linear, a

partir das curvas de probabilidade de excedéncia apresentadas na Figura 6.50.

Tabela 6.21 Estimativas da probabilidade do RIC exceder os limites usuais para o risco

incremental de cancer para o receptor 01 (cenario 02 — estagdo seca)

Probabilidade de exceder o limite de risco

Limite para o risco

Curva inferior

Curva superior

1x10° <0,5 % 17,4 %
1x10° <0,5% <0,5%
1x 10 <0,5% <0,5%

Verifica-se novamente, a partir dos valores apresentados na Tabela 6.21, que existe
uma probabilidade de excedéncia estimada maior que 0,5 % para o receptor 01 apenas quando
se consideram o limite para o risco de 1 x 10 (um caso adicional em uma populagio exposta
de um milhdo de pessoas) e a curva superior do risco.

Embora ja destacado no item 6.3.3, uma vez mais € preciso ressaltar que os resultados
apresentados neste item e condensados na Tabela 6.21 constituem o ponto central do
desenvolvimento da presente tese pelo fato de conferirem uma dimensdo a mais ao risco
estimado e de representarem uma informagao adicional para o tomador de decisao.

A Figura 6.51 mostra, apenas como um exemplo de forma de apresentagdo dos
resultados da avaliagdo de risco, superficies do risco médio para os horizontes de tempo de 5,

10, 15, 20, 25 e 30 anos para o cendrio 02, considerando-se o valor de SF igual a 5,23 x 107




275

(mg/kg/dia)'l, que define a chamada curva superior do risco. A escala adotada para

representacao das superficies refere-se ao logaritmo do risco incremental de cancer (log RIC).
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Figura 6.51 Superficies de risco médio para os horizontes de 5, 10, 15, 20, 25 e 30 anos,

obtidas para o cenario 02 (estacdo seca)
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6.4.4 Comparacio entre os Resultados dos Cenarios 01 e 02

Este item apresenta uma comparagdo entre os resultados obtidos para os cendrios 01 e
02, procurando investigar as possiveis causas das diferencas encontradas. As Figuras 6.52 e
6.53 apresentam respectivamente uma comparagdo entre as curvas inferior e superior de RIC
para o cenario 01 (estacdo chuvosa) e para o cenario 02 (estacdo seca), considerando-se a

probabilidade de excedéncia do risco incremental de cancer para o receptor 01.
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Figura 6.52 Comparacao da curva inferior de RIC para o receptor 01 nos cenérios 01 e 02
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Figura 6.53 Comparacao da curva superior de RIC para o receptor 01 nos cenarios 01 e 02

Verifica-se, a partir das Figuras 6.52 e 6.53, que o cendrio 02 representa uma condicao
mais critica em termos do risco para o receptor 01 do que o cenario 01. Esta mesma conclusao

pode ser obtida quando se comparam os valores apresentados nas Tabelas 6.18 ¢ 6.21 que
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mostram estimativas da probabilidade dos limites usuais de RIC serem excedidos. E
importante investigar as possiveis causas para estes resultados, uma vez que poderia se
esperar uma condi¢do de risco mais critica para o cendrio 01 (estacdo chuvosa).

A causa direta para o resultado obtido na comparacdo do RIC calculado para os
cenarios 01 e 02 s3o as distribuigdes de freqiiéncias de concentragdes estimadas para o
receptor 01 nos referidos cendrios e que foram utilizadas para o célculo do RIC. A Figura 6.54
apresenta esta comparagao, destacando o fato de que foram estimados valores de concentracao

maiores para o cenario 02 (estagdo seca) em relacao ao cenario 01 (estagdo chuvosa).
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—— estacdo seca

freqiiéncia amostral

0,0 - T T T T T T 1
0,0 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5 3,0 3,5

concentrac¢ao (ppb)

Figura 6.54 Comparacao das distribui¢des de freqii€ncias de concentracao

de benzeno (receptor 01) para 30 anos nos cendrios 01 e 02

Uma primeira causa investigada que poderia explicar o fato das concentragdes no
cenario 02 resultarem maiores do que no cenario 01 seria a transferéncia de massa de
contaminante da lagoa para o aqiiifero. Uma possibilidade seria a de que, mesmo com a
retracdo da area da lagoa, existisse uma contribuicdo em termos de fluxo da lagoa para o
aquifero maior no cenario 02 do que no cenario 01 e essa condigao se refletiria na massa de
contaminante entrando no aqiiifero.

A Figura 6.55 apresenta as distribuicdes de freqiiéncias das contribui¢des didrias da
lagoa para o aqiiifero em termos de fluxo para os cendrios 01 e 02. Verifica-se, a partir da
Figura 6.55, que a contribuicdo da lagoa para o aqiliifero ¢ maior no cenério 01 (estacdo
chuvosa) do que no cenario 02 (estagdo seca), refutando, portanto, a hipotese de que o fluxo

da lagoa para o aqiiifero seria maior no cenario 02 para justificar os resultados obtidos.
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Figura 6.55 Comparacao das distribui¢des de freqiiéncias da contribui¢do da lagoa

para o aqiiifero em termos de fluxo nos cenarios 01 e 02

Os resultados apresentados na Figura 6.55 referem-se apenas a contribui¢do da lagoa
para o aqiiifero. Adicionando-se a recarga natural relativa a area de solo exposto aos valores
de contribui¢do da lagoa no cenario 02, obtém-se uma contribuicdo, em termos de fluxo da
area total contaminada (320.000 m?), maior para o cenario 02 do que para o cenario 01. Este
resultado ajudaria a explicar o fato do cenario 02 ter apresentado os maiores valores de
concentragdo para o receptor 01 e, por conseqiiéncia, de risco incremental de cancer (RIC).

Para o entendimento da razao da contribui¢ao da area total contaminada em termos de
fluxo ser maior para o cenario 02 (estacao seca) do que para o cenario 01 (estagdo chuvosa) €
importante resgatar a propria formulacdo matematica do modelo de fluxo no meio saturado e
a sua implementa¢do computacional.

O modelo computacional FLUXSAT que trata do fluxo permanente tridimensional no
meio saturado, discutido no capitulo 04, considera a conexdo hidraulica entre a lagoa e o
aqiiifero como uma condi¢do de contorno que depende dos niveis existentes no lengol
freatico. Como conseqiiéncia, tem-se a possibilidade da contribui¢do da lagoa ndo ser ao
longo de toda a area da lagoa, conforme ja destacado nas Figuras 6.29 e 6.41.

Ja em relagdo a recarga natural, o modelo FLUXSAT a considera como sendo uma
condi¢do de contorno que independe dos niveis existentes no lengol freatico. Esta diferenca ¢
particularmente importante para a area de retracdo da lagoa, que representa a principal
diferenga entre os cenarios 01 e 02, tanto no fluxo, quanto no transporte de contaminantes.
Como conseqiiéncia, no cenario 02, a totalidade da area de solo exposto (112.000 m?)

contribui para o aqiiifero através da recarga natural.
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Como uma segunda causa a ser investigada, procurou-se analisar também o fluxo na
regido proxima ao receptor 01 que estd localizado 50 m ao norte da lagoa, sobre o seu eixo de
simetria longitudinal. Esta andlise comega pela comparagdo entre as Figuras 6.29 e 6.41 que
mostram as velocidades médias de Darcy para os cendrios 01 e 02. Verifica-se que o cendrio
02 apresenta as maiores velocidades médias de Darcy na vizinhanca do receptor O1.

A Tabela 6.22 mostra algumas grandezas relativas ao fluxo na regido proxima ao
receptor 01, junto a fronteira norte da lagoa, e que auxiliam na interpretagdo dos resultados

obtidos.

Tabela 6.22 Grandezas relacionadas ao fluxo na regido préoxima ao receptor 01 (fronteira

norte da lagoa)

Grandeza Cenario 01 Cenario 02
(estacdo chuvosa) (esta¢ao seca)
Contribui¢io maxima da lagoa (m’/dia) 0,44 0,60
Velocidade de Darcy média (m/dia) 1,41 x 10™ 1,73x 10™
Velocidade de Darcy méxima (m/dia) 585x 107 6,71 x 10™
Nivel médio do lencol freatico (m) 17,18 16,90
Gradiente hidraulico médio (%) 0,20 0,25

Como pode-se observar, a partir dos dados apresentados na Tabela 6.22, as grandezas
relacionadas ao fluxo na regido préxima ao receptor 01, fronteira norte da lagoa, apresentam
maiores valores para o cenario 02, com a excecao do nivel médio do lencol freatico, como era
de se esperar. A principal justificativa para este fato sdo os gradientes hidraulicos verificados
na regido em andlise e que se apresentam maiores para o cenario 02.

Em razio dos resultados apresentados na Tabela 6.22, a existéncia da lagoa parece
representar uma perturbacdo mais significativa para o escoamento na regido proxima ao
receptor 01 no cenario 02 (estacdo seca) do que no cenario 01 (estagdo chuvosa),
considerando-se as condigdes de contorno impostas ao modelo de fluxo. Este fato também
ajuda a explicar os resultados obtidos.

Uma terceira causa investigada que colabora para os resultados obtidos é o modo
como a retracdo da lagoa foi considerada. Comparando-se as Figuras 6.24 e 6.37, verifica-se
que a diminui¢do da 4rea da lagoa do cenario 01 para o cendrio 02 se deu principalmente no
sentido Leste-Oeste e ndo no sentido Norte-Sul. Deste modo, a distancia do receptor 01 até a
fronteira norte da lagoa foi a mesma para os dois cenarios.

Uma ultima causa destacada ¢ a propria forma da pluma média de contamina¢do nos
cenarios 01 e 02, apresentadas pelas Figuras 6.30 e 6.45. Para o cenério 01 (estacdo chuvosa),

as maiores concentragdes tendem a acontecer junto aos vértices do retingulo que define a area
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da lagoa. J4 para o cenario 02 (estagdo seca), as maiores concentracdes ocorrem ao longo do
eixo de simetria da lagoa na dire¢do Sul-Norte, que coincide justamente com a localizagdo do
receptor 01. Como ja destacado, a forma da pluma de contaminacdo ¢ fortemente influenciada

pelas condi¢des de contorno impostas ao modelo de fluxo no meio saturado.

6.5 ABORDAGEM ESTOCASTICA ALTERNATIVA

Este item apresenta a comparagdo entre os resultados obtidos para o cenario 01
(estacdo chuvosa), apresentados no item 6.3, e os resultados obtidos para uma abordagem
estocéstica alternativa.

Na referida abordagem alternativa, os valores de condutividade hidraulica sdo também
considerados aleatdrios, mas ndo existe a representacao da variacao espacial da condutividade
hidraulica, ou seja, cada campo aleatoério gerado possui um unico valor de condutividade
hidraulica para todas as células. Em outras palavras, o meio poroso ¢ considerado homogéneo.

A justificativa para a comparagdo entre estas duas abordagens distintas, uma que leva
em consideragdo a heterogeneidade do meio (item 6.3) e outra que considera o meio
homogéneo, ¢ a de que a abordagem alternativa pode ser encontrada em alguns modelos
computacionais disponiveis comercialmente, como, por exemplo, o modelo ASMWIN
(Chiang, Kinzelbach e Rausch, 1998). Portanto, ¢ interessante verificar para o estudo de caso,

qual seria o resultado caso se tivesse optado por adotar a abordagem alternativa.

6.5.1 Analise do Problema de Fluxo na Abordagem Estocastica Alternativa

A modelagem do problema de fluxo seguiu exatamente as mesmas consideragdes
feitas na modelagem do cenario 01 (estacdo chuvosa), conforme descrito no item 6.3.1. A
diferenga basica entre o cendrio 01 e a abordagem alternativa foi a de que os campos
aleatorios de condutividade hidraulica foram gerados sem considerar a estrutura espacial da
mesma. Com isso, os campos resultaram homogéneos, ou seja, todas as células de um
determinado campo apresentam o mesmo valor de condutividade hidraulica.

O procedimento usado para gerar os campos de condutividade hidraulica foi
simplesmente o de adotar o método de Monte Carlo para gerar nimeros aleatdrios distribuidos
segundo uma distribui¢do log-normal. Procurou-se preservar os percentis associados aos

valores observados de condutividade, seguindo o sugerido no item 6.2.2.
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A Figura 6.56 apresenta os niveis médios do lencol freatico, obtidos a partir de 200
simulagdes de fluxo em meio saturado para a abordagem alternativa (estacdo chuvosa), com o
uso do modelo FLUXSAT. J4 a Figura 6.57 apresenta os valores médios de velocidade de

Darcy para as simulacdes de fluxo em meio saturado, segundo a abordagem alternativa.
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Figura 6.56 Valores médios de niveis (em m) do lengol freatico para as simulagdes de fluxo

em meio poroso saturado para a abordagem alternativa (estacdo chuvosa)
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Figura 6.57 Valores médios de velocidade de Darcy (em m/dia) para as simulagdes de fluxo

em meio poroso saturado, segundo a abordagem alternativa (estacdo chuvosa)
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Em relagdo a Figura 6.56, verifica-se uma simetria em termos médios dos niveis do
lengol freatico. No caso da abordagem alternativa, o comportamento simétrico dos niveis se
verifica também para cada uma das 200 simulagdes realizadas, em razdo da hipdtese de
homogeneidade do meio poroso e das condi¢gdes de contorno impostas ao modelo de fluxo.

Em relacdo a Figura 6.57, € possivel perceber que a simetria dos niveis se reflete nos
valores de velocidade de Darcy. Novamente, verificam-se uma aceleragdo do fluxo no sentido
Sul-Norte e uma regido de velocidades de Darcy relativamente altas junto ao contorno norte
da lagoa, destacando a interferéncia da mesma sobre os niveis do lencol fredtico e, por

conseqiiéncia, sobre as velocidades de Darcy.

6.5.2 Analise do Problema de Transporte na Abordagem Estocastica Alternativa

A modelagem do problema de transporte seguiu exatamente as mesmas consideragdes
feitas na modelagem do cenario 01 (estacdo chuvosa), conforme descrito no item 6.3.2. As
diferencas em relacdo ao cenario 01 s3ao uma conseqiiéncia direta dos resultados das
simulagdes de fluxo no meio poroso saturado.

A Figura 6.58 apresenta a evolucdo da pluma média, obtida como a média das 200
simulagdes de transporte efetuadas para a abordagem alternativa. A partir dos resultados
apresentados na Figura 6.58, verifica-se novamente que a forma da pluma ¢ bastante
influenciada pelos resultados do modelo de fluxo que definem as areas de contribui¢do da
lagoa para o aqiiifero.

A Figura 6.59 mostra a variagdo da concentragdo média de benzeno no tempo para o
receptor 01, considerando-se as 200 simulagdes realizadas na abordagem alternativa.
Conforme ja mencionado anteriormente, como a fonte de contaminagdo ¢ considerada
constante, ¢ de se esperar que as concentracdes no receptor 01 tendam a um valor constante.
Contudo, verifica-se, a partir da Figura 6.59, que este valor constante ndo ¢ alcangado no
horizonte de 30 anos para a abordagem estocastica alternativa.

A Figura 6.60 apresenta as distribui¢cdes de freqiiéncias de concentracdes de benzeno
junto ao receptor 01 para diferentes instantes de tempo, obtidas a partir das 200 simulagdes

realizadas para a abordagem estocastica alternativa (estagdao chuvosa).
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Figura 6.58 Evolu¢ao das concentragdes médias de benzeno (em ppb) para os horizontes

de 5, 10, 15, 20, 25 e 30 anos na abordagem alternativa (estacdo chuvosa)



284

0,12 -
0,10 -
0,08 -
0,06 -

0,04 -

concentracio (ppb)

0,02 -

0,00
0 5 10 15 20 25 30

tempo (anos)

Figura 6.59 Variacao da concentragdo média de benzeno para o receptor 01

na abordagem alternativa (estagdo chuvosa)
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Figura 6.60 Distribuicao de freqiliéncias de concentra¢dao de benzeno para o receptor 01

(5, 10, 15, 20, 25 e 30 anos) na abordagem alternativa (estagdo chuvosa)

6.5.3 Avaliacido do Risco na Abordagem Estocastica Alternativa

A avaliag@o do risco seguiu exatamente as mesmas consideracdes feitas na avaliagdo

do risco para o cenario 01 (estagdo chuvosa), conforme descrito no item 6.3.3. A distribuig¢ao
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de freqiiéncias dos valores de concentracao para um horizonte de 30 anos utilizada para a

estimativa da exposicao (dose) didria média (DDM) ¢ apresentada na Figura 6.61.
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Figura 6.61 Distribui¢do de freqiiéncias de concentragdo de benzeno para o receptor 01 para

o horizonte de tempo de 30 anos na abordagem alternativa (estagdo chuvosa)

A Figura 6.62 apresenta as curvas inferior e superior do risco incremental de cancer
(RIC) para a abordagem alternativa, expressas em termos de freqiiéncia acumulada. J& a
Figura 6.63 apresenta as curvas inferior e superior do RIC para a abordagem alternativa,

expressas segundo a probabilidade de excedéncia.
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Figura 6.62 Distribui¢des de freqiiéncias dos valores de risco incremental de cancer

para o receptor 01 na abordagem alternativa (estagdo chuvosa)
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Figura 6.63 Probabilidade de excedéncia dos valores de risco incremental de cancer

para o receptor 01 na abordagem alternativa (estagdo chuvosa)

A Tabela 6.23 apresenta estimativas da probabilidade do RIC ultrapassar os limites
mais usuais utilizados em avaliagdes do risco a saude humana. Os valores estimados de
probabilidade foram obtidos por interpolagdo linear, a partir das curvas de probabilidade de

excedéncia apresentadas na Figura 6.63.

Tabela 6.23 Estimativas da probabilidade do RIC exceder os limites usuais para o risco

incremental de cancer para o receptor 01 (Abordagem alternativa — estacdo

chuvosa)
.. . Probabilidade de exceder o limite de risco
Limite para o risco . : .
Curva inferior curva superior
1x10° <0,5% 1,7 %
1x10° <0,5% <0,5%
1x10* <0,5% <0,5%

Verifica-se, a partir dos valores apresentados na Tabela 6.23, que existe uma
probabilidade de excedéncia estimada maior que 0,5 % para o receptor 01 apenas quando se
consideram o limite para o risco de 1 x 10 (um caso adicional em uma populacdo exposta de
um milhdo de pessoas) e a curva superior do risco.

A Figura 6.64 mostra superficies do risco médio para os horizontes de tempo de 5, 10,
15, 20, 25 ¢ 30 anos, considerando o valor de SF (5,23 x 107 (mg/kg/dia)'l) que define a
chamada curva superior do risco. A escala adotada para representacdo refere-se ao logaritmo

do risco incremental de cancer (log RIC).
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Figura 6.64 Superficies de risco médio para os horizontes de 5, 10, 15, 20, 25 e 30 anos,

obtidas na abordagem alternativa (estacao chuvosa)
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6.5.4 Comparacio entre os Resultados do Cenario 01 e da Abordagem Alternativa

Este item apresenta uma comparagao entre os resultados obtidos para o cenario 01 e os
resultados obtidos para a abordagem estocéstica alternativa, ambos relativos a estacdo
chuvosa. Como ja mencionado anteriormente, a diferenga basica entre as duas abordagens ¢
que a condutividade hidraulica, embora também seja tratada como uma variavel aleatéria na
abordagem alternativa, ndo tem a sua variagdo espacial representada na referida abordagem.
Em outras palavras, o meio poroso ¢ tratado como sendo homogéneo.

Em relacdo aos resultados da andlise de fluxo no meio saturado nas duas abordagens,
verifica-se, comparando-se as Figuras 6.26 e 6.56, que a lagoa ndo representa uma
perturbagdo tdo significativa para os niveis do lengol fredtico na abordagem alternativa em
relacdo aos resultados do cenario 01. No entanto, verifica-se, comparando-se as Figuras 6.29 e
6.57, que as velocidades médias de Darcy resultaram bem superiores para a abordagem
alternativa.

Uma possivel explicagdo para estes resultados ¢ que a condutincia “entre células”
deve resultar superior para o meio homogéneo em relagdo ao meio heterogéneo. Isto se deve
ao fato da condutancia “entre células” ser calculada por média harmoénica e dos campos de
condutividade hidraulica utilizados para as simulagdes no cendrio 01 (estacdo chuvosa) terem
resultado relativamente descontinuos, como exemplificado pela Figura 6.17.

A Figura 6.65 mostra uma comparacdo entre as distribuicdes de freqiiéncias das

concentragdes para o receptor 01, obtidas para o cenario 01 e para a abordagem alternativa.
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Figura 6.65 Comparacao das distribui¢des de freqiiéncias de concentragdo de benzeno

(receptor 01) para 30 anos no cenario 01 e na abordagem alternativa
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Verifica-se, a partir da Figura 6.65, que a abordagem alternativa apresenta menores
concentragdes de benzeno para o receptor 01 do que os resultados obtidos no cenario 01.

Em uma primeira analise, os resultados obtidos parecem contrariar o que seria de se
esperar, j& que as velocidades médias de Darcy resultaram superiores para a abordagem
alternativa, o que favoreceria a propaga¢do do contaminante. Contudo, ¢ importante lembrar
que a propagagdo do contaminante no meio saturado, como representada na presente tese, €
resultado da contribuicdo de trés processos: advecgdo, dispersao hidrodinamica e sorgao.

Analisando-se a ordem de grandeza da velocidade de Darcy e os valores de Ax (40 m),
Ay (100 m), Az (8m) e ar (270 m), utilizados nas simula¢des de transporte, e considerando-se
ainda as definicdes dos ntimeros de Peclet (Pe) e Courant (Cr), pode-se afirmar que o
mecanismo dominante no processo de propagacdo do contaminante no caso em analise ¢ a
dispersao hidrodinamica.

Esta caracteristica de dominancia da dispersao hidrodindmica permite explicar os
resultados obtidos, uma vez que o campo de velocidades para o cenario 01, no qual se
considera a variag¢ao espacial da condutividade hidraulica, tende a resultar menos uniforme do
que o campo de velocidades para a abordagem alternativa, onde se considera o meio
homogéneo. Deste modo, ¢ razoavel afirmar que a dispers@o hidrodindmica resulta maior para
o cenario 01 do que na abordagem alternativa, justificando os resultados obtidos.

As Figuras 6.66 e 6.67 apresentam uma comparagao entre as curvas inferior e superior
de RIC para o cendrio 01 e para a abordagem alternativa, considerando-se a probabilidade de

excedéncia do risco incremental de cancer (RIC) para o receptor O1.
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Figura 6.66 Comparacao da curva inferior de RIC para o receptor 01

no cenario 01 e na abordagem alternativa
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Figura 6.67 Comparacao da curva superior de RIC para o receptor 01
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Verifica-se, a partir das Figuras 6.66 e 6.67, que o cenario 01 apresenta maiores
valores de risco para o receptor 01 do que a abordagem alternativa, o que era esperado em
funcdo dos valores de concentracdo estimados nas duas abordagens. Especificamente em
relacdo ao estudo de caso da presente tese, a adogdo da hipotese de meio homogéneo

resultaria em uma subestimativa do risco quando comparada a hipdtese de meio heterogéneo.
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7. CONCLUSOES E RECOMENDACOES

O presente capitulo tem por objetivo apresentar as principais conclusdes e destacar
algumas recomendacdes para a continuidade e aprofundamento dos estudos relacionados ao
desenvolvimento da presente tese.

E importante iniciar este capitulo mencionando novamente o objetivo principal do
trabalho aqui apresentado, que foi o de investigar o uso e¢ a adequagdo de uma abordagem
estocastica para o processo de avaliacdo de risco a saude humana devido a ingestdo de dgua
subterranea contaminada. A referida abordagem estocastica se caracterizou pela representagdo
da variabilidade espacial e das incertezas associadas a condutividade hidraulica do meio
poroso. A metodologia proposta ¢ ilustrada através de um estudo de caso (problema).

Do ponto de vista ambiental, o problema se caracteriza pela existéncia de uma lagoa,
utilizada no passado como destinacao final de efluentes liquidos provenientes de uma
industria, resultando na sedimentacdo de finos e residuos do processo produtivo no fundo da
lagoa e, conseqiientemente, gerando uma contaminagao residual que atinge o aqiiifero através
da conexdo hidraulica entre o aqiiifero e a lagoa, bem como, através da recarga que atravessa
regides de solo contaminado e acaba atingindo o aqiiifero.

Em razdo do problema analisado e do objetivo proposto, a metodologia adotada exigiu
a conjugacdo de diferentes assuntos, notadamente: o fluxo e transporte no meio poroso nao
saturado; o fluxo e transporte no meio poroso saturado; a representagao da variabilidade
espacial da condutividade hidraulica por meio da geracdo de campos aleatorios; e a avaliacao
do risco a saude humana.

Esta caracteristica de diversidade de assuntos confere a presente tese, na opinido do
autor, uma dimensdo horizontal (abrangéncia), maior do que a dimensdo vertical
(profundidade), o que pode ser, para alguns leitores, um ponto passivel de critica. Esta
caracteristica também se reflete nas recomendagdes do trabalho, onde sdo relacionadas
indistintamente recomendagdes especificas, considerando-se cada assunto abordado, e
recomendacdes mais genéricas, que abrangem o trabalho como um todo.

Como conseqiiéncia da estrutura adotada para o texto, as conclusdes referentes aos
testes realizados para avaliar o desempenho dos modelos desenvolvidos para o fluxo e
transporte unidimensionais no meio poroso nao saturado, modelos FLUX e TRANSP, ja
foram apresentadas no capitulo 03 e ndo sdo aqui reproduzidas. O mesmo vale para o capitulo
04, onde se encontram as conclusdes sobre os testes realizados para avaliar o desempenho dos
modelos desenvolvidos para o fluxo e transporte tridimensionais no meio poroso saturado,

modelos FLUXSAT e TRANSPSAT. Portanto, as conclusdes apresentadas neste item sao



294

relativas exclusivamente ao capitulo 06, que trata do estudo de caso que constitui o roteiro
sobre o qual foi desenvolvida a presente tese.

As primeiras conclusdes sdo relativas a analise da distribuicdo espacial da
condutividade hidrdulica e a geracdo dos campos aleatorios de condutividade que foram
utilizados nas simulagdes de fluxo e transporte do contaminante benzeno para a area de
estudo.

O numero de informagdes de condutividade hidraulica, obtidas em campo, era
relativamente pequeno para a representacao da area de estudo, principalmente no que se refere
a seqiiéncia litologica da referida area.

Foram utilizados apenas 16 valores de condutividade hidraulica, obtidos a partir de
ensaios em campo, para a analise e representacdo da variabilidade espacial da mesma em uma
area de 2 km x 5 km. Além disso, os ensaios avaliaram a condutividade hidraulica para uma
mesma profundidade, dificultando assim a analise da sua variagdo na dire¢do vertical,
restringindo a geragdo dos campos aleatorios a campos bidimensionais, segundo o plano
horizontal xy.

A andlise qualitativa dos dados de condutividade hidraulica ndo sugere tendéncia de
diminui¢do ou aumento da condutividade segundo as direg¢oes x (Oeste-Leste) e y (Sul-Norte).
Uma andlise mais criteriosa quanto a anisotropia ndo foi possivel, novamente em func¢do do
pequeno numero de informagdes de condutividade. Por esta razdo, os campos aleatérios foram
gerados sob a hipotese de isotropia em relacdo as diregdes x € y.

A analise dos dados observados em campo permitiu verificar que a condi¢do de
normalidade ¢ melhor aplicada ao logaritmo da condutividade hidraulica. Portanto, utilizou-se
uma distribui¢cdo log-normal para a representacdo dos dados.

Em relagdo a analise da estrutura espacial da condutividade hidraulica, a comparagao
entre o variograma amostral e os modelos tedricos ajustados possibilitou identificar o modelo
gaussiano ¢ modelo esférico como os modelos de melhor ajuste, e que foram utilizados para a
geracdo dos campos de condutividade hidraulica.

A avaliacdo dos campos aleatorios de z (variavel normal padrdo) gerados mostrou que
cada campo, quando analisado separadamente, ndo reproduz a média ¢ a variancia de uma
distribuicdo normal padrdo. Contudo, observa-se que esses valores sdo reproduzidos em
termos médios, quando os campos sdo analisados em conjunto.

Verificou-se ainda que o desempenho do modelo gaussiano foi melhor do que o do
modelo esférico, j4 que se observou uma menor dispersdo para os valores de média e

variancia no modelo gaussiano. Além disso, o modelo gaussiano convergiu mais rapidamente
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para os valores de média e variancia de uma distribui¢do normal padrao do que o modelo
esférico.

Em relagdo a analise da estrutura espacial dos campos aleatorios gerados, destaca-se
que o método de simulacdo gaussiana seqiiencial (SGS) ndo reproduz exatamente o
variograma tedrico em cada uma das simulagdes. O importante ¢ verificar se os variogramas
associados a cada simulagdo (campo aleatdrio gerado) sdo semelhantes, do ponto de vista
qualitativo, ao variograma teodrico utilizado no processo de geracdo dos campos, caracteristica
que foi observada na andlise de alguns dos variogramas obtidos a partir dos campos aleatdrios
gerados pelo método SGS. As diferencas encontradas, do ponto de vista de comportamento
dos variogramas dos campos aleatdrios gerados, foram principalmente em funcdo da
discretizagdo espacial adotada para a grade no processo de geragdao dos campos.

Destaca-se que, em termos médios, os valores de média e varidncia dos campos
aleatorios de y, que corresponde ao logaritmo da condutividade, resultaram préximos dos
valores de média e varidncia amostrais. A discretizacdo espacial, o processo de transformacao
direta e inversa entre as variaveis z ¢ y ¢ pequenas modifica¢des introduzidas nos modelos
teoricos dos variogramas representam alguns dos fatores que colaboraram para a diferenga
entre os valores simulados e amostrais.

Resumindo, a analise dos campos aleatorios de condutividade hidraulica gerados
permitiu identificar uma relativa superioridade do modelo gaussiano em relagcdo ao modelo
esférico. Contudo, em razao do pequeno numero de informacgdes quanto a condutividade,
optou-se por adotar o conjunto de campos aleatdrios gerados pelo modelo esférico nas
simulagdes de fluxo e transporte. Considerou-se esta op¢cdo como uma hipotese conservadora
em termos de avalia¢do de risco, uma vez que teoricamente deve permitir a estimativa de uma
distribuicao de freqiiéncia de valores de risco com uma maior dispersdo (variancia). A
validade da referida hipotese ndo foi testada.

A avaliagdo de risco 4 saide humana foi realizada considerando-se dois cenarios
principais: cenario 01 (estagdo chuvosa) e cenario 02 (estagdo seca). No cenario 01, a lagoa
existente na area de estudo é representada por uma area de 320.000 m? no modelo conceitual.
No cenario 02, em virtude da retracdo da lagoa, a 4rea da mesma passa a ser representada por
208.000 m’. Portanto, existe uma area de solo contaminado exposto no cenario 02,
equivalente a 112.000 m?,

A mais importante diferenga entre os cenarios refere-se justamente a 4area
correspondente a retragdo da lagoa (solo contaminado exposto), onde se verifica uma
mudan¢a no mecanismo de entrada do contaminante no aqiiifero. Para a referida area, no

cenario 01 (estacdo chuvosa), a entrada do contaminante no aqiiifero se da pela conexao
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hidraulica entre a lagoa e o aqiiifero. Ja4 para o cenario 02 (estacdo seca), a entrada do
contaminante se da pelo processo de recarga natural do aqiiifero.

Em func¢do do mecanismo de entrada do contaminante no aqiiifero, para o cenario 01,
houve a necessidade de simulagdo de fluxo e transporte apenas no meio saturado. Ja para o
cenario 02, houve a necessidade também de simular o fluxo e o transporte no meio nao
saturado. Para cada um dos cenarios, foram feitas 200 simulacdes de fluxo e de transporte. A
concentragdo da contaminagdo residual representada pela camada de fundo da lagoa foi
considerada como constante no tempo.

Especificamente em relacdo ao cenario 02 (estacdo seca) e para a area de solo
contaminado exposto (112.000 m?), verificou-se ainda que existem regides com
comportamento distinto em termos de fluxo e transporte. Nas regides onde a base da camada
de solo contaminado exposto ¢ inferior ao nivel do lengol freatico, também nao existe a
necessidade de simulacdo do fluxo e transporte no meio nao saturado. Esta necessidade ¢
restrita as regides onde a base da referida camada ¢ superior ao nivel do lencol freatico.

De modo geral, verificou-se, para os dois cenarios, uma relativa simetria dos niveis
médios do lengol fredtico na direcdo Sul-Norte. Um fator importante que contribuiu para essa
relativa simetria sdo as condi¢des de contorno impostas ao modelo de fluxo. Contudo, isto
ocorre apenas em termos médios, j4 0 mesmo ndo acontece quando as simulagdes sdo
analisadas individualmente.

Outro aspecto comum aos dois cendrios refere-se ao desvio-padrao dos niveis do
lengol freatico, onde se verificou que os menores desvios-padrdo se concentram junto a area
da lagoa ¢ a fronteira norte da area de estudo e ocorrem principalmente devido as condigdes
de contorno impostas ao modelo de fluxo. J& os maiores valores de desvio-padrdo ocorrem
nas regides que sofrem menor influéncia das condi¢des de contorno impostas ao modelo de
fluxo.

Observou-se, também para os dois cenarios, uma aceleracdo do fluxo, principalmente
no sentido norte. Isso pode ser explicado pela simulagdo em regime permanente onde a
diminui¢ao do nivel do lengol freatico (espessura do fluxo) é compensada pelo aumento de
velocidade do fluxo. No entanto, verificou-se uma regido com velocidades de fluxo mais
altas, junto ao contorno norte da lagoa, como resultado da influéncia da lagoa sobre os niveis
locais. Destaca-se ainda, pelos resultados obtidos a partir do modelo FLUXSAT, que o fluxo
da lagoa para o aqiiifero ao longo se concentrou principalmente ao longo das bordas da lagoa.

Uma constatagdo importante ¢ que a forma da pluma de contaminagdo ¢ bastante
influenciada pelos resultados do modelo de fluxo que definem as areas de contribuicdo da

lagoa para o aqiiifero. O fato da transferéncia de agua da lagoa para o aqiiifero se concentrar
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ao longo do contorno da mesma, principalmente na sua parte norte, refletiu na forma da
pluma, obtida a partir das simulagdes de transporte.

Uma avaliagdo preliminar permitiu restringir a avaliacdo de risco a satide humana
somente ao contaminante benzeno, uma vez que as concentragdes relativas aos demais
contaminantes avaliados resultaram muito baixas para representarem um risco significativo.
Além disso, os resultados mostraram concentragdes significativas para fins de avaliagdo de
risco somente para o receptor mais proximo a lagoa, situado 50 m ao norte da lagoa, sobre seu
eixo de simetria longitudinal (dire¢cdo Sul - Norte), denominado simplesmente de receptor 01.

A avalia¢ao de risco a saude humana foi realizada para um padrao de exposi¢do de
uma pessoa adulta, residente no local e cuja via de exposicdo ¢ a ingestdo oral de agua
contaminada. Em razdo do objetivo da presente tese, os resultados obtidos ndo se referem a
um valor unico de risco, mas sim a uma distribuicao de freqiiéncias de risco, obtida para cada
cenario, ¢ construida a partir das 200 simula¢des de fluxo e transporte. Na realidade, para

cada cenario, foram estabelecidas duas distribui¢des de freqiiéncia (curvas inferior e superior)

de risco, em funcdo da variagdo adotada para o fator de declividade (SF) utilizado para o
calculo do risco incremental de cancer (RIC).

Os resultados da avaliacdo de risco mostraram uma probabilidade de excedéncia
estimada para os dois cenarios maior que 0,5 % para o receptor 0l apenas quando se
consideram o limite para o risco de 1 x 10 (um caso adicional de cancer em uma populagio
exposta de um milhdo de pessoas) e a curva superior de risco. O valor de referéncia 0,5 % ¢
resultante do numero de simulagdes realizadas (200). Para o cenario 01, a probabilidade de
excedéncia estimada foi igual a 4,9 %, e para o cenario 02, foi igual a 17,4 %.

Estes resultados constituem o ponto central do desenvolvimento da presente tese. Ha
que se destacar que eles conferem uma dimensao a mais ao risco estimado pela avaliagcdo de
risco. As avaliagdes usuais expressam o risco apenas em termos das conseqiiéncias, traduzidas
pelo niimero de casos adicionais de cancer por populagdo exposta.

No presente estudo, uma estimativa de chance de ocorréncia ¢ associada a
conseqiiéncia da exposi¢do. Esta informacdo adicional permite que o risco seja expresso de
uma forma mais abrangente, sendo definido pela sua conseqiiéncia e pela sua chance de
ocorréncia Essa dimensdo adicional pode ser muito valiosa para o tomador de decisdo, em
razdo da gravidade das conseqiiéncias e do custo elevado dos processos de remediagao.

Os resultados da avaliacdo de risco mostraram também que o cenério 02 representa
uma condi¢ao mais critica em termos do risco para o receptor 01 do que o cenario 01. A causa

direta para o resultado obtido na compara¢ao do RIC calculado para os cenarios 01 e 02 sao as
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distribuicdes de freqiiéncia de concentragdes estimadas para o receptor 01 nos referidos
cendrios e que foram utilizadas para o calculo do RIC.

A investigacao das possiveis causas para este resultado mostrou que a contribui¢do da
lagoa no cenario 01 ¢ menor do que a contribuicdo da lagoa acrescida da recarga natural na
area de solo contaminado exposto no cenario 02. Além disso, o cenario 02 apresentou maiores
velocidades médias de Darcy na vizinhanga do receptor 01, em razdo principalmente da
existéncia de maiores gradientes hidraulicos junto ao contorno norte da lagoa, o que parece
sugerir que a lagoa representa uma perturbacdo mais significativa para o escoamento na
regido proxima ao receptor 01 no cendrio 02 (estagdo seca) do que no cenario 01 (estacdo
chuvosa), considerando-se as condigdes de contorno impostas ao modelo de fluxo.

Outra causa que também colabora para os resultados obtidos ¢ 0 modo como a retragao
da lagoa foi considerada. A diminuicdo da area da lagoa do cenario 01 para o cenario 02 foi
representada principalmente no sentido Leste-Oeste e ndo no sentido Norte-Sul. Deste modo,
a distancia do receptor 01 até a fronteira norte da lagoa foi a mesma para os dois cenarios.

Uma ultima causa destacada ¢ a propria forma da pluma de contaminagdo. Para o
cenario 01 (estacdo chuvosa), as maiores concentragdes tendem a acontecer junto aos vértices
do retangulo que define a 4rea da lagoa. J4 para o cenario 02 (estacdo seca), as maiores
concentragdes ocorrem ao longo do eixo de simetria da lagoa na dire¢cao Sul-Norte, que
coincide justamente com a localiza¢do do receptor O1.

Em uma ultima andlise, procurou-se comparar duas abordagens estocasticas distintas
em termos de representacdo da variabilidade espacial da condutividade hidraulica,
considerando-se a estacdo chuvosa.

A primeira abordagem considera o meio heterogéneo e procura representar a
variabilidade espacial da condutividade hidréulica. Esta primeira abordagem ja foi aqui
mencionada vérias vezes, sendo chamada de cenario 01. A segunda abordagem trata a
condutividade hidraulica também como uma variavel aleatéria, mas assume o0 meio
homogéneo. Esta segunda abordagem ¢ encontrada em alguns modelos computacionais
disponiveis comercialmente. Considerando-se o estudo de caso da presente tese, a adogao da
hipdtese de meio homogéneo teria como conseqiiéncia uma subestimativa do risco quando
comparada a hipotese de meio heterogéneo.

Em comparagdo a outros estudos ja realizados relativos a questdo da integragdo do
conceito de andlise de incerteza na propagacdo do contaminante com a avaliagdo do risco a
satde humana, apresentados no item 2.4.4, este estudo apresenta algumas importantes

diferencgas destacadas a seguir.
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A primeira diferenca a ser destacada ¢ representada pelo proprio estudo de caso. Uma
andlise dos estudos anteriores mostra que nenhum deles contempla um problema similar ao
abordado na presente tese e que tem como principal caracteristica a contaminagao do aqiiifero
pela sua conexao hidraulica com uma lagoa e pela recarga natural.

Destaca-se também que, nos estudos anteriores, a analise do problema de fluxo e
transporte de contaminantes ¢ restrita a condi¢do de meio poroso saturado, ou seja, ndo se
aborda a questao do fluxo e transporte no meio ndo saturado, bem como, a inter-relagdo entre
estes dois meios. O estudo de caso aqui analisado requer que o fluxo e o transporte no meio
ndo saturado seja avaliado para o cenario 02 (estagdo seca), no qual existe a retragdo da lagoa.

Outra diferenca importante ¢ a de que, embora os campos aleatérios de condutividade
hidraulica nos estudos anteriores sejam gerados, em sua maioria, sob a forma de campos
estacionarios, bidimensionais e isotropicos como na presente tese, as simulagdes sao nao
condicionadas, ou seja, ndo necessariamente reproduzem os valores observados em campo.

Adicionalmente, em nenhum dos trabalhos anteriores, existe uma comparacio direta
entre duas abordagens estocasticas distintas quanto a variabilidade espacial da condutividade
hidraulica, como apresentada no item 6.5.4, procurando identificar o efeito da adocdo da
hipdtese de homogeneidade do meio poroso sobre os valores estimados de risco incremental
de cancer (RIC).

Essas diferencas citadas entre o presente estudo e estudos anteriores ndo permitem
uma comparagao direta de resultados, seja ela do ponto de vista qualitativo ou quantitativo.

Finalizando esta parte relativa a conclusdes do trabalho, tendo em mente o objetivo
principal da presente tese, conclui-se que a abordagem estocéstica para o processo de
avaliagdo de risco a saude humana devido a ingestdo de dgua subterranea contaminada aqui
sugerida foi adequada para permitir a estimativa de valores de risco e das probabilidades de
ocorréncia associadas a estes valores. Destaca-se novamente que a referida abordagem se
caracterizou pela representacdo da variabilidade espacial e das incertezas associadas a
condutividade hidraulica do meio poroso.

A seguir sdo apresentadas algumas recomendagdes e sugestdes para a continuidade e
aprofundamento dos estudos relacionados ao desenvolvimento da presente tese. Conforme ja
destacado neste item, sdo listadas indistintamente recomendagdes especificas a cada assunto
abordado, e recomendagdes mais genéricas, que abrangem o trabalho como um todo.

Uma das hipoteses simplificadoras da metodologia adotada foi a representacdo do
fluxo e do transporte no meio poroso nao saturado como unidimensional. Em uma primeira
analise, esta hipdtese parece ser conservadora, j& que ndo considera a possivel dispersao

lateral do contaminante, no entanto uma linha de investigagdo poderia ser o efeito da
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representacao espacial, principalmente do transporte, nas concentragdes de entrada no meio
poroso saturado.

Em relagdo ao modelo computacional FLUXSAT, que trata do fluxo tridimensional
permanente em meio poroso saturado, recomenda-se o aprimoramento do método de solucao
do sistema de equagdes lineares que calcula as cargas hidraulicas relativas as células do
modelo conceitual do aqiiifero. Utilizou-se, na presente tese, o0 método SIP (Strongly Implicit
Procedure). O referido método trabalha com parametros de relaxacdo/aceleracdo de
convergéncia que nem sempre garantem a convergéncia da solu¢do numérica do sistema de
equacdes. A implantagdo de métodos mais modernos, como, por exemplo, o método PCG
(preconditioned conjugate gradient) poderia melhorar o desempenho do modelo FLUXSAT.

Em relagdo ao modelo computacional TRANSPSAT, que trata do transporte
tridimensional em meio poroso saturado sob regime de fluxo permanente, recomenda-se o
aprimoramento do método numérico de solugdo. Utilizou-se, na presente tese, o método das
caracteristicas modificado (MMOC) por sua relativa facilidade de implementacao
computacional. Contudo, o referido método apresenta, como caracteristica, a dificuldade de
representacdo de frentes abruptas de contaminacdo, onde o processo de advecgdo ¢
dominante. Uma sugestdo seria a implantagdo do método das caracteristicas hibrido (HMOC).

Outra linha de raciocinio na melhoria dos recursos computacionais seria a adaptacao
de modelos computacionais de codigo aberto e acesso livre, como, por exemplo, os modelos
MODFLOW e MT3D, para a abordagem estocastica sugerida na presente tese.

A argumentacdo a seguir trata da adocdo da hipotese simplificadora de fluxo
permanente ¢ pode ser entendida tanto do ponto de vista especifico, em razdo dos problemas
de fluxo e transporte nos meios saturado e ndo saturado, como do ponto de vista genérico, em
termos do estudo de caso analisado.

A hipoétese simplificadora de fluxo permanente foi adotada em razao dos horizontes de
tempo, normalmente utilizados em avaliagdes de risco, serem relativamente longos, da ordem

de algumas décadas. Existem duas questdes basicas relacionadas a esta caracteristica:

— Para um horizonte de tempo da ordem de décadas, existe a necessidade de
representacdo de frentes de umedecimento/secamento que caracterizam o0s
processos de fluxo no meio poroso ndo saturado e que ocorrem em uma escala de
tempo bem menor?

- Para um horizonte de tempo da ordem de décadas, existe a necessidade de

representacdo da variagdo intra-ano do fluxo no meio poroso saturado?
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A primeira questdo levantada é respondida pelo trabalho de alguns pesquisadores,
conforme destacado no texto, que sugerem que a frente de contamina¢do média, originada a
partir de uma longa seqiiéncia de chuvas gerada aleatoriamente, tende a frente de
contaminagdo obtida a partir da consideracdo de uma taxa constante de infiltragdo. Deste
modo, o uso de taxas de infiltragdo constantes no tempo ndo resulta em erros significativos na
estimativa do transporte, proporcionando economia em esfor¢o computacional e coleta de
dados.

Uma resposta para a segunda questdo levantada pode ser induzida pelos proprios
resultados das avaliagdes de risco, obtidos no desenvolvimento deste estudo. A comparagao
entre os resultados obtidos para os cenarios 01 (estacdo chuvosa) e 02 (estacdo seca) parecem
sugerir a importancia da representagdo da variacdao intra-ano do fluxo no meio poroso
saturado.

No contexto do estudo de caso abordado na presente tese, a representagdo desta
variagdo intra-ano ndo ¢ algo trivial de ser implantado. A principal dificuldade seria a
representacdo do mecanismo de retracdo da lagoa ao longo do ano. Além disso, como os
modelos computacionais desenvolvidos para o estudo de caso ndo sdo realmente integrados,
uma vez que a “integracdo” ¢ feita através de geracdo/leitura de arquivos de dados, seria
muito dificil o gerenciamento da execugdo dos modelos, principalmente devido a abordagem
estocastica. O desenvolvimento de um ambiente integrado seria fundamental nesta situacao.
Uma recomendagao seria o desenvolvimento deste ambiente integrado, visando inicialmente a
solugdo do problema, segundo uma abordagem deterministica.

Em relagdo a questdo da analise da variabilidade espacial da condutividade hidraulica
e da geracdo dos campos aleatérios de condutividade, ¢ imperativo destacar, como primeira
recomendacao, o uso de um maior nimero de informagdes de condutividade hidraulica para a
analise de questdes, como, por exemplo, a anisotropia. Um conjunto maior de informagdes
obtidas em campo pode, inclusive, possibilitar a utilizacdo de técnicas mais sofisticadas do
que o método de simulagdo gaussiana seqiiencial (SGS) para a gera¢ao dos campos aleatdrios
de condutividade hidraulica, permitindo até a representagdo de descontinuidade de
propriedades entre as camadas do solo.

Um aspecto ndo explorado na presente tese, mas que merece investigacdo, seria a
analise de sensibilidade dos campos aleatorios gerados em relagdo a caracteristicas dos
modelos tedricos de variograma utilizados na geracdo dos referidos campos, como, por
exemplo, efeito-pepita, patamar e amplitude. Outra andlise de sensibilidade importante se
refere ao proprio tipo de modelo tedrico de variograma adotado (Gaussiano, Esférico,

Exponencial e Poténcia) para a geragdo dos campos.
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Uma questdo pertinente em relacdo as andlises de sensibilidade sugeridas seria: qual
critério usar para caracterizar a variabilidade dos campos aleatorios gerados em funcdo da
variagdo das caracteristicas e do tipo de modelo teérico de variograma? Uma sugestao poderia
ser criar conjuntos de critérios intrinsecos e extrinsecos, como comentados a seguir.

Os critérios intrinsecos seriam aqueles que procurariam caracterizar a variabilidade
dos campos aleatorios gerados pela andlise de suas proprias caracteristicas. Este tipo de
analise foi a adotada na presente tese, onde se procurou comparar os campos gerados pelos
modelos gaussiano e esférico pela avaliacdo de caracteristicas dos referidos campos.

Os critérios extrinsecos se caracterizariam por avaliar a variabilidade dos campos
aleatorios gerados pela andlise dos resultados de sua aplicagdo. Por exemplo, comparar os
resultados do modelo FLUXSAT obtidos com o uso do conjunto de campos aleatorios
gerados pelo modelo gaussiano e pelo modelo esférico.

Finalmente, para ndo ser exaustivo, uma ultima sugestdo de linha de investigag¢do se
refere & questdo de escala. Existem na literatura, trabalhos que sugerem procedimentos para
transformar os dados obtidos na escala de campo para a escala da discretizagdo espacial
adotada para a grade que define o modelo conceitual da area de estudo. Este tipo de questdo

nao foi abordada no desenvolvimento do presente estudo.



