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RESUMO

Este trabalho aborda a modelagem de dreas de NAPLs ("Non-Aqueous Phase Liquids” -
Fase Liquida N&o-Aquosa) residuais, localizadas na zona ndo-saturada, com o objetivo de -
auxiliar na avaliagdo do impacto dessas dreas na qualidade dos aqiiiferos fredticos. Dentro

deste enfoque, foram desenvolvidos os seguintes pontos:

* Implementacdo de um modelo numérico de fluxo de 4dgua e transporte de contaminantes,
para ambas as zonas ndo-saturada e saturada, baseado na conexdo entre um modelo

unidimensional de zona ndo-saturada com uvm modelo multidimensional de zona saturada.

*  Avaliagdo da sensibilidade da simulag@o de transporte de contaminantes em zona no-
saturada ao uso do fluxo da fase aquosa em regime permanente e com perfis de saturagio

e descarga especifica uniformes.

* Inclus@o, no modelo de transporte desenvolvido, da dissolucdo de fontes de NAPLs
residuais na zona ndo-saturada através de diferentes abordagens de literatura para a
estimativa do coeficiente de transferéncia de massa. Um trabalho experimental foi
elaborado para gerar dados de dissolugdo, em condic¢oes de fluxo ndo-saturado, de NAPLs

compostos por substancia pura e por misturas bindrias.

A forma mista da equac@o de Richards e a equagdo de transporte advectivo-dispersivo
foram implementados em diferengas finitas, constituindo o modelo unidimensional FT1D, que
simula o fluxo de 4gua e transporte de contaminantes na zona ndo-saturada. Este modelo foi
conectado aos modelos multidimensionais de fluxo e transporte em zona saturada,
MODFLOW e MT3D. A abordagem de substituir a zona ndo-saturada multidimensional por
dominios unidimensionais foi bem sucedida. Comparativamente aos modelos integrados
multidimensionais FEMWATER (fluxo) ¢ LEWASTE (transporte), foram obtidos resultados
equivalentes e com um tempo computacional bastante inferior. Para a conex&o do médulo de
fluxo de FT1D e o modelo MODFLOW, foi desenvolvida nova metolodologia para simular a
elevacdo do nivel do fredtico em resposta a recarga, que demostrou ser numericamente mais

estdvel do que a metolodologia citada na literatura.

Dentro da faixa de valores avaliados, o modelo de transporte demonstrou grande
sensibilidade quanto ao uso dos dados de fluxo em regime permanente, principalmente em
solos com caracteristicas mais arenosas. Além disso, a obtencdo dos dados de fluxo em

regime permanente ndo foi possivel, em alguns casos, devido a ndo-convergéncia do método
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numerico. Neste caso, a solugdo permanente pode ser obtida estendendo-se a simulagdo
transiente até que os resultados ndo mais se alterassem, mas as custas de maior tempo
computacional. A simulagio de transporte utilizando perfis uniformes de saturagéo e descarga
especifica também mostrou grande sensibilidade a4 escolha do valor de saturagdo. Para baixos
valores de saturacdo, a estimativa utilizando este método gerou valores da massa de
contaminante que atravessa determinada profundidade do dominio ndo-saturado até 88 vezes

maiores do que utilizando os dados de fluxo transiente.

Na modelagem da dissolu¢io de zonas de NAPLs residuais, trés formulaces empiricas
para a estimativa do coeficiente de transferéncia de massa foram adicionadas ao médulo de
transporte de FT1D. Os dados de dissolu¢do ndo-saturada obtidos experimentalmente ndo
foram conclusivos, uma vez que, na maioria dos ensaios realizados, a concentragdo na fase
aquosa atingiu valores préximos a solubilidade. Além disso, a metodologia empregada ndo
levou em consideracdo a interferéncia da particdo com a fase gasosa. Nos ensaios com
misturas bindrias de NAPLs, foram observadas evidéncias de que a transferéncia de massa
pode ser limitada pela difusdo do contaminante dentro da fase NAPL, com redugdo da ordem

de 20% na concentracgdo atingida com relacio a solubilidade efetiva.



ABSTRACT

The subject of this work is the modeling of residual NAPLs (Non-Aqueous Phase
Liquids) areas located in the vadose zone, with the objective to improve the evaluation of the
impact of this areas on the quality of phreatic aquifers. The following points have been

developed:

* Implementation of a water flow and contaminant transport numeric model for both vadose
and saturated zones, based on the approach of using a unidimensional model in the

unsaturated zone connected to a multidimensional saturated model.

*  Sensitivity evaluation for the unsaturated zone transport model due to the use of the steady

state flow solution and uniform saturation and specific discharge profiles.

* The dissolution of NAPLs residual sources in the unsaturated zone, using different
approaches for the mass transfer coefficient estimation, is introduced on the transport
model. An experimental work was developed to generate dissolution data on unsaturated

conditions, with single and binary mixtures NAPLs.

The mixed form of Richards equation and the advective-dispersive transport equation
were implemented using the finite differences technique, resulting the FT1D model. It
simulates the unidimensional flow and contaminant transport in the unsaturated zone. This
model was linked to the flow and transport multidimensional models for the saturated zone,
MODFLOW and MT3D. The approach of replacing a multidimensional unsaturated zone by
unidimensional domains was successful. The results obtained were quite similar to those of
the integrated multidimensional models FEMWATER (water flow) and LEWASTE
(contaminant transport), with the advantage of being much less time consuming. For the
connection between the FT1D flow module and the MODFLOW model, a new methodology
was developed to simulate the water table level elevation due to the recharge and it has shown

to be numerically more stable than the literature methodology.

Within the range of evaluated data, the transport model has shown a large sensitivity
due to the use of steady state flow data, mainly in sandy soils. Besides, the achievement of
steady state flow data was not possible, in same cases, due to the numerical solution methods
non-convergence. In these cases, it is still possible to obtain the steady state solution by
extending the transient solution until the results stops changing, but it’s a more time

consuming process. The transport simulation using uniform saturation and specific discharge
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profiles also showed a large sensitivity to the choice of the saturation value. For small values

of saturation, the estimation using these methods generated contaminant amounts crossing a

certain deep of the unsaturated domain that it is 88 times larger than using transient flow data.

On the simulation of the dissolution of residual NAPL zones, the estimation of the mass
transfer coeficient was made by three empirical formulations, being added to the transport
module of the FT1D model. The experimental unsaturated dissolution data were not
conclusive since, in the major part of the experiments, the aqueous phase had reached the
solubility level. Besides, the used methodology did not consider the influence of the gas phase
partition. For the tests using binary NAPLs, it was found evidences that the mass transfer rate
can be limited by diffusion inside the NAPL phase, with a redution of about 20% in the

concentration of the aqueous phase regarding the effective solubility.
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1. INTRODUCAOQO

1.1. Escopo do problema

Na maioria dos paises do mundo, o estabelecimento de politicas de recursos hidricos
sustentdveis tem se tornado um dos principais focos de discussdo da sociedade. Com a
demanda sempre em ascensdo € a crescente consciéncia do limite das reservas de dgua potdvel
disponiveis, busca-se cada vez mais alternativas que venham garantir a economia € 0 uso
criterioso desse recurso. Os mananciais subterrineos s3o fontes alternativas ndo muito
valorizadas quando h4 abundéncia de dguas superficiais, mas elas se tornam importantes em
situagOes de caréncia. Como sdo fontes estratégicas, a manutengio da qualidade dos aqiiiferos
é vital.

A contaminag¢do de aqiifferos comegou a ser estudada hd algumas décadas e, atualmente,
€ considerada um dos mais sérios problemas ambientais a serem enfrentados. A baixa
velocidade de deslocamento da 4gua subterrinea faz com que o efeito da diluicdo dos
contaminantes seja mais discreto do que nas aguas superficiais, tornando o problema mais
dificil de analisar. Uma porcdo de dgua subterrinea contendo certo contaminante serd
transportada na dire¢do preferencial do fluxo de acordo com a velocidade média do agqiiifero.
O contaminante dissolvido sofrerd dilui¢io devido a difusdo molecular e a dispersdo mecéanica
e poderd ficar adsorvido ao material poroso. Efeitos como esses sdo alguns dos tdnicos
processos que podem gerar diluicdo da concentragdo do contaminante na dgua subterranea.

Além disso, a andlise do efeito desses processos € bastante complexa.

A questdo dos aqiiiferos contaminados se torna ainda mais complicada se a
contaminacg@o for causada por liquidos organicos imisciveis em 4gua. Esses contaminantes
sdo genericamente denominados NAPLs ("Non-Aqueous Phase Liquids" - Fase Liquida Nao-
Aquosa). O complicante neste caso é que esses fluidos, apesar de caracterizados como
imisciveis em 4gua, n3o sdo exatamente insoliveis. Em diferentes niveis, todos os liquidos
organicos apresentam certa solubilidade em d4gua. Outro fator complicador € que a
solubilidade desses fluidos, embora baixa, costuma ser vdrias ordens de magnitude superior
ao teor maximo permissivel na dgua potdvel (Mercer e Coheb, 1990). Como resultado, os
fluidos imisciveis sdo fontes de contaminac@o persistentes, capazes de durar por décadas, ou
até séculos em alguns casos, e de contaminar grandes volumes de dgua em niveis bem

superiores aos limites para consumo. Por outro lado, a baixa solubilidade desses
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contaminantes faz com que néo seja possivel utilizar a 4gua eficientemente como mecanismo

de remocdo do contaminante do meio subsuperficial.

Em geral, estes contaminantes entram em contato com o subsolo devido a derrames
durante o transporte por caminhfes-tanque, vazamentos em tubovias e em tanques de
estocagem superficiais e subterraneos, infiltracdo em 4reas de disposicdo de residuos, como
aterros industriais e processos de landfarming, entre outros (Mercer € Coheb, 1990; Pankow ¢

Cherry, 1996).

Nos EUA, quase 500 mil 4reas foram identificadas como potencialmente contaminadas
por esses tipos de fontes nos ultimos 15 anos. Somente com relacdo as areas contaminadas por
tanques de estocagem subterrdneos (tanques de postos de abastecimento de combustiveis, por
exemplo), tém-se, pelo menos, 165.000 dreas, com um total de 24 milhdes de metros cibicos
de solo contaminado. Estima-se que esse pais ird gastar cerca de 187 bilhdes de ddlares nos
proximos anos para recuperar 217.000 4reas ainda em processo de remediacdo (U.S.EPA,

1997).

Ao penetrarem na camada superficial do solo, os NAPLs iniciam um caminho
descendente sob o efeito da gravidade e da capilaridade, acompanhado de espalhamentos
laterais devido a capilaridade e as variacGes espaciais de permeabilidade do meio. Enquanto o
NAPL se infiltra, grande quantidade deste contaminante € retida pelos espacos porosos,
constituindo residuos imobilizados pelas forcas capilares. Assim, formam-se regides com

NAPLs a baixas saturagtes, ocupando poros desconectados entre si, constituindo as chamadas

areas de NAPLs residuais.

Um caso particular dessas dreas ocorre quando o volume derramado ndo € suficiente
para superar a capacidade de retencdo do solo e a frente de avanco do fluido péra antes de
atingir o topo do aqiiifero fredtico. Essa situagdo pode ocorrer devido a pequenos derrames de
fluidos, em 4reas de zonas ndo-saturadas espessas, entre outros. Nesses casos, embora o
aqiiffero fredtico ndo tenha sido atingido diretamente pelo fluido imiscivel infiltrante, a
presenca de 4reas residuais de NAPLs na zona ndo-saturada representa risco potencial de
contaminacdo desses aqiifferos. Um dos principais meios de contaminagdo € através da
recarga dos mananciais subterrdneos. A 4gua de chuva, infiltrando-se pelo solo, dissolve os

contaminantes nas zonas residuais e arrasta-os até o agqiiifero fredtico, gerando plumas de

contaminantes dissolvidos.

Uma das questdes que se impGem nesses casos € saber se uma drea de NAPL residual,

com determinada extensio e teor de contaminante, representa risco a saide humana e ao meio
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ambiente. O meio subsuperficial € altamente complexo e varia muito quanto as suas
caracteristicas fisicas e quimicas. Estes fatores, bem como as caracteristicas de cada
contaminante, fazem com que seja necessdrio avaliar-se cada drea em particular para decidir-
se sobre a atitude mais correta a ser tomada. A analise de risco de dreas contaminadas envolve
a determinagdo do risco que essa contaminag@o acarreta para as populagdes que possam ser

expostas ao contaminante por diferentes vias de exposigéo.

A avaliagdo de risco de solos contaminados por NAPLs € uma importante ferramenta
para otimizar o uso dos recursos disponiveis para recuperacio de dreas contaminadas. Quando
vérias 4reas apresentam risco potencial, essa andlise separa dreas que nao oferecem riscos,
estabelece critérios de prioridade para descontaminagio de 4reas com riscos variados e aponta
os niveis de descontaminacfo necessarios para cada drea. Assim, procura-se conhecer cada
drea contaminada, analisam-se os fatores atenuantes e agravantes para o risco € avalia-se o
grau de urgéncia para a recuperacgiio da drea, que € associado as caracteristicas préprias de

cada local.

Na andlise de risco de uma drea de NAPL residual na zona ndo-saturada, todas as
possiveis vias de exposicdo devem ser pesquisadas: ingestdo de 4gua subterranea contaminada
por lixiviagdo, inalagdo dos gases provenientes de evaporacio, ingestdo do solo contaminado,
etc. Este trabalho se limitard a pesquisar sobre a via de exposi¢do por ingestdo da agua
subterrdnea contaminada. Além desta via ser considerada uma das mais significativas e
dificeis de serem caracterizadas, ela se destaca por ter a capacidade de atingir regides muito
afastadas da drea-fonte. As outras vias, tanto a inala¢do dos gases quanto de ingestdo de solo
contaminado, se limitam a regido vizinha da fonte, o que possibilita o controle da exposi¢do

das populaces através da limitagdo do acesso a drea afetada.

Entre as etapas do processo de andlise de risco de uma drea, talvez a mais importante
seja a estimativa da concentragdo do contaminante junto ao agente receptor, ou seja, um pogo
de abastecimento, por exemplo. Nos casos onde o contaminante ainda ndo tenha atingido o
ponto de exposi¢do (casos esses em que € impossivel medir diretamente a concentrag@o de
exposicdo), esta estimativa é realizada através de simulacGes de modelos de transporte de
contaminantes. Na simulagdo, os processos fisico-quimicos que exercem influéncia no

transporte sdo relacionados em balan¢o de massa do contaminante € este € desenvolvido ao

longo do tempo de simulag8o, para a geometria de interesse.

Na simulagfo de 4reas residuais em zona ndo-saturada, diversas caracteristicas do local

e do contaminante exercem diferentes graus de influéncia na previsdo do resultado: tipo do
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contaminante, geometria e teor de contaminante da drea residual, espessura da zona ndo-
saturada, tipo do solo e presenca de heterogeneidades, capacidades adsortiva e dispersiva do

solo, taxa € durag@o da precipitagdo, distincia até o ponto de exposi¢io, entre outras.

Diversos modelos de transporte estdo disponiveis para serem utilizados em andlises de
risco, variando de solugbes analiticas simplificadas até os mais complexos modelos
numeéricos. Os modelos mais simples sdo construidos fazendo-se consideragdes que podem
restringir a validade de sua solucéo a casos particulares, mas, em compensagio, sdo bastante
econdmicos do ponto de vista computacional e utilizam um minimo de pardmetros. Por outro
lado, 0s modelos numéricos podem ser muito precisos, mas a exigéncia de dados e de esforgo

computacional pode ser enorme.

Em andlise de risco, busca-se compensar as incertezas do modelo utilizado, bem como
dos valores dos parimetros, induzindo esses fatores de incerteza em um sentido favordvel a
andlise. Em outras palavras, procura-se utilizar consideracdes que produzirio as maiores
concentragdes no local de exposicdo do agente receptor, ou seja, procura-se simular o pior
caso possivel. Assim, pode-se afirmar que a concentragfo real no local de exposi¢do ndo serd
maior do que o valor estimado pelo modelo de transporte, podendo ser menor. Esta é uma
abordagem conservadora da modelagem. Uma desvantagem desse processo € que geralmente
ndo se tem controle do efeito das consideracdes que se introduz no resultado da simulagdo. E

quando vérias consideragdes conservadoras sdo sobrepostas, pode-se chegar a resultados

extremamente exagerados.

z

Desprezar a influéncia da zona ndo-saturada € um exemplo de considerac@o
conservadora. Os efeitos do armazenamento e dos processos fisico-quimicos que se passam na
zona nao-saturada sdo freqiientemente subtraidos da andlise do transporte. Esta abordagem €
implementada ao estender a drea contaminada até o topo do agqiiifero fredtico. Estando a fonte
de contaminagdo diretamente em contato com o aqiiifero freético, despreza-se o tempo de
viagem da pluma dissolvida ao longo da zona ndo-saturada, bem como as possiveis formas de
diluicdo que possam ocorrer. Muitas vezes essa abordagem € bastante razoavel, mas, em
outros casos, como em 4dreas com zonas nao-saturadas espessas, os efeitos do armazenamento

e dos processos de transporte que ocorrem nessa regiao podem Ser eXpressivos.

Por outro lado, a preferéncia por modelos mais simplificados pode ser plenamente
compreendida quando se avalia a dificuldade de se operar modelos numéricos mais
complexos, especialmente os modelos multidimensionais de zona nfo-saturada. Em geral, as

entradas de dados complicadas € os intimeros problemas numéricos que Ocorrem exigem um
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operador altamente qualificado e experiente. Além disso, o tempo computacional pode ser

considerdvel, mesmo em um computador potente, o que pode tornar a andlise invigvel.

Assim, € sempre desejdvel que haja um balanceamento entre o grau de complexidade do
modelo que se escolhe e o nivel das consideracSes assumidas por esse modelo. Dentro deste
contexto, propde-se, neste trabalho, abordar a modelagem de 4reas de NAPLs ("Non-Aqueous
Phase Liquids") residuais, localizadas na zona nao-saturada, com o objetivo de auxiliar na

avaliacdo do impacto dessas 4reas na qualidade dos aqiiiferos freaticos.

1.2.  Objetivos

O principal enfoque do trabalho € o estudo de 4reas de solos contaminados € seu
impacto nos aqiiiferos livres através da andlise do transporte de contaminantes dissolvidos na
fase aquosa provenientes destas fontes. Pretende-se gerar uma ferramenta computacional que
permita o estudo de tais dreas, considerando aspectos de eficiéncia da simulacdo de fluxo e

transporte na zona ndo-saturada e saturada.
Dentro deste tema, sdo objetivos especificos deste trabalho:

e Analisar o efeito de considerar fluxo permanente na simulacdo do transporte de
contaminante dissolvido na zona nao-saturada, avaliando cendrios que poderiam significar
impedimentos para se utilizar essa considera¢do. Comparar os métodos de obtencdo dos
dados de fluxo em regime permanente e analisar fatores como dificuldades numéricas e

tempo de execugdo do modelo.

e Avaliar a adequabilidade de substituir uma andlise multidimensional de um modelo de
fluxo e transporte na zona nio-saturada por uma abordagem de multiplas colunas
unidimensionais. Propor um modelo multidimensional de fluxo e transporte para as zonas
ndo-saturada e saturada, baseado na conexdo entre um modelo unidimensional de zona

ndo-saturada com um modelo multidimensional de zona saturada.

e Avaliar as diferentes formas de contaminacdo da fase aquosa na zona ndo-saturada do
solo. Analisar métodos de avaliacdo de taxas de dissolucdo de dreas residuais quanto a sua
adequabilidade para a zona ndo-saturada. Os métodos selecionados serdo implementados
em um modelo de transporte. Dados de dissolugdo ndo-saturada serdo gerados em modelo

fisico unidimensional para comparagdo com os métodos.



1.3. Organizacao do trabalho

O Capitulo 2 deste trabalho mostra o desenvolvimento, implementacdo e validacdo de
um modelo de fluxo e transporte na zona n3o-saturada que serd utilizado como base para as

andlises que serdo realizadas ao longo do trabalho, bem como no desenvolvimento de outros

modelos.

No Capitulo 3, se analisard o problema do fluxo permanente na zona néo-saturada e seu
impacto na simulacdo de transporte. A desconsideracdo da parte transiente do fluxo na
modelagem de transporte € pratica comum nas andlises de risco, quando o fluxo € considerado
jé em regime permanente enquanto o transporte € simulado. Pretende-se, com essa parte do
trabalho, desenvolver uma andlise do efeito do fluxo permanente a fim de se verificar se o

fluxo transiente na zona nao-saturada pode ser importante € em quais situagoes.

No Capitulo 4, se propord um modelo aproximado para fluxo e transporte nas zonas
ndo-saturada e saturada. Este algoritmo se baseia na aproximag@o da zona ndo-saturada em
duas ou trés dimensdes por uma série de colunas unidimensionais. Desconsideram-se, assim,
os fluxos horizontais e transversais que possam de desenvolver na zona ndo-saturada,
estabelecendo que o tnico sentido de fluxo seja o vertical. A zona ndo-saturada
multidimensional, simulada através de um série de colunas unidimensionais, serd conectada a
um modelo de fluxo e transporte para a zona saturada. A adequacdo deste esquema serd
avaliada pela comparacdo dos resultados de casos simulados com um modelo
multidimensional jd verificado e validado. Essa consideragdo permite que a exigéncia
computacional seja drasticamente reduzida, bem como os problemas numéricos associados
aos esquemas multidimensionais. Dentro deste capitulo também se abordard o método de
conexdo da zona ndo-saturada com a zona saturada. Métodos propostos na literatura serdo
implementados e comparados com uma nova metodologia desenvolvida, avaliando-se a

precisdo dos resultados obtidos, os tempos de execugdo, a estabilidade e a ocorréncia de

oscilacGes nos resultados.

A tltima parte deste trabalho (Capitulo 5) analisard a forma de modelagem das fontes de
contaminantes localizados na zona ndo-saturada do solo. A lixiviagdo do solo contaminado
serd avaliada através de duas formas possiveis: dessor¢do ou dissolugdo de NAPLs residuais.
Neste trabatho, vdo-se apresentar dados de concentragdo da fase aquosa resultantes da
lixiviagio de colunas de solo contaminados. Esses dados serdo comparados com os dados

gerados a partir de modelos existentes para previsdo de taxas de solubilizagdo em zona

saturada.



2. FLUXO E TRANSPORTE UNIDIMENSIONAL NA ZONA NAO-SATURADA

2.1. Introducéo

Este capitulo dedica-se a descri¢do das equacdes que governam os fendmenos de fluxo e
transporte na zona ndo-saturada, bem como os métodos de solucdo das equacdes diferenciais
parciais. Também se abordard a implementacdo de um modelo de fluxo e transporte
unidimensional ndo-saturado, para solos heterogéneo (em camadas), utilizando as equagdes e

métodos selecionados.

Este modelo serd comparado com outros modelos numéricos semelhantes. O objetivo é
obter um modelo unidimensional confidvel, com baixo tempo de execucio e com entrada de
dados simples, para ser conectado a um modelo de fluxo e transporte saturado como serd

descrito nos capitulos posteriores.

2.2. Simulac¢io de fluxo em zona nio-saturada

2.2.1. Descri¢cido matemdtica do fluxo de dgua na zona ndo-saturada

A equagéo diferencial que descreve o fluxo na zona ndo-saturada € obtida através da lei
de conservagdo de massa, aliada a Lei de Darcy modificada para descrever a descarga
especifica do fluxo na zona ndo-saturada (Remson et al., 1971; Freeze e Cherry, 1979).
Considerando-se que a densidade do fluido € relativamente invariante espacial e
temporalmente e que o meio poroso € incompressivel, obtém-se a equagdo de balango de
massa, dada aqui para o caso unidimensional e vertical, sendo que z [L] refere-se ao eixo

paralelo a aceleracdo da gravidade, positivo para baixo:

S d
o =—=t

ot oz @1

onde ¢ é a porosidade (volume de poros / volume do meio poroso) [L*L?), S é a saturagio da
dgua [L3 L] (volume de dgua / volume de poros), g [L3 L2 T refere-se & descarga
volumétrica especifica da fase aquosa (velocidade de Darcy) e ¢ € o tempo [T]. Pode-se

também expressar essa equagdo em termos de contetido volumétrico de dgua 6 L’ L7

(volume dgua/volume meio poroso), definido por 6 = ¢ S.
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O fluxo ou descarga especifica (g) € dado pela Lei de Darcy para a zona ndo-saturada,
mostrada a seguir para o caso unidimensional e vertical, sendo o eixo z orientado

positivamente para baixo:

h
g=-K. k{g—z — 1) (2.2)

onde K € a condutividade hidriulica saturada [L T'l], k. é a condutividade relativa e % € a
pressdo da dgua expressa em termos de carga hidraulica [L] (pressdo dividida pela gravidade e

densidade da dgua).

A carga de pressdo da dgua € calculada baseando-se na definicdo de pressdo capilar 4,

[L] na interface ar-dgua (h, =h, —h), considerando que o ar estd sempre a pressdo
atmosférica (4, =0). Assim, a pressdo da dgua torna-se igual ao negativo da pressdo capilar

(h=-h,), sendo sempre negativa na zona nio-saturada.

Incluindo a Equacdo de Darcy na equacdo de balango de massa, obtém-se a forma mista

da Equagdo de Richards (Freeze e Cherry, 1979; Fedors, 1997), expressa em termos de 2 e S

(ou 6):
oS 9 oh
¢a_t = a—Z(K- k,(g - ln (2.3)

Utilizando o conceito de capacitincia (Cp) [1/L], pode-se obter a equagdo de Richards

em termos de carga de pressdo. A capacitincia € definida comoCp =d0/dh=¢.dS/dh,

sendo, portanto, funcfio da carga de pressdo. A Equagdo de Richards em termos da carga de

oh 0 oh
oh _9 ki |2 ,
Cp ot oz {K ’[az D (24)

Outra forma possivel para a Equacdo de Richards é expressé-la em termos apenas do
contetido volumétrico de dgua. Para isso, utiliza-se a fungo difusividade (D)) [L*/T], definida

pressdo é dada por:

por D,(8)=K(6)/Cp(8). onde K(6)= K. k.(6) e Cp(B) € a capaciténcia. Realizando uma
expansdo no termo de gradiente da carga de pressdo na Eq. (2.3) e substituindo pela defini¢d@o

da difusividade, obtém-se:



00 _ 9 9) 9
5—82(@(9)82) aZ(K(ﬂ)) (2.5)

Cada uma das trés formas possiveis da Equacdo de Richards (Eq. (2.3), (2.4) e (2.5))
tem suas vantagens e desvantagens (Fedors, 1997). A forma expressa em contetido
volumétrico apresenta o mérito de ser essencialmente conservadora, com bom resultado no
balanco de massa, mas € de dificil aplicagido em solos heterogé€neos devido a descontinuidade
que a umidade apresenta no limite entre as diferentes camadas de solos. Sua utilizacdo
também ndo € bem sucedida em solos muito secos. J4 a forma em termos carga de pressdo
representa bem solos heterogéneos, uma vez que a pressfio da dgua € continua entre os solos,
mas apresenta um balan¢o de massa pobre. Por congregar as vantagens das duas formas
anteriores, contornando ao mesmo tempo as desvantagens, provavelmente a melhor forma
para a Equacdo de Richards € a forma mista. Entretanto, esta forma apresenta uma dificuldade

na discretizagdo numérica, que serd abordada oportunamente.

A forma mista da Equacdo de Richards apresenta 3 varidveis independentes (4, S € k),
sendo necessdrio, portanto, mais 2 equagdes para descrever o sistema. Essas equag¢Oes sdo
obtidas através das relagSes empiricas de pressdo capilar e saturacdo e de permeabilidades
relativas em fun¢do da saturag@o ou da pressdo capilar. Entre as expressdes mais utilizadas
para célculo de pressdo capilar, dado a saturagdo do fluido molhante, estdo as relacOes de

Brooks-Corey (Brooks e Corey, 1964) e van Genuchten (van Genuchten, 1980). E bom

lembrar que, por defini¢fo, /. € sempre positivo e tem relagdo com £ através de (h=—h,).

A relacdo de Brooks-Corey € dada por:

A
= (h—d) para k. > hy

%]

h

_ S-S,
Sm_Sr (4 (26)

S=1 para h. < hy

onde S éa saturacdo efetiva da dgua, S, € a saturacdo méxima (geralmente, S,=1), S; € a
saturacdo residual, s, € a pressdo capilar, A, [L] € a pressdo minima de drenagem do meio
poroso, dada em termos de carga, e A € o indice de distribui¢do de tamanho de poros. Os
pardmetros 4, € A sfo os principais pardmetros de calibragdo, mas o modelo também mostra

sensibilidade com relagdo a S,.

O modelo de van Genuchten é€:
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S =

S-S, _ 1 ) ara h. =0 .7
S-S, |1+(oh)" patafie = ‘

onde o, m e n sdo pardmetros de ajuste do modelo. Freqiientemente, utiliza-se uma relacio

entre me n, sendo m=1-1/n.

As expressOes para estimativa de permeabilidade relativa sdo obtidas através do uso das
relagOes entre pressdo capilar e saturagdo da dgua nos modelos de Burdine (Burdine, 1953) e
Mualem (Mualem, 1976). Utilizando Brooks-Corey em Burdine e van Genuchten em

Mualem, obtém-se as equacdes (2.8) e (2.9), onde as permeabilidades relativas sdo dadas em

func¢@o da pressao capilar:

h 2+3%

- (Zd_) para h, > hy (2.8)
_ n-1 ny™”

k, = (1 (k)™ i+ (@h,)") )z para s, = 0 2.9)

L+ (our )" )"

Para resolver a Eq. (2.3), € também necessdria a especificacdo das condi¢Ges iniciais e
de contorno para o problema. As condi¢des iniciais sdo geralmente especificadas através da
distribuicdo espacial das cargas de pressdo ou satura¢des de 4gua no dominio do problema. As
condi¢bes de contorno podem ser de 1° tipo (ou Dirichlet), onde as cargas de pressdo sdo
especificadas para o contorno do dominio, de 2° tipo (ou Neumann), onde uma taxa
volumétrica de dgua devido ao gradiente da carga de pressdo € especificada, e de 3° tipo (ou
Cauchy), onde a taxa especificada inclui, além do gradiente da carga de pressdo, também o
gradiente gravitacional. Para o caso de infiltracdo vertical (paralelo ao eixo z), as condicdes
inicial, de contorno Dirichlet e Cauchy sdo mostradas abaixo nas equacdes (2.10), (2.11) e

(2.12), respectivamente:
h(z,t) = h(z,0) parat=0 (2.10)

h(z,t) = h(z,,t) onde z; refere-se ao contorno (2.11)

0(z,,t)=-K(z,)k,(z, ,t)(—gﬁ - 1) onde Q € o fluxo aplicado ao contorno (2.12)
z
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A principal dificuldade encontrada na simulacdo do fluxo nio-saturado, e também no
fluxo saturado, estd na especificacdo das condigbes de contorno na superficie do aqiifero
fredtico. Este contorno € marcado pela carga de pressdo nula, mas sua posi¢do nio ¢
previamente conhecida. Normalmente, nos modelos de fluxo ndo-saturado unidimensionais, a
condi¢do de contorno inferior € simulada aplicando carga nula ao limite inferior do dominio,
mas esse limite € mantido fixo durante a simulac¢do, sendo impossivel simular-se a elevagio
do topo do aqiiifero fredtico em casos de infiltragdo. Este problema serd abordado mais

detalhadamente em capitulo posterior.

2.2.2. Meétodos de solucio da Equacdo de Richards

Solucdes analiticas para a Equacdo de Richards sdo dificeis de ser obtidas, sendo
limitadas a casos especificos de condi¢bes iniciais € de contorno. Normalmente sdo possiveis
solugdes semi-analiticas, que envolvem técnicas numéricas na solugdo do problema
(integracdes numeéricas, por exemplo) mas que nao se utilizam de métodos numéricos
propriamente ditos (diferencas finitas ou elementos finitos). Um sumdrio desses métodos pode

ser encontrado em Ravi e Williams (1998).

Talvez a mais conhecida dessas solugdes seja a de Philip (1957), desenvolvida para
meio homogéneo e semi-infinito, submetido & condi¢cdo de contorno de saturacdo fixa na
extremidade finita. Esta solucdo se baseia na expansao da solucdo em uma série, onde cada
termo da série € uma correc@o da solugdo. Em geral, quatro termos sdo suficientes para uma
boa representac@o, sendo a solucdo exata para curtos periodos de tempo (60 horas de

simulagdo representam um erro de 1/1000).

Mais recentemente, Philip (1973, 1974) desenvolveu outra solugdo quasi-analitica
aproximada, baseada no algoritmo de Parlange (1971a; 1971b), sendo aplicdvel a condi¢do de
contorno de conteido volumétrico constante em meio homogéneo. A estrutura basica do
algoritmo se baseia no conceito da relagdo fluxo-concentracio aplicado ao fendmeno de fluxo
ndo-saturado, envolvendo um processo iterativo para primeiro estabelecer a forma da solugdo
e depois sua magnitude. Segundo o autor, esta forma de solugdo do problema € aplicdvel a

outras condigdes de contorno, tais como contetido volumétrico varidvel no tempo e fluxo fixo

e varidvel.

Para meios heterogéneos, Marinelli e Durnford (1998) apresentam uma solugido semi-

analitica através da reducdo da equacdo unidimensional de Richards a uma série de equacgdes
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diferenciais ordindrias pela aplicacdo da aproximacdo de diferencas finitas & derivada

temporal, sendo as equagdes resolvidas explicitamente.

Os métodos numéricos sdao os mais usados na solu¢io da equagdo de Richards devido 2
sua maior flexibilidade para descrever diferentes condi¢des de contorno e heterogeneidades.
Os métodos mais utilizados na solug@o deste tipo de problema sdo diferencas finitas e
elementos finitos, embora haja outros métodos (Press et al., 1992). O método de elementos
finitos € especialmente aplicdvel a problemas multidimensionais com limites de dominio
complexos, pela facilidade de alteragdo do formato dos elementos. Diferencas finitas é de

mais facil implementacdo, a entrada de dados € mais sucinta, mas ndo representa bem

problemas de geometria complexa.

Entre os modelos de fluxo ndo-saturado que utilizam diferencas finitas estdo
CHEMFLO (Nofziger et al., 1989), modelo unidimensional da U. S. Environmental
Protection Agency (U.S.EPA), e VS2DT (Healy, 1990), modelo bidimensional desenvolvido
pelo U.S. Geological Survey. J4 os modelos HYDRUS (Vogel et al., 1996; Simunek et al.,
1998), do U.S. Salinity Laboratory (U.S. Department of Agriculture), e 3DFEMWATER /
3DLEWASTE (Yehet al., 1992), da U. S. EPA, foram desenvolvidos em elementos finitos.

Para se realizar a discretizacdo em diferencas finitas é necessdrio definir-se a malha e o
local de atribuigéo para as varidveis. Para isso, duas possibilidades se apresentam: centralizar
a varidvel na célula ou atribui-la ao nédulo entre as células. Para o problema unidimensional,
a Figura 2.1 mostra os esquemas para essas duas formas de representacdo. Ambas as formas
tém suas vantagens e desvantagens. Por exemplo, centralizar a varidvel na célula permite se
obter o valor médio para a célula, sendo uma forma mais representativa, enquanto atribuir a

varidvel ao nédulo facilita a descri¢do do contorno do dominio.

A discretizagdo da derivada temporal e a representacdo dos termos nfo-lineares da
Equacdo de Richards merecem uma atengdo especial. Existem, basicamente, 3 formas para
realizar essa etapa: a discretizagdo explicita, a implicita com termos ndo-lineares avaliados no

periodo de tempo atual e a implicita com termos ndo-lineares avaliados no periodo de tempo

futuro (Remson et al., 1971).
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i-1 9 2D i1 7O < (i)
kdi-1/2) 7> k(i-1/2) "7
i < 20) i 9 < ()
k(i+112) = k(is1/2)>
i+1 §<" Z(ixl) i+1 -?—<" 2(i+1)

Figura 2.1 — Esquemas de discretizacdo com a varidvel atribuida no centro da célula

(esquerda) e no nédulo entre células (direita).

Utilizando as diferencas finitas e atribuindo a varidvel ao nédulo entre as células, a

discretizac¢do explicita da Eq. (2.3) resulta em:

¢rSit+l —¢1-Sil — Ki+1/2'kri:—1/2 it+1 - hit _ Ki—l/Z'krit—l/2 | hil _hii—l
At Az, Zinl T Z Az, 2,720
(2.13)

t t
_(Ki+1/2‘kri+1/2 ~ K12k J

Az,

1

onde Az; = (zi+1 +z)/2-(z,+z,_,)/2= (z,.+1 -2z, )/2. Nesta equacdo e nas seguintes, Os
indices i e t referem-se a discretizacdo espacial e temporal, respectivamente.

A principal vantagem da discretizacdo explicita € a solucdo direta e gradual das
equacOes para cada nédulo a cada periodo de tempo, jd que a unica incégnita da equagdo € a
saturacdo no tempo futuro. A grande desvantagem deste esquema € que ele ndo ¢é
incondicionalmente estdvel (Remson et al., 1971), exigindo valores de Ar menores do que
para outros esquemas. Em um estudo comparativo entre os diversos esquemas, Haverkamp et
al. (1977) encontraram tempos de execucdo 5 a 10 vezes maiores para o esquema explicito do

que para os esquemas implicitos avaliados.

Usando-se discretizagdo implicita, com linearizagd@o explicita, a Eq. (2.3) torna-se:

¢i 'SiH-1 — q)i’SiI = Ki+l/2 'kri:-1/2 hit:ll - hiM1 _ Ki—l/2’krit—1/2 hiHl - hitjll
At Az, Zin T E Az, Z,=2Zi,4
(2.14)

t t
_(Ki+1/2'kri+1/2 — Ki—1/2'kri—1/2 J

Az

i
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Este esquema € incondicionalmente estdvel e ficil de implementar pois resulta em uma
série de equagdes lineares. Haverkamp et al. (1979) encontraram, para este esquema, a metade
dos tempos de execucdo dos esquemas totalmente implicitos, mas obteve maiores erros de
balango de massa, principalmente para casos em que o avanco da umidade € mais brusco. O

modelo CHEMFLO utiliza esse tipo de esquema (Nofziger et al., 1989).

O esquema implicito, com avaliagdo implicita dos termos de condutividade, gera uma
série de equagOes ndo-lineares que deve ser linearizada para que o sistema de equagbes possa
ser resolvido. Este esquema € um dos mais utilizados, devido & sua estabilidade e bom
resultado em termos de balanco de massa. Por exemplo, os modelos 3DFEMWATER,
VS2DT e HYDRUS, ja citados anteriormente, utilizam-se deste método. 3DFEMWATER
fornece ainda a opg¢do de operar nos esquemas explicito e Crank-Nicholson, que é uma forma
intermedidria dos esquemas explicito e implicito (Yeh et al., 1992). A forma mista da equagdo

de Richards, aplicada ao esquema implicito, fornece:

¢i'S lt " - ¢,-.S ir = K i+1/2-krit:11/2 hit:xl — hil+1 _ Ki—llz-kri:llz hit+l - hitjll
At Az, 2 —Z; Az, zZ, -z,
(2.15)

t+1 1+l
_ Ki+1/2 'kri+1/2 _ Ki—1/2'kri—1/2
Az,

Os métodos mais utilizados para a linearizacdo da Eq. (2.15) sdo Picard e Newton-
Raphson. Picard baseia-se em um ciclo iterativo onde os valores de condutividade sao
calculados com os valores de carga de press@o do nivel de iteragdo anterior (k) € 0s novos
resultados (k+1) sdo comparados com os valores da iteracdo anterior (Remson et al., 1971). O
ciclo € repetido até que a diferenca entre 0s novos e os antigos valores de pressdo sejam
inferiores a determinado erro. E um método simples de implementar, com boa convergéncia,

mas sua taxa de convergéncia € linear.

Taxas de convergéncia quadraticas podem ser obtidas utilizando-se o0 método Newton-
Raphson (Press et al., 1992). Este método exige a avaliagdo das primeiras derivadas das
funcdo, necessitando de mais cdlculos em cada iteragdo do que Picard. Outro potencial

problema do método é que, se o ponto de partida da iteracdo ndo for perto suficiente, o
método pode ndo convergir (Press et al., 1992).

A linearizacio da forma mista da equagdo de Richards (Eq. (2.15)) envolve uma
dificuldade: hi a necessidade de avaliar-se a saturacdo S,-'+l no novo nivel de iteracdo k+1.

Para superar esse problema, Celia et al. (1990) propdem um método baseado na expansio
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deste termo em série de Taylor, utilizando-se da relagdo entre saturagio e carga de pressdo da
dgua:

5, +0(8%) (2.16)

d

t+1,k
Sir+1,k+1 = S(hit+l,k +8hi) =S(h;+l'k)+(§;-)

A equagdo acima pode ser reescrita, observando-se que a derivada de S com relagdo a A4

¢ a definicdo de capacitancia (Cp):

Sit+1,k+1 — S[t+l,k + Cp-t+1’k ( hit+1,k+1 _ hit+1,k) (217)

1

2.3. Simulag¢do de transporte em zona nio-saturada

2.3.1. Transporte de contaminantes dissolvidos em fase aquosa na zona ndo-

saturada

Do mesmo modo que foi desenvolvido para o fluxo de 4gua na zona ndo-saturada, a
equacdo de transporte de substincias dissolvidas em fase aquosa também pode ser deduzida
aplicando-se o principio da continuidade e incluindo-se os principais processos fisicos e
fisico-quimicos que influem no transporte. Para um sistema unidimensional (paralelo ao eixo

z), incluindo-se os processos de adsorcdo, dispersio hidrodindmica e advecgédo, obtém-se:

o[ 540=9 _9 (450X )2
at(¢(5+ ; .ps.foC.KOC)C)—az(q).S.D.aZ) aZ(q.c) (2.18)

onde C é a concentragdo do contaminante na fase aquosa [M/LY, ps € a densidade das
particulas de solo [M/L3], foc € a fracdo mdssica de carbono orgéanico no solo [-], K, € 0
coeficiente de parti¢do entre carbono orgénico e dgua [L3/M1.

O pardmetro D ¢ o coeficiente de dispersdo hidrodindmica longitudinal [L*/T), descrito

por:

D=Dm+Dd=Dm+och=Dm+aL¢—qS— (2.19)

onde D,, é o coeficiente de difusdo molecular do contaminante na fase aquosa [L¥T], Dy é 0

coeficiente de dispersdo mecanica [L*/T], oz € a dispersividade longitudinal do meio poroso
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[L] e v [L/T] € a velocidade linear da fase aquosa na diregdo z (v = ¢/(¢.5)) . Todos os demais

elementos da Eq. (2.18) j4 foram definidos no item 2.2.

Na Eq. (2.18), os termos da direita da equac@o representam a somatdria dos fluxos
dispersivo e advectivo na fase aquosa. O fluxo advectivo descreve o deslocamento do
contaminante através do arraste pela velocidade média da dgua. O fluxo dispersivo é o
resultado da atuacdo de dois efeitos: difusdo e dispersdo mecédnica. O fluxo difusivo €
resultante de um processo quimico (difusdo molecular), devido ao gradiente de concentrag&o
do componente no fluido considerado. J4 o fluxo dispersivo-mecénico deve-se as variagdes
locais de velocidade do fluido com relagdo & velocidade média. Juntos, os fluxos difusivo e
dispersivo compdem a chamada dispersdo hidrodindmica. Em geral, nos meios aquosos, a
difusdo molecular representa uma pequena contribuicio ao coeficiente de dispersdo

hidrodindmica se comparada a grandeza da dispersdo mecénica.

A adsorc@o estd relacionada com a tendéncia do contaminante dissolvido em dgua em se
aderir ao material organico presente no solo. Essa tendéncia reflete o grau de hidrofobicidade
do composto organico. Quanto mais hidrofébico € um determinado composto, maior serd sua
preferéncia em se fixar a um composto orginico presente no sistema ao invés de permanecer
em solucdo aquosa. A adsor¢do é quantificada através de testes de agitacdo do solo em
questdio com solugdes do composto a diferentes concentragdes, mantidas condi¢des
isotérmicas. Formam-se, assim, curvas isotérmicas de concentracdo do composto adsorvido
por unidade de massa de solo seco (w;) [M/M] em fun¢@o da concentragdo na fase aquosa que
podem ser ajustada a relacSes empiricas. Uma das relagdes mais utilizadas € a forma linear da

isoterma de Freundlich (Domenico e Schwartz, 1997):
w, =K,C (2.20)

onde K; é um coeficiente de distribuicio do contaminante entre as fases [L*’M]. Esse

parAmetro € calculado normalmente pela relacdo K, =K, f,., onde Ko € foc jd4 foram
definidos anteriormente.

A expressdo contida nos parénteses internos do lado esquerdo da Eq. (2.18) pode ser

reescrita em termos do fator de retardo (R), definido para o meio ndo-saturado como:
1-9)
RAI1+ K 2.21
{ ¢-S pSfOC oc ( )

O fator de retardo fornece uma medida de quantas vezes mais lento € o movimento da

pluma de um contaminante em relagdo ao movimento da dgua subterranea devido a adsorgédo
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do contaminante na matriz do solo. Para o fluxo ndo-saturado, o conceito também é valido,

mas, neste caso, o efeito do retardo € varidvel com a saturag@o da fase aquosa no solo, sendo,

portanto, func¢do do espaco e do tempo.

Introduzindo o fator de retardo, a Eq. (2.18) torna-se:

d

Z(0.5.RC)= i(q». S.D.a—c)—ai(q- c) (2.22)

dz oz z

Observa-se que a Eq. (2.22) estd acoplada a equacio de fluxo, Eq. (2.3), através dos
termos das velocidades de Darcy e das saturacOes, sendo que ambos podem ser varidveis no
espaco ¢ no tempo. Normalmente, faz-se a consideracdo de que o transporte dos
contaminantes néo afeta o fluxo das fases. Essa consideraggo € bastante razodvel para a fase
aquosa e permite que as equacgdes possam ser desacopladas. Assim, o fluxo pode ser simulado
primeiro, com a obtencdo das funcOes espaciais e temporais da saturacdo da 4gua e da
descarga especifica do fluxo aquoso. Posteriormente, o transporte é simulado a partir desses

dados, produzindo a distribui¢@o espacial e temporal da concentracdo do contaminante na fase
aquosa.

A condigdo inicial para a descricdo de um problema de transporte € geralmente feita
através da atribuicio de concentragdes para todo o dominio no tempo inicial
(C(z,t)=C,(2,0)). As condigdes de contorno podem ser de 1° tipo (concentracdes

especificadas), de 2° tipo (gradiente de concentragdo nulo) ou de 3° tipo (fluxo madssico

especificado), mostrados, respectivamente, nas Eq. (2.23), (2.24) e (2.25) abaixo:

C(z,0) =C,(z,,1) (2.23)

%€ 2 .n=0 (2.24)

0z

qC - ¢SD%—C =0(z,,1).C,(z;,1) (2.25)
Z

onde z; refere-se ao contorno.

2.3.2. Métodos de soluc¢do da equacio de transporte na zona ndo-saturada

Tal como foi discutido para o fluxo ndo-saturado, solugdes numéricas sdo preferiveis

também para o transporte de contaminantes dissolvidos na fase aquosa, por possibilitar a

descri¢do de diferentes condicGes de contorno e meios heterogéneos. E bom realgar que, para
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se obter a solugcdo da equacgao de transporte ndo-saturado, € necessdrio que se obtenha antes a
solugio para o problema de fluxo ndo-saturado, ou seja, as fungdes de saturacdo e descargas

especificas com a profundidade e o tempo de simulago.

Wilson e Gelhar (1981) apresentam uma solugdo semi-analitica composta de duas
partes: a solucdo exata da parte advectiva € obtida pelo método das caracteristicas e a
dispersdo tratada através de andlise de perturbacfo, considerando que a espessura da zona de
mistura € pequena em relacdo ao deslocamento da frente. Assim, a adveccdo € primeiro
determinada, ou seja, a posi¢do da frente de avango da contaminagao, e o efeito da dispersdo é
adicionado por superposi¢do. Os casos de fluxo transiente sao descritos com base na solugo

semi-analitica de Philip (1974).

No desenvolvimento da solu¢do numeérica, as mesmas consideracOes feitas para o
problema de fluxo sdo também vdlidas para a equacdo de transporte. Apesar desta equacdo
ndo apresentar termos ndo-lineares, o que torna mais f4cil a obtenc@o da solugdo, hd outras
dificuldades que serdo discutidas abaixo. Utilizando diferencas finitas e atribuindo a varidvel

ao noédulo entre as células, a discretizacdo explicita da Eq. (2.22), considerando que

D=qa, L, resulta em:
¢.S

q)i 'RIIH 'Sfm ’Cil - ¢i 'Ri' S it 'Cit =q q :+1/2 Ci’+1 — C; _ 9 :-1/2 Cit — Cit—l
At t Az, | z;4—z; Az, | z,—z,,
(2.26)

_ [q in-Cin—a0.:C J

Zi1 T2,

: a-9¢,)
de R; :i1+ ’ K
onae i ¢ S: psf;c OCJ

i

Na Eq. (2.26), nota-se que a equaclo é explicita em C/*', j4 que todos os outros
parametros (inclusive S/*') ja foram obtidos no tempo anterior ou através do modelo de fluxo,

podendo ser resolvida gradualmente, célula a célula. Como foi discutido para o fluxo, este
esquema € apenas condicionalmente estdvel, sendo a escolha do espacamento da malha e do
incremento temporal limitada ao critério de estabilidade, mas reduz consideravelmente o
tempo de execugdo e a quantidade de meméria requerida. A segio de transporte do modelo
HYDRUS inclui esta opgo de esquema, além de outras. Outro exemplo de modelo de

transporte que utiliza o esquema explicito é MT3D (Zheng, 1990), modelo tridimensional em

meio saturado da U.S.EPA.
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O esquema implicito, escolha da maioria dos modelos unidimensionais, entre os quais
3DLEWASTE, VS2DT, CHEMFLO e HYDRUS (além dos esquemas explicito e implicito,
HYDRUS também permite a escolha de Crank-Nicholson), implica na solu¢io do sistema

tridiagonal de equacOes lineares dado por:

q)i 'Rit+] "Svit+1 'Cit+1 B q)i R” 'Sil ‘Cit =q.. qit-l:l/Z Cvil-:’l] — Clt v - q;—+11/2 CiH] - Cit—-:l
At g Az, Za—2z, | Az Z, =2z,
(2.27)

t+1 t+] t+1 t+1
_ (qm Cii —9:,C ]

Zin1— 21

A solugio numérica da equacio de transporte enfrenta um problema adicional.
Problemas advectivos, ou mesmo aqueles advectivos-dispersivos mas com pequeno grau de
dispersdo, nd0 s30 bem descritos por métodos numéricos baseados em um sistema de
coordenadas fixas ou Euleriana, como é o caso da Eq (2.22). A solucBo numérica para o
problema advectivo é vulnerdvel a dois tipos de problemas numéricos, dispersfo numérica e
oscilacBes artificiais, como resultantes da dificuldade dos métodos numéricos em descrever
mudancas abruptas no valor da varidvel (Bear e Verruijt, 1987; Zheng, 1990; Yeh et al.,
1992).

Estes efeitos sfo decorrentes dos etros associados a aproximag#o das derivadas de
primeira ordem. Dependendo do esquema utilizado, a discretizaciio de ambas derivadas
espacial e temporal pode produzir erros da ordem de grandeza da segunda derivada, que sfo
anexados ao termo de fluxo dispersivo. Com relago ao erro de truncamento da discretizacdo
da derivada espacial, este pode ser evitado utilizando-se um esquema de discretizac8o espacial
central, cujo erro de truncamento é da ordem da terceira derivada.

O efeito de dispersfio numérica é andlogo a0 do processo fisico de dispersdo
hidrodinAmica; em casos onde a dispersdo fisica é grande, a dispersio numérica é
normalmente coberta pela dispersio fisica e ndo introduz erros representativos a solugdo.
Entretanto, quando a dispersfo hidrodindmica é pequena, a dispersdo numérica produz uma
suavizacho irfeal da frente de avanco do contaminante, como mostra a Figura 22, As
oscilacBes numéricas se apresentam como elevacGes e rebaixamentos da solugdo em tomo da
soluclo exata e sfo comuns em problemas envolvendo frentes de contaminante abruptas

(Figura 2.2).
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Figura 2.2 — Representacéo dos efeitos de dispersdo e oscilagdes numéricas em um problema

advectivo.

O ndmero adimensional Peclet (Pe), descrito como a razdo entre os efeitos advectivo e
dispersivo (Eq. (2.28)), fornece uma idéia da importincia relativa da advec¢do em um
problema especifico. Quanto maior for o Pe, mais advectivo € o problema e,
conseqlientemente, mais sujeito a problemas numéricos; casos puramente advectivos
apresentam Pe infinito. Huyakorn e Pinder (1983) apud Simunek et al. (1998) afirmam que a
dispersao numérica torna-se desprezivel ao se escolher incrementos espaciais de forma que Pe

<2alo.

Pe= (2.28)

onde v € velocidade linear, Az é comprimento da célula e D € o coeficiente de dispersdo
hidrodindmica. Nos casos onde o coeficiente de difusdo molecular é desprezivel (meios

aquosos), o coeficiente de dispersdo hidrodinimica reduz-sea D= D, =a,,.v e Pe=Az/a,, .

Outro niimero adimensional que fornece informagbes sobre problemas numéricos
associados a simulacdo de transporte advectivo-dispersivo € o ntimero de Courant (Cr)

(Eq.(2.29)), sendo este indice associado com a discretizagdo temporal.

AL
Cr= st 2.29)

onde q refere-se a velocidade de Darcy.

Perrochet e Berod (1993) apud Simunek et al. (1998) trazem um critério para minimizar

problemas numéricos que considera os nimeros Peclet ¢ Courant:
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PeCr<e (2.30)

onde € € um indice de performance do critério. Segundo os autores, este critério pode ser

utilizado na escolha de Af de modo a reduzir Cr e satisfazer a Eq. (2.30), tomando-se € < 2-10.

A tnica forma exata de prever a posi¢do da frente do contaminante é através do uso de
um sistema de coordenadas mdéveis ou Lagrangiano, com solucdo através do método das
caracteristicas, devendo esta ser a escolha mais apropriada para problemas puramente
advectivos ou com forte predominéncia advectiva. Normalmente, apenas o termo advectivo €
descrito neste sistema de coordenadas, constituindo o chamado método Euleriano-
Lagrangiano misto ou hibrido. Esse método € praticamente livre de dispersdo numérica mas
pode ser bastante lento e requerer uma grande quantidade de memdria, especialmente em
casos multidimensionais. Além disso, certos problemas podem apresentar grandes erros de
balanco de massa, uma vez que esse método ndo € totalmente baseado no principio de
conservagdo de massa. Maiores detalhes sobre esse método pode ser obtido nos manuais de
LEWASTE (Yeh et al., 1992) e do modelo de transporte saturado MT3D (Zheng, 1990) que

empregam essa aproximagao.

Ao se utilizar métodos baseados no sistema FEuleriano, duas possibilidades se
apresentam para minimizar os problemas numeéricos relativos a casos de transporte com forte
componente advectiva. A primeira delas refere-se a escolha dos incrementos espacial e
temporal de modo a satisfazer os critérios de Pe < 2 e Pe.Cr < 2 (considerando os critérios
mais restritivos), de forma a satisfazer ambos os critérios para o nimero Peclet e a Eq. (2.30).
Neste caso, a estratégia baseia-se em reduzir os nimeros Peclet e Courant através da escolha

do tamanho dos incrementos utilizados na discretizagao.

Outra possivel estratégia para reduzir os efeitos da dispersdo numérica € corrigir o valor
do coeficiente de dispersdo a partir de uma estimativa da dispersdo artificial adicionada pelo
esquema de discretizacdo utilizado. A demonstracdo da forma de estimar a dispersividade
artificial pode ser encontrada em Bear e Verruijt (1987). O erro de truncamento da
discretizagdo da derivada do fluxo advectivo pode ser evitado ao se utilizar o0 esquema de
discretizagdo central ou pode ser corrigido ao se utilizar outros esquemas (progressivo e
regressivo). Quanto a discretizagdio temporal, cujo erro de truncamento € inevitdvel, a
correcio da dispersdo artificial é muito utilizada nos modelos de transporte. Os modelos
HYDRUS e CHEMFLO utilizam a correlagio desenvolvida por van Genuchten (1978) apud
Simunek et al (1998) e apud Nofziger et al. (1989), para elementos finitos e esquemas

implicito e explicito. O coeficiente de dispersdo hidrodindmica corrigido, neste caso, torna-se:
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Dt+I =D— qz'At
6.0>.R Va1
D' =p4 LA 0
6.6>.R

onde 8¢ o contetido volumétrico da fase aquosa e D *’ e D * referem-se aos coeficientes de

dispersdo corrigidos para os esquemas implicito e explicito, respectivamente.

2.4. Implementacdo do modelo de fluxo e transporte unidimensional

As equagdes unidimensionais de fluxo néo-saturado e transporte advectivo-dispersivo
em zona ndo-saturada (Eq. (2.3) e (2.22), respectivamente) foram implementadas
numericamente utilizando o método de diferencas finitas. Na discretizacdo de ambas
equacdes, utilizou-se o esquema implicito para as derivadas temporais e termos ndo-lineares.
As derivadas espaciais foram resolvidas aplicando-se as varidveis nos nédulos entre as

células.

Para o fluxo, escolheu-se a forma mista da equagdo de Richard devido ao seu bom
resultado na conservacdo do balanco de massa e por sua versatilidade. Os termos de
condutividade foram avaliados no centro das células, utilizando a média aritmética dos
valores de cada ndédulo. A Eq. (2.32) abaixo foi implementada, descrevendo o fluxo

unidimensional (vertical), em meio poroso heterogéneo.

At Az Z,4—Z Az, Z,—2Z;

i

t+1 t t+1 1+l t+ t+1 t+1 t+1
¢i'Si _¢i-Si =|:Ki+1/2‘kri+1/2 hi+l _hi _Ki—1/2'kri—1/2 hi _hi—l :|

H 1

, | (2.32)
1+ 1+
Ki+l/2‘ i+1/2 _Ki-1/2' i-1/2

Az,

1

onde Az; = (z,,, —z,,)/2.

Os termos ndo-lineares da equagdo de fluxo foram avaliados utilizando o método
Picard, aliado ao método proposto em Celia et al. (1990). Os resultados obtidos no fim de
cada iteragdo sdo comparados com os valores da iteragdo anterior, sendo o ciclo repetido até
que a diferenca entre os valores de carga de pressdo entre duas iteragdes sucessivas sejam
inferiores a um erro preestabelecido. Além disso, utiliza-se também o critério de que o

balanco de massa deva ser inferior a um erro aceito.
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A Eq. (2.32), aplicada a Picard e a metodologia descrita em (2.16) e (2.17), fornece o

sistema de equagdes lineares em termos das inc6gnitas A", A/ e B4 descrito pela

Eq. (2.33). Este sistema € tridiagonal, sendo de facil solugéo por decomposicio LU ("Lower-
Upper") (Press et al., 1992).

K. .. krtk

i-1/2° i-1/2 t+1,k+1

Az (z—2) L BT+
i* i i-1

Az,.(z,-z,,) Az,.(z,-2) dt
1+1,k t+1.k t+1,k
Ki+1/2' k73+1/2 J Jitbkel {Knuz-k”m/z —Ki—I/Z‘kri—l/Z )

K< . ki‘-tﬂ’k K . k7"'1+l’k ¢ C {+l,k
i Miyn | Biiin Mis | 9 D, ' hit+l,k+1+

(2.33)

- | p
Az, (z,,~z) ]| Az,

0,8;™ —9,.8/ |, ¢, Cpit. mi
At dt

Os valores S(z,¢) foram obtidos através da relagdo de van Genuchten (Eq. (2.7)) € k(z,1)

foram obtidos através de Van Genuchten aplicado a Mualem (Eq. (2.9)). A equagdo de fluxo
foi submetida as condigdes de contorno no topo do solo de carga fixa e de fluxo especificado
(taxa de precipitacdo constante) € de carga fixa no limite com o aqiiifero fredtico. O limite

entre as camadas de diferentes solos foi computado através da continuidade da funcdo de

carga de pressdo, sendo S;,,.. € k7., obtidos com os parimetros de van Genuchten para
cada solo especifico.

Apébs a equac@o de fluxo ter sido resolvida, a fungdo A(z¢), bem como os valores
atualizados de kr(z,t), foram utilizados para gerar-se os valores das descargas especificas da

fase aquosa (g(z,t)) através da equag@o de Darcy discretizada:

hi,—h
g =-K k|| 22— -1 (2.34)
Zin T Zig

Os valores de S(z,¢) e q(z,t) obtidos através da solucdo da equacio de fluxo foram
aplicados a equagdo de transporte discretizada (Eq. (2.35)), que descreve o transporte
advectivo-dispersivo, com adsor¢do dada pela isoterma linear de Freundlich. Esta equagao
deriva da Eq. (2.27) tendo sido modificada para permitir que se introduza a compensagio da
dispersdo numérica. Com relacéo ao termo advectivo, outra modifica¢do foi introduzida com
o objetivo de buscar uma melhor descricdo da pluma. Neste caso, os fluxos advectivos foram

avaliados entre as células, ao invés de se utilizar o esquema central tradicional.
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At Az, Zi —Z; Az, Z,—z_

1

[q)i.Rf’“‘.Sf*‘.C,.’“—q>,..R,.’.S,.’.C,.’J_ Dinrz (c;;‘—c'“) Dilir2 ( ci - C,’i‘)
(2.35)

4l il 41 e+l
_| 9is1s2- Cian=9-12Cln
Az,

~t+]
1 2 . . ~
onde Dius =(¢i.Si.Dc,f+ +0,,,.S,.,.Dcitl )/2 e Dc” é o coeficiente de dispersio
hidrodindmica corrigido.

Os termos do fluxo advectivo g.;,,eCL),sdo as médias aritméticas das varidveis,

sendo avaliados como:
1+1 t+1 +1
G2 = ( i Twm )/2
Ct+l (Ct+1 +Ct+l)/2
®l1/2 = j=x |

A Eq. (2.35) é linear e pode ser colocada da forma de um sistema tridiagonal de
equacdes (Eq.(2.36)) e resolvida por decomposi¢sio LU.

—t+l
3 D:—uz 1 ( ,’+1+q,'f11) CcH 4
Az, (z,-z,) 4 Az, -
—t+l -+l
+ i+1/2 Dian
Az, (2, -2,) Az.(z,-z,) cH 4 (2.36)
1 ( 4y I+1) 1 ( 4l t+l) 1+l @i+l t
i 9o 9ia +9,; ¢,.R".S;
T4 Az, 4 Az, At
5t+l 1 ( 1+l 1+1) Nl
i+1/2 +— qH-] + q, Cl+1 = ¢i'Ri 'Si 'Ci
CAz(z,-z) 4 Az g At

A esse sistema de equagdes foram adicionadas as condi¢Oes de contorno para o topo €
fundo do dominio (topo do solo e fredtico, respectivamente). Para este estudo, utilizaram-se
condi¢des de contorno de concentragdo fixa para as duas extremidades. Embora a Eq. (2.36)
simule apenas os processos de advecgao, dispersdo e adsorcdo linear, a estrutura do programa
permite que outros processos, tais como outras formas de adsor¢do, dissolug@o e biodegragéo,

sejam facilmente adicionados.

Introduziu-se um fator de correcio ao coeficiente de dispersdo para atenuar problemas
de oscilagdo e dispersdo numéricas possiveis de ocorrer ao se simular casos onde o fluxo
advectivo é predominante. Seguindo-se a metodologia descrita em Bear e Verruijt (1987), a

dispersdo artificial para o ponto i, em £, adicionada ao sistema devido ao erro de truncamento
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da discretizagdo implicita da derivada temporal, pode ser estimada pelo coeficiente de

dispersao artificial dado por:

(D )i= %At(&,)% (237)
O coeficiente de dispersio corrigido Dc! , para o ponto i, em 1, &:
Det =D (D, )'=D, + 0,4~ LA a:) '
C, ; rtir )= D +0Lp - 53 L (¢,- s )2 (2.38)

Como a discretizaco espacial do termo advectivo foi conduzida utilizando-se um tipo

de esquema central (Eq.(2.35)), este termo ndo adiciona dispersdo artificial ao sistema.

2.5. Simulacgées de casos de fluxo e transporte unidimensionais

As equagdes de fluxo e transporte unidimensionais discretizadas foram implementadas
em linguagem FORTRAN 90, gerando o modelo denominado FT1D (Fluxo e Transporte
Unidimensionais). O modelo desenvolvido foi testado através da comparagdo com modelos
andlogos tradicionalmente utilizados. Nos testes, utilizou-se 0 modelo unidimensional em
elementos finitos HYDRUS 5.0 (Vogel et al., 1996) e o modelo tridimensional FEMWATER
(fluxo) / LEWASTE (transporte), também em elementos finitos, da U.S. EPA (Yeh et al.,

1992).

A Tabela 2.1 mostra os valores para os pardmetros dos solos utilizados nas simulag¢des
realizadas e a Figura 2.3 traz a representacéo grafica das curvas de retencfo para os trés solos.
A Tabela 2.2 descreve as condigdes utilizadas em cada um dos quatro casos simulados, onde
L € a espessura da zona ndo-saturada, C.I. € a condi¢fo inicial, C.C. TOPO € a condicdo de
contorno no topo do dominio, C.C. FUNDO € a condigdo de contorno inferior do dominio e

os indices (F) e (T) referem-se a fluxo e transporte, respectivamente.



Tabela 2.1 — Valores dos parametros de solos utilizados nas simulagges.

Variavel Solo 1 Solo 2 Solo 3
Tipo Areia Areia Silte-argiloso
o 0,368 0,39 0,42
o 0,0335 cm” 0,059 cm™ 0,0004 cm’™
n 2,0 1,48 1,65
S, 0,2772 0,1 0,0357
K 0,5532 cm/min 1,3 cm/h 0,972 cm/h

* Sm=1 para os trés solos.
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Figura 2.3 — Curvas de retengio para os solos 1, 2 e 3 descritos na Tabela 2.1.
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Tabela 2.2 — CondicOes de simulac@o para os casos analisados.

Variavel Caso 1 Caso 2 Caso 3 Caso 4
Solo Solo 1 Solo 1 Solo 2 Solo 3/ Solo 1
L 200 cm 200 cm 200 cm 20/80cm
C. I (F) -200 cm —1000 cm Equilibrio -10cm
C.C. Topo (F) 0,02 cm/min -10cm 0,2 cm/h 0,0 cm/min
C.C. Fundo (F) —-200 cm -1000 cm 0,0 cm -50 cm
C.1.(T) 0,0 g/ml - 0,0 g/mi -
C.C. Topo (T) 1,0 g¢/mi - 1,0 g¢/mi -
C.C. Fundo (T) 0,0 g/ml - 0,0 g/mi -
Az 1cm 1cm 1cm 1cm
At 1 min 1 min 1 min 1 min

O Caso 1 simula a aplicacdo de uma taxa de precipitagdo de 0,02 cm/min em um solo
arenoso inicialmente bastante seco (A(z,0) = —200 cm). Este problema constitui um dos mais
dificeis para a simulagido numérica devido & mudanca abrupta no estado de umidade do meio.
A simulagdo de casos como este expde o modelo implementado as condi¢Ges mais
desfavordveis do ponto de vista numérico, sendo importante na fase de verificagdo para

aumentar a confiangca no modelo que se estd testando.

A Figura 2.4 mostra os resultados da simulag@o de fluxo (carga de pressdo) para este
caso, utilizando os modelos FT1D e HYDRUS, para 200 ¢ 500 minutos de simulagdo. A
infiltragdo do Caso 1 foi acompanhada pela imposi¢do de uma concentragio unitdria proxima
a superficie do solo, utilizando dispersividade de 10 cm, sendo o perfil de avango da frente de

contamina¢@o mostrado na Figura 2.5.

A andlise dessas figuras demonstra a boa concordancia entre os resultados obtidos pelo
modelo FT1D e o modelo HYDRUS na previsdo da carga de pressdo e do perfil de
concentragio. Na simulagdo de transporte de FTID para este caso, utilizando uma
dispersividade de 10 cm e o espagamento da malha em 1 cm, o nimero de Peclet foi de 0,1,

sendo, portanto, um caso alvo de baixa dispersdo numérica.
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Figura 2.5 — Perfil de concentragdo simulado para o Caso 1 com FT1D e HYDRUS.
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Para testar os limites do modelo FT1D quanto & dispersdo numérica produzida e a
eficicia do método de compensacdo utilizado, foram simulados casos com dispersividades de
10, 1, 0.5 e 0.1 cm, mantendo o espacamento da malha fixo em 1 cm, atingindo valores de
Peclet de 0.1, 1, 2 e 10. Esses casos foram comparados com a solug@o analitica do problema
dispersivo-advectivo para dominio semi-infinito (Eq. 18.2, Domenico e Schwartz, 1997). O
modelo FT1D foi modificado para utilizar saturacdo e velocidade de Darcy constantes. Uma
saturagdo de 60% e descarga especifica de 0,02 cm/min foram utilizadas, produzindo uma
velocidade linear de 0,091 cnvmin. A Figura 2.6 até a Figura 2.9 mostram os resultados
dessas simulacdes, incluindo a dispersividade de 10 cm. Nestas simulagdes, o ponto de

observacgdo foi tomado a 5 cm do topo do dominio.

A Figura 2.6 ¢ a Figura 2.7 mostram o bom desempenho de FT1D comparado com a
solugdo analitica para dispersividades de 10 e 1 cm , podendo a dispersdo numérica ser
considerada nula. As demais figuras da série mostram situagdes onde a dispersdo numérica
comeca a tornar-se visivel (dispersividades 0,5 e 0,1 cm), sendo que a tltimas delas representa
uma situa¢do em que os erros sdo considerdveis. Nestas figuras, a influéncia da dispersdo e
oscilacGes numéricas na resposta dos modelos pode ser observada, sendo cada vez maior com

a reducdo da dispersividade.

Pode-se estimar o valor de Cr para os quatro casos (Cr = 0,09) considerando S = 0,60,
g =0 =0,02 cm/min e At igual a 1 min. O critério (Pe.Cr) foi estimado em 0,009, 0,09, 0,18
e 0,9, para os quatro casos, respectivamente. Portanto, com base no resultado obtido na Figura
2.9, pode-se concluir que é recomendével cautela ao simular-se casos com valores de Pe
superiores a 2, mesmo que o critério Pe.Cr < 2 esteja sendo respeitado. Uma opg¢éo para estes

casos € reduzir o valor de Az para reduzir o valor de Pe.
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O Solo 1, descrito na Tabela 2.1 e utilizado na simulagdo do Caso 1, foi retirado de um
exemplo de Celia et al. (1990), onde utiliza-se uma condicéo inicial de solo extremamente
seca (h(z,0) = -1000 cm) e impde-se uma condigdo Dirichlet no topo do solo de -75 cm.
Simulou-se este caso com a condi¢do de contorno ainda mais restritiva de —10 cm no topo 200
cm de solo (Caso 2), através de FT1D e de HYDRUS. Os resultados, para 50 € 150 minutos
de simulacgdo, sdo mostrados na Figura 2.10 para carga de press@o e na Figura 2.11 para a

descarga especifica. Novamente os resultados obtidos por FT1D estiveram de acordo com a

simulacdo de HYDRUS.
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Figura 2.10-Caiga de pressfo simulada (Caso 2) com condi¢Ses dadas por Celiaet al. (1990)
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Figura 2.11 — Descarga especifica (Caso 2), com condi¢es dadas por Celia et al. (1990)

O Caso 3 simula a infiltracdo em uma zona ndo-saturada de 200 cm de profundidade
que se encontra inicialmente com um perfil de umidade de equilibrio. Uma taxa de
precipitagdo de 0,2 cm/h € imposta no topo do solo, enquanto o topo do aqiiifero freatico é
mantido fixo no fim da zona nao-saturada (#(z=200cm)=0cm). A Figura 2.12 e a Figura
2.13 mostram o avango da frente de umidade ap6s 72 h de infiltracdo, em termos da carga de
pressdo e saturacdo. A Figura 2.13 também traz a evolugdo da descarga especifica da dgua
infiltrante. Os resultados obtidos foram comparados com os obtidos através do modelo

FEMWATER, sendo também mostrados nas figuras citadas acima.

Durante as 72 horas de infiltracdo, uma concentragdo unitiria de um contaminante
dissolvido foi imposta no topo da zona nfo-saturada. Os perfis verticais de concentracdes do
contaminante obtidos através da simulacdo com os modelos FT1D e LEWASTE sdo
mostrados na Figura 2.14. A andlise das figuras relativas ao Caso 3 mostra a boa concordéncia
da estimativa do fluxo e transporte obtida através do modelo FT1D com a estimativa obtida

com os modelos FEMWATER e LEWASTE.
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Figura 2.12 — Carga de pressao simulada no Caso 3 com FT1D e FEMWATER, ap6s 72 h de

simulagdo.
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Figura 2.13 — Descarga especifica e saturacéo da dgua simuladas para o Caso 3 com FT1D e

FEMWATER, apés 72 h de simulag@o.
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Figura 2.14 - Perfil de concentragio simulado para o Caso 3 com FT1D e LEWASTE, apds

72 h de simulag3o.

O Caso 4 simula a drenagem de um solo heterogéneo composto de uma camada superior
de 20 cm do Solo 3 e uma camada mais profunda composta de 80 cm de Solo 1. A drenagem
parte de uma carga de pressdo uniforme de —10 cm, sendo o topo do solo submetido a fluxo
nulo e a carga do fundo reduzida para — 50 cm. A evolugdo do perfil de saturag@o ao longo da
simulacdo € mostrada na Figura 2.15 (20 minutos), Figura 2.16 (100 minutos) e Figura 2.17

(1000 minutos), onde sdo também mostrados os resultados obtidos para o mesmo caso

simulado no modelo HYDRUS.

A andlise dessas figuras revela novamente a boa concordéncia dos resultados gerados
pelo modelo FT1D com os obtidos a partir de HYDRUS para este caso de drenagem em solo
heterogéneo. Pode-se observar também que o solo superior (Solo 3, silte-argiloso) apresenta
grande dificuldade em drenar, s6 iniciando a desaturagdo apés 1000 minutos de drenagem,

enquanto o solo inferior (Solo 1, areia) drena com grande facilidade.
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Figura 2.17 — Perfil de saturagdes para o Caso 4, a 1000 min. de drenagem.

2.6. Conclusdes

Neste capitulo, as formas de solugc@o das equagdes de fluxo e transporte ndo-saturados
foram analisadas, sendo elaborado e implementado, em diferencas finitas, o modelo FT1D,
que simuia o fluxo e transporte advectivo-dispersivo com adsor¢éo dada pela isoterma linear
de Freundlich, para solo heterogéneo e nao-saturado. O modelo FT1D utiliza discretizagdo
implicita para todos os termos, inclusive para os termos ndo-lineares. A linearizagdo da
equacdo de fluxo foi realizada pelo método Picard, sendo os sistemas de equacOes lineares

tridiagonais, tanto de fluxo quanto de transporte, resolvidos por decomposi¢do LU.

As principais consideragdes utilizadas no desenvolvimento da equagdo de fluxo sdo a
incompressibilidade da dgua e a pressdo atmosférica para o ar ao longo de todo o dominio.
Também ndo se considerou efeitos de histerese nas curvas caracteristicas dos solos, bem
como a influéncia de macroporosidades. Com relagdo ao transporte, a particio com a fase

gasosa foi desconsiderada, além de outras reagSes tais como biodegradagiio e dissolugio de

fase imiscivel.
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O modelo foi avaliado através da simulac@o de fluxo e transporte de quatro casos
diversos, sendo os resultados comparados com dois modelos numéricos similares (HYDRUS
e FEMWATER/LEWASTE), desenvolvidos em elementos finitos. Em todos os casos
simulados, os resultados foram bastante satisfatdrios, tanto com relag@io a carga de pressdo
calculada, quanto com relagdo a saturacdo e descarga especifica. Entretanto, é necessdrio
acrescentar que o modelo ndo foi ainda validado contra dados experimentais, tendo sido,

portanto, apenas parcialmente validado.

A evolucdo do perfil de concentragdes também mostrou-se compardvel aos simulados
através dos outros modelos. Devido ao uso do sistema Euleriano na descricdo do fluxo
advectivo, o modelo FT1D apresenta dispersdo numeérica para simulacSes com Peclet
superiores a 2, devendo-se utilizar os critérios Pe < 2 e Pe.Cr < 2 para se evitar este problema.
A vantagem do modelo FT1D € o reduzido tempo de execucdo em rela¢do a modelos que se

utilizam do sistema Lagrangiano.

Conclui-se que o modelo desenvolvido atingiu os objetivos propostos, ou seja, mostrou-
se um programa de baixo tempo de execucdo, robusto e confidvel. Este modelo serd a base
das atividades desenvolvidas no capitulo seguinte, onde serd utilizado na avaliacdo da

importancia do fluxo transiente para o transporte na zona nao-saturada.
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3. EFEITO DO REGIME DE FLUXO NA SIMULACAO DE TRANSPORTE EM
ZONA NAO-SATURADA

3.1. Introducio

Este capitulo desenvolve uma andlise quali-quantitativa do efeito de considerar fluxo
permanente na zona ndo-saturada durante a simulagdo do transporte de contaminante
dissolvido na fase aquosa. O principal objetivo € avaliar o grau de sensibilidade do modelo de
transporte a entrada proveniente do modelo de fluxo, comparando-se a previsdo de transporte
obtida com o modelo de fluxo simulando o regime transiente com a obtida através dos

métodos que consideram fluxo permanente.

Como essa sensibilidade pode ser mais ou menos pronunciada de acordo com as
condicdes da simulagdo, faixas de valores dos pardmetros do modelo de fluxo sdo
pesquisados, bem como os efeitos das inter-relaces entre os parametros, a fim de se obter
tendéncias que delimitem a aplicabilidade ou ndo da simplificacdo do fluxo permanente na

simulac@o do transporte.

Adicionalmente, avaliam-se as vantagens e desvantagens computacionais das diferentes
formas de obtenc@o do fluxo permanente. Aborda-se também o uso da técnica de andlise
fatorial como ferramenta de andlise de sensibilidade da influéncia dos pardmetros do modelo

de fluxo na adequacdo do uso da considerac@o do fluxo permanente.

3.2.  Revisio Bibliogrifica

A simulac@o computacional do transporte de contaminantes dissolvidos em fase aquosa
na zona nio-saturada sempre se depara com uma primeira dificuldade: a descri¢do do fluxo
nio-saturado. De uma maneira geral, o transporte que ocorre em areas ndo-saturadas ndo se
diferencia consideravelmente do transporte em zona saturada. Entretanto, € necessario
introduzir certos fatores na formulacdo das equagdes que fardo a correcéo para o estado real
de umidade do solo. Esses fatores, essencialmente as fungdes temporais € espaciais de
saturacdo e descarga especifica do fluxo aquoso, estdo relacionados com a forma que o fluxo

da fase aquosa se d4 nas condi¢Ges particulares do solo em estudo.

Assim, para se obter o grau de saturagdo do solo e a descarga especifica em fungao da

posicdo e do tempo, é preciso simular-se também a evolugc@o da fase aquosa no solo. No
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entanto, dentro da hidrogeologia, a equagdo de fluxo ndo-saturado € uma das mais
complicadas de se resolver. Ela ndo sé exige o conhecimento do valor de muiltiplos
pardmetros, quanto apresenta ndo-linearidades dificeis de serem contornadas. Além disso, a
solucdo numérica dessa equacdo estd sujeita a vdrios problemas de instabilidade e
convergéncia, que podem necessitar de grandes periodos de célculos computacionais para

serem solucionados.

Por todos esses motivos, os modelos de transporte ndo-saturado buscam simplificar a
solugdo do problema através do uso de uma tnica distribuicdo espacial de saturagdes e
velocidades para todo o tempo de simulag@o do transporte. Assim, além de ndo ser necessdrio
simular o fluxo durante todo o tempo de simulagdo, também economiza-se o tempo
computacional utilizado no armazenamento e leitura dos dados de fluxo ao longo do tempo,
bem como o espa¢o de memdria que seria utilizado. No entanto, o avango da frente de
contaminante simulada desta forma € diferente da simulada utilizando a solucdo de fluxo
transiente, principalmente nos casos onde a perturbacdo de fluxo do meio ndo-saturado é

grande e gera um estado final da simulacio de fluxo bastante diferente do estado inicial.

A diferenca das duas abordagens para um caso de infiltracdo em solo homogéneo é
exemplificada na Figura 3.1, que mostra curvas (tedricas) de concentra¢do relativa versus
tempo (curvas de chegada ou curvas “breakthrough”) para uma determinada profundidade
produzidas através da abordagem de fluxo transiente e de fluxo permanente. Observa-se que o
contaminante comega a surgir no ponto de observacdo em um tempo inferior (fp) com o uso
do fluxo permanente do que na simulacdo utilizando o fluxo transiente (f7). Este
comportamento reflete o uso de saturagOes e descargas especificas maiores no inicio da
simulacgdo de transporte com fluxo permanente. Como a drea abaixo das curvas € proporcional
a massa de contaminante que passa pelo ponto de observacdo até determinado tempo de
simulac@o, a diferenca entre as dreas das curvas fornece um indicativo do erro introduzido

pelo uso da consideracdo de fluxo estaciondrio na simulac@o de transporte.

Para obter-se a funggo espacial de saturacdo e descarga especifica do fluxo, constantes
no tempo, dois caminhos sdo utilizados: obter a solu¢do permanente do fluxo ndo-saturado ou
introduzir uma distribuicdo de umidade mais ou menos arbitrdria, podendo ser utilizado um
valor dnico de saturacdo e descarga especifica para todo o perfil do solo. Os modelos de fluxo
e transporte HYDRUS (Vogel et al., 1996) e 3DFEMWATER / 3DLEWASTE (Yeh et al.,

1992), ja descritos no capitulo anterior, apresentam opg¢do para cdlculo do perfil de fluxo

permanente.
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A segunda abordagem € adotada no modelo de lixiviagdo na zona ndo-saturada
VLEACH (Ravi e Johnson, 1990), onde o usudrio deve introduzir um valor de saturagéo e de
fluxo para toda a espessura da zona nio-saturada. Com relac@o a este tipo de abordagem, uma
ressalva deve ser feita. Wilson e Gelhar (1981) observam que, enquanto a disperséo tende a
aumentar o comprimento de um pulso de contaminante, suavizando seu pico, a existéncia de
um perfil ndo-uniforme de umidade tem efeito contrdrio. Assim, ao se utilizar um valor
uniforme de saturacdo para todo o solo, podem-se obter respostas de concentragdes

subestimadas.
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permanente.
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Ao utilizar esta simplificagdo, os modelos de transporte justificam que o fluxo alcanga o
regime de equilibrio mais rdpido do que o contaminante que estd sendo transportado
dissolvido neste fluxo. Esse fato € também citado por Wilson e Gelhar (1981) ao observar que
a frente de umidade avanca mais rapidamente do que a correspondente frente do
contaminante, independentemente de qualquer retardo que possa estar interferindo no
transporte. Segundo os autores deste trabalho, enquanto o contaminante move-se conforme a
velocidade média do fluxo aquoso, a d4gua move-se também sob a influéncia da capilaridade,
obtendo, com isso, maior mobilidade. Entretanto, nenhuma das fontes consultadas estabelece
as limitacGes para esse comportamento, nem a influéncia que o fluxo transiente exerce sobre o

transporte, mesmo quando o fluxo permanece transiente por longos periodo de tempo.

Normalmente, a solucdo de fluxo permanente é obtida a partir da equagéo de fluxo néo-
saturado, suprimindo-se a derivada temporal. Partindo da equacdo de Richards na forma mista

(Eq. (2.3), Item 2.2.1), obtém-se:

2] on )
g[K.k,(g;—lJJ_o (B.1)

A solucio numeérica da Eq. (3.1) pode ndo ser convergente, tal como adverte o manual
do modelo FEMWATER (Yeh et al., 1992). De fato, se a condic@o inicial estabelecida for
muito diferente da condi¢do final permanente, o ciclo iterativo que realiza a lineariza¢@o das
permeabilidades relativas pode divergir. Neste caso, outro tipo de estratégia pode ser utilizada
para se obter a solugdo permanente: a aproximacio pela extensdo da simulagfo transiente até
se atingir o estado estaciondrio. Resta avaliar se o tempo de execucdo gasto para se atingir

essa aproximag#o nfo supera o tempo necessario para a simulagao transiente.

3.3.  Metodologia

O modelo de fluxo e transporte FT1D, apresentado e validado no Capitulo 2, foi
modificado para introduzir o célculo de fluxo em estado permanente, tendo sido simulado
através de trés métodos: direto, por aproximacdo e com saturacdo e descarga especifica fixas.
No método direto, o termo de variagdo do armazenamento na equagio de fluxo € igualado a

zero, gerando a Eq. (3.1). Com isso, o primeiro periodo de simulagéo leva ao resultado do

fluxo permanente.
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O segundo método utilizado visa obter a solucdo de fluxo permanente através da
simulac@o transiente, sendo esta estendida o suficiente para que o termo de armazenamento
ndo mais varie com o tempo. Neste caso, o critério de finalizagdo da simulagdo foi estipulado

como sendo

S-St
¢. YR (3.2)

onde € € o erro aceito para esse critério. No terceiro método, a subrotina de fluxo do modelo
ndo € utilizada, sendo os valores de saturacdo e descarga especifica fornecidos na entrada de

dados e mantidos fixos ao longo da simulag@o do transporte.

Assim, o modelo FT1D passa a dispor das op¢des de célculo: somente fluxo, fluxo e
transporte € somente transporte, sendo que a simulacdo de fluxo pode ser tramsiente,
permanente direto, permanente por aproximacgdo e com saturacdo e descargas especificas
fixos e fornecidos pelo usudrio. A opc¢do de simulag@o somente transporte deve sempre ser
antecedida pela simulacdo de fluxo, sendo os dados relativos a ultima simulacdo de fluxo
armazenados para serem utilizados pela op¢do de somente transporte. Isto permite que sejam
feitas muiltiplas simulagcdes de transporte com base em apenas uma de fluxo, evitando a

necessidade de simular-se novamente o fluxo ao avaliar-se variagOes nos pardmetros de

transporte.

O modelo de fluxo e transporte FT1D foi utilizado para se obter o valor da contribui¢do
do contaminante para um aqiiffero fredtico localizado abaixo de uma zona nio-saturada,
utilizando ou nfo a consideragcdo de fluxo permanente. Essa contribui¢do (M) foi calculada
através da integrac@o, no tempo, do valor do fluxo mdssico do contaminante que passa por
determinada profundidade da zona nao-saturada ou ponto de observacdo (z;), por unidade de
drea de meio poroso transversal ao fluxo. A massa do contaminante € calculada como sendo a

concentracdo C(z;¢) multiplicada pela descarga especifica da fase aquosa:
T
M= CG.0.q(z,.0 dt (3.3)

onde T é o tempo de simulac@o. O tempo de simulacdo foi estabelecido como sendo o tempo
necessario para que a concentragdo no ponto de observagio (z;) atinja 50% da concentra¢do no
topo do dominio. Com este critério, pretende-se integrar metade da curva ‘breakthrough’ para

este ponto e limitar o tempo de execugdo para cada simulagio a um valor razoavel.
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A Eq. (3.3) foi integrada numericamente pela regra do trapezdide (Press et al., 1992)
aplicada a cada intervalo de tempo, através da Eq. (3.4) abaixo:
T Cl . t +Ct_l. t~1
M—'—'-Z( Z; qz,- > zZ; qz,- )Af (34)

t=1

O valor de M para determinado ponto z; foi calculado utilizando o modelo de fluxo com
regime permanente € com regime transiente, sendo referidos por Mp e Mr, respectivamente.
Considerando que a simulac@o utilizando regime transiente representa melhor a realidade do
processo fisico, Mr foi tomado como o valor referéncia para o célculo do grau de adequacdo
da estimativa que o regime de fluxo permanente gera. A adequacdo da estimativa (E) foi

definida através da fracdo entre Mp e Mr:

p=e 3.5)
M,

Assim, quanto mais E se aproximar de 1, mais a simulacdo com fluxo permanente se
aproxima da simulagdo com fluxo transiente. Valores de £ menores do que 1 indicam
situagGes em que a massa de contaminante que passa por determinado ponto de observacao,
em dado periodo de tempo, € subestimada pelo uso da consideragdo de fluxo permanente.
Essa situac@o pode ser indesejdvel, visto que, neste caso, a estimativa néo seria conservadora.
Em contrapartida, casos que geram valores de £ maiores do que 1 denotam superestimacio da
contribuicio da contaminacdo para o agqiiifero, que € uma estimativa mais segura,

principalmente quando se deseja realizar uma andlise de risco. Entretanto, o objetivo deste

trabalho inclui também uma avaliagdo do grau que essa superestimacio pode atingir.

A avaliacdo da influéncia dos pardmetros do modelo de fluxo na adequacdo da
considerag@o de fluxo permanente na simulag@o do transporte foi realizada através de uma
andlise de sensibilidade utilizando a técnica de analise fatorial (Box, 1978; Miller, 1977). Esta
técnica estatistica permite avaliar o efeito da resposta de um experimento (ou a resposta de um
modelo) provocado pela alteragdo dos valores de fatores que influem no fen6meno. A técnica
necessita de 2" realizacdes do experimento (ou simulagdes do modelo) para N fatores (ou
varidveis) que sdo avaliados, onde utilizam-se 2 niveis de variagdo para cada fator.
Comparando-se as respostas obtidas com cada combinagdo de niveis dos fatores, pode-se
calcular os efeitos de cada fator individualmente (efeitos principais) e as interagOes entre os
fatores (efeitos secunddrios). Esta iltima caracteristica da técnica faz com que ela seja mais

versatil do que uma anélise de sensibilidade convencional baseada na alteracdo de um fator de

cada vez.
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O modelo de fluxo vertical utiliza-se, basicamente, de 7 fatores: taxa de precipitacdo
[L/T], Q, espessura da zona ndo-saturada [L], L, e 5 fatores relacionados com o tipo do solo
(porosidade, ¢, condutividade hidrdulica saturada [L/T], X, e trés fatores da equacdo de van
Genuchten (o [L'], n, Sy), considerando S,=1). Devido a grande quantidade dos fatores a
serem avaliados e a incompatibilidade fisica e numérica de certas combinagdes de valores dos
fatores, a andlise fatorial dos fatores do modelo foi conduzida dividindo-se os fatores em
grupos. Assim, os fatores relativos ao solo, exceto a condutividade hidraulica saturada, foram
agrupados, tendo sido conduzida a andlise para dois tipos de solos. Os demais fatores foram

avaliados em dois niveis.

34. Resultados e discussoes

A andlise foi conduzida para dois tipos de solo: arenoso e silte-argiloso
(respectivamente, Solos 1 e 3, descritos na Tabela 2.1), onde a porosidade, os fatores de van
Genuchten e a dispersividade do meio foram fixados para caracterizar cada tipo de solo
analisado, constituindo os Casos A e B. A Tabela 3.1 mostra os valores fixados e os niveis de
variacdo para os dois casos. A Figura 3.2 traz as curvas de reten¢do, dadas pelo modelo de

van Genuchten, para os dois solos considerados, utilizando-se os valores fornecidos na tabela

anterior.

Tabela 3.1 — Valores dos fatores utilizados nas analises.

Variavel Nivel Caso A Caso B
Tipo - Areia Silte-argiloso
) (fixo) 0,368 0,42
o (fixo) 0,0335 cm’™ 0,0004 cm’
n (fixo) 2,0 1,65
S, (fixo) 0,2772 0,0357
o (fixo) 10cm 10 cm
Qo0 0,01 ecm/min 0,005 cm/min
“ Q1 0,05 cm/min 0,01 cm/min
KO 0,1 cm/min 0,01 cm/min
« Ki 0,5 ecm/min 0,05 cm/min
LO 200 cm 100 cm
: L1 500 cm 500 cm
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Figura 3.2 — Curvas de retencfo para os solos utilizados na andlise.

Para todas as simula¢des dos Casos A e B, o ponto de observagdo (z;) foi escolhido a 20
cm abaixo do topo do dominio. Para o fluxo, a condi¢#o inicial das simulagdes do Caso A foi
colocada como sendo equilibrio hidrostético, tendo pressdo nula como condi¢io de contorno
no fundo do dominio. Para o Caso B, a condic¢fo inicial para o fluxo foi estipulada como
sendo pressdo de —3.000 cm, sendo esta pressdo mantida fixa no fundo do dominio (condigéo
de contorno no fundo). No topo, para os Casos A e B, aplicou-se uma das taxas de

precipitacdo dadas na Tabela 3.1, de acordo com a combinag@o que se estava simulando.

Para o transporte, nos Casos A e B, atribuiu-se concentra¢do nula como condico inicial
ao longo do perfil e a condi¢do de contorno no topo e no fundo do dominio foram estipuladas
como sendo concentragdo unitdria e concentracdo nula, respectivamente. Assim, as
concentra¢des simuladas sdo dadas em termos de concentragdo relativa a concentragcdo no
topo do dominio. Os incrementos espacial e temporal foram estipulados inicialmente como
constantes e iguais a 1 cm e 1 minuto, respectivamente. Quando necessario, de acordo com
cada simulacdo, esses valores foram reduzidos para garantir a convergéncia do método

numeérico.
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3.4.1. Caso A—Solo arenoso

A Tabela 3.2 traz o resultado da simulacdo de cada combinagio de valores de fatores
para a areia. A coluna ‘Q K L’ mostra os niveis dessas varidveis para cada combinago, sendo
que ‘0’ e ‘1’ representam o primeiro e segundo niveis, respectivamente. Assim, a combinagdo
‘10 1’ utiliza Q no nivel Q1, K no nivel KO € L no nivel L1. A coluna ‘T simul.’ traz o tempo
de simulacdo (em minutos) para cada combinacdo dos fatores, tendo sido definido como o
tempo necessdrio para que a concentracdo em z; atinja 50% da concentragdo no topo do
dominio.

As trés colunas seguintes trazem os valores de M obtidos utilizando fluxo transiente
(‘M7’), permanente pelo método direto (‘Mr (direto)’) e permanente por aproximacido (‘Mr
(aprox.)’), além do tempo de execucdo (em segundos) de cada simulag@o. A coluna ‘T aprox.’
mostra o tempo de simulagdo necessdrio (em minutos) para o fluxo atingir o regime
permanente na simula¢do com fluxo permanente por aproximacéo. A ultima coluna mostra a
adequag@o da estimativa (£) do fluxo permanente em relagfo ao fluxo transiente obtido para
cada simulagdo. Nesta tabela, e nas seguintes, os valores de Mp e Mr tém um significado de
massa acumulada no tempo de simulag@o, que passa por z;, por unidade de 4rea transversal ao
fluxo, por unidade de concentrac@o, pois se estd utilizando uma concentracio normalizada

com relacdo a concentracdo no topo do dominio.

A primeira observagdo que se pode fazer sobre a Tabela 3.2 € que, nos casos onde a
zona ndo-saturada era mais espessa, a solucdo de fluxo permanente ndo foi possivel de ser
obtida pelo método direto. Como ja havia sido observado, verificou-se que, quando a solugéo
do fluxo permanente estd muito distante dos valores com que se iniciou o ciclo iterativo, a
solugdo direta pode ser numericamente divergente, devendo-se buscar a solu¢do permanente

por aproximagdo quando esses casos ocorrerem.



Tabela 3.2 — Resultado da simulagdo de cada combinagéo, para o Caso A (areia)
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QKL T simul. M~ Mp (direto) | Me (aprox.) | T aprox. £
(min) Texec.(s) | Texec.(s) | Texec.(s) (min)
0,414 0,809 0,809
000 395 2.907 1,95
11,0 0,7 457
0,253 0,864 0,864
100 89,5 712,3 3,42
20,8 1,1 113,5
0,470 0,709 0,709
010 333,6 1.811,4 1,51
30,5 1,8 .100,2
0,411 0,807 0,807
110 78,9 563,8 1,96
18,2 1,0 79,7
0,224 - 0,690
001 369,5 8.089,5 3,08
49,8 - 731,7
0,0394 - 0,737
101 83,9 2.097,1 18,71
56,3 - 1005,1
0,346 -- 0,638
011 319,0 5.601,5 1,84
44,6 -- 477,7
0,224 -- 0,689
111 73,9 1.617,9 3,08
50,4 - 741,9
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Nos casos onde a solugdo permanente pelo método direto foi possivel, os tempos
computacionais foram inferiores ao tempo gasto na simulagdo transiente, como era esperado.
Dos 4 casos simulados com solu¢do permanente por aproximag#o, o tempo computacional
necessdrio para atingir a solugdo permanente foi bem maior do que o tempo gasto na
simulag@o transiente, considerando o tempo total de simulagdo de fluxo e transporte. Isso
pode ser observado também analisando-se os tempos nas colunas ‘T aprox.’ € ‘T simul.” da
Tabela 3.2. Na maioria dos casos, foi necessdrio um tempo de simula¢io de fluxo muito maior

para se atingir o estado permanente do que o tempo de simulagdo desejado.

Naturalmente, durante a simulag¢do do fluxo, a variag@o do tempo de execugdo nio €
linear com o tempo de simulac@o, j4 que os primeiros intervalos de tempo requerem maior
nimero de iteracSes do sistema ndo-linear do que os tdltimos. Assim, do ponto de vista de
tempo de execugdo, quanto maior o tempo de simulagdo, mais vantajoso se torna o uso da

solu¢do permanente por aproximacao.

Dentro da faixa pesquisada, os valores de adequacio da estimativa obtidos mostram que
a considerac@o de fluxo permanente foi sempre conservadora (£>1), sendo que o uso desta
consideracdo superestimou a massa de contaminante que passou pelo ponto analisado em até
18 vezes. Os valores obtidos sdo resumidos na Tabela 3.3 e os efeitos de cada pardmetro e das

inter-relacdes entre os fatores sdo mostrados na Tabela 3.4.

Para o caso analisado, e considerando a ordem de grandeza dos valores dos fatores
avaliados, a taxa de precipitacdo apresentou o maior efeito médio, seguido da condutividade
hidrdulica saturada e da espessura da zona nio-saturada. Enquanto os demais fatores tiveram
um efeito positivo, a condutividade hidraulica apresentou efeito negativo, significando que o

valor de E decresce quando a condutividade hidrdulica aumenta.

A influéncia dos fatores taxa de precipitacdo, condutividade hidrdulica saturada e
espessura da zona ndo-saturada no grau de estimativa da simulagdo com fluxo permanente
com relacdo ao fluxo transiente estd relacionada com o maior ou menor afastamento do perfil
de saturacdes inicial da solugdo do fluxo permanente, bem como com a maior ou menor

facilidade em atingir essa solugao.

A espessura da zona ndo-saturada, juntamente com a curva de retencdo do solo,
determina o perfil de pressdes iniciais, j& que se estd considerando o perfil de equilibrio como
condigio inicial. Quanto maior a espessura, maior € a pressdo (em médulo) no topo do solo,
gerando um perfil inicial de equilibrio para este solo mais seco, estando, portanto, mais

afastado de um estado timido em estado permanente. Esse processo pode ser agravado em
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solos com curvas de reten¢do que apresentam uma stbita desaturagdo em pressdes capilares

baixas (solos arenosos), por levarem a um estado inicial de equilibrio ainda mais seco.

A taxa de precipitacgio influi no teor de umidade do solo no estado permanente. Quanto
maior a taxa de precipitagio aplicada, mais timido serd o solo no estado permanente, tornando
esse estado permanente mais afastado do estado seco inicial. A condutividade hidraulica
influencia na maior ou menor rapidez com que o perfil de umidade se tornard permanente,
sendo que, em solos com pequenos valores de K, o avango da frente de umidade é mais lento,

fazendo com que a considerag@o de fluxo permanente possa ser menos adequada.

Entre os efeitos secunddrios, a inter-relagdo entre Q e K apresentou o efeito de maior
magnitude (efeito negativo), seguidade K e L e Q e L, sendo o primeiro negativo e o segundo
positivo. Isto pode ser observado na Tabela 3.3, onde vé-se que as combinagGes que tiveram
Q e L no maior nivel e, paralelamente, K no menor nivel e L no maior nivel apresentaram os
maiores valores de E. Notadamente, observa-se que a combinagédo ‘1 0 1’ (Q1, KO e Ll) gerou
o maior valor de E, enquanto a ‘0 1 0’ gerou o menor valor de E. Naturalmente, a magnitude
dos efeitos de cada pardmetro e de suas inter-relacdes reflete a faixa de valores de cada

pardmetro que foi pesquisada, podendo ser diferente se a andlise for conduzida de outra

forma.

Tabela 3.3 — Sumdrio dos valores de £ (Caso A). Tabela 3.4 — Efeitos de cada parametro (Caso A).

EFEITOS
Q 4,698
Qo Q1 K -4,693
KO 1,95 3,42 L 4,468
-0 K1 1,51 1,96 Q/K -3,853
KO 3,08 18,71 Q/L 3,738
H K1 1,84 3,08 K/L -3,743
Q/K/L -3,343
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A técnica de andlise fatorial utilizada mostrou-se de grande utilidade para se obter
rapidamente uma analise de sensibilidade dos fatores do modelo e localizar-se os pontos mais
criticos. No caso avaliado, pode-se confirmar os resultados da andlise fatorial realizando-se
uma andlise de sensibilidade convencional em torno da combinagdo ‘1 0 1°. Os valores-base
foram fixados em: Q = 0,08 cm/min; K = 0,1 cm/min; L = 500 cm. Os fatores foram alterados
um a um conforme os valores mostrados nas tabelas da Figura 3.3, Figura 3.4 e Figura 3.5,
que também mostram os valores de Mr, Mp e E resultantes de cada simulacio. Os valores dos

demais fatores continuam fixados segundo a Tabela 3.1 para o Caso A.

Os resultados obtidos na analise de sensibilidade confirmam a tendéncia evidenciada
através da andlise fatorial. Simular o transporte com fluxo permanente, em solos arenosos,
com baixas condutividades hidrdulicas saturadas conjugadas a altas taxas de precipitagdo e
zonas nao-saturadas espessas, considerando perfil inicial de saturagdes no equilibrio, pode
gerar estimativas de massa de contaminante entregue ao aqiiifero muito superiores aquelas

estimativas obtidas utilizando fluxo transiente.

No pior caso simulado, o exagero da estimativa foi de 46 vezes, devido & redugdo
brusca dos valores de Mr com o aumento de (), enquanto Mp manteve-se relativamente
constante. Isto reflete a diferenga entre os valores da descarga especifica no estado transiente
em contraste com as descargas especificas muito maiores do estado permanente. Nos casos
simulados em que a espessura de zona nao-saturada foi de 400 e 500 cm, a solugéo direta do
fluxo permanente foi ndo-convergente e o tempo computacional para se obter a solugdo por

aproximacio foi alto.

O valor de Mz, em funcgdo dos valores das varidveis, obedece duas relagbes bésicas que
se ddo em sentido contrdrio. Na primeira delas, Mr aumenta quando hd aumento da descarga
especifica (g), j4 que Mr € proporcional a ¢g. Na outra relagdo, Mr sofre redugao devido a
redugdo da concentragio (Mt o< C) como consegiiéncia do aumento de g. O mecanismo neste
dltimo caso decorre do aumento da saturagdo (S) com o aumento de g, gerando velocidades
lineares (v) menores (v = g/(¢.S)). Como a velocidade linear ¢ diretamente responsdvel pelo

processo de transporte advectivo, menores valores de v geram menores concentragoes.



Q (cm/min) M+ Mp E K (cm/min) My Mp E L (cm) My Mp E
0,01 0,224 | 0,640 | 3,08 0,1 0,017 | 0,801 | 46,03 100 0,602 | 1,111 1,85
0,02 0,143 | 0,701 4,90 0,2 0,060 | 0,723 | 12,07 200 0,187 | 0,870 4,65
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Figura 3.4 — Sensibilidade do modelo 2 Figura 3.5 — Sensibilidade do modelo a

Figura 3.3 - Sensibilidade do modelo 2 cond. hidraulica saturada (Caso A), com espessura da zona néo-saturada (Caso A),

axa de precipitagdo (Caso A), com K Qe L fixos em 0,08 cm/min e 500 cm. com Q ¢ K fixos em 0,08 e 0,1 cm/min.

e L fixos em 0,1 cr/min e 500 cm.
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O grau de adequagdo da estimativa do transporte que a consideracio de fluxo em regime
permanente gera foi também avaliado utilizando a terceira forma de uso do fluxo permanente,
ou seja, considerar que a saturacdo e a velocidade de infiltracdo da dgua sejam constantes
também no espaco. Neste caso, a andlise foi conduzida de modo que os valores de E obtidos
utilizando esta op¢cdo possam ser comparados aos valores de E obtidos anteriormente através

do método direto ou por aproximagao.

Dentre as combinagdes de valores testados, escolheram-se os casos em que se obteve o
menor € o maior efeito para a areia. Assim, conforme os resultados da Tabela 3.2, foram
utilizadas as combinacdes ‘O 1 0’ e ‘1 0 1’ descritas na Tabela 3.5. Como, nesta op¢ao, a
subrotina de simulacio de fluxo do modelo FT1D n#o é executada, apenas os valores da
porosidade, comprimento da zona nio-saturada e dispersividade longitudinal sdo necessdrios.
Para o valor da descarga especifica, utilizaram-se os valores da taxa de precipitacdo de cada
combinacdo. A Tabela 3.5 mostra os valores de Q e L para cada combinagdo de niveis
utilizada. Nota-se que as combinagdes (0 K L) também subentendem um valor para a
condutividade hidrdulica saturada (XK), mas esse parametro nfio é considerado na opgdo de

simulacdo atual.

Tabela 3.5 — Niveis das varidveis Q e L para a simulacdo com satura¢io e descarga especifica

constantes (Caso A).

QKL Variavel Areia

Q 0,01 cm/min
L 200 cm
Q 0,05 cm/min
L 500 cm

101
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A Tabela 3.6 traz os resultados da estimativa da massa acumulada que passa por z;
utilizando fluxo permanente (Mp) e do grau de adequacéo da estimativa do transporte (E) para
as combinacdes escolhidas, utilizando saturacGes de dgua entre 0,1 e 0,9. Para facilitar a
comparacdo, também sfdo mostrados os valores de Mp e E obtidos utilizando o método de
direto ou por aproximagéo (linha rotulada por ‘Perm. direto ou aprox.”) e de Mt obtido com o
fluxo transiente (linha ‘Transiente’), provenientes da Tabela 3.2, para as combinagBes
analisadas. Todos os valores de E foram obtidos considerando os valores de Mr para o fluxo
transiente mostrado na dltima linha da Tabela 3.6. E importante notar que as simulacdes de
transporte nesta andlise foram realizadas durante o tempo de simulagfo estipulado

anteriormente para cada combinacio (ver Tabela 3.2).

Tabela 3.6 — Resuitado da simulagio de cada combinacéo utilizando saturacéo e velocidade

de infiltracio constantes (Caso A).

QKL 010 101
Saturagao Mp E Me E
0,1 2,614 5,56 3,463 | 87,89
0,2 2,024 4,31 2,821 | 71,60
0,3 1,587 | 3,38 2,311 | 58,65
0,4 1,261 2,68 1,911 | 4850
0,5 1,014 | 2,16 1,593 | 40,43
0,6 0,823 1,75 1,338 | 33,96
0,7 0,674 1,43 1,131 | 28,71
0,8 0,555 1,18 0,962 | 24,42
0,9 0,460 0,98 0,821 | 20,84
Perm.diretoou | 209 | 151 | 0737 | 18,71
aprox.
Transiente* 0,470 - 0,0394 -

* Valores provenientes da Tabela 3.2
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Comparando-se os valores de E para cada combinagio, ao longo da faixa de satura¢des
pesquisada, com aquele obtido através do método direto ou por aproximagdo, nota-se que,
para determinada faixa de saturagdes, esses valores estdo na mesma ordem de grandeza. Este
fato € importante quando se considera que o método de saturagdo e descarga especifica fixas
exige um nimero muito inferior de dados (por exemplo, ndo € necesséria a curva de retengio

do solo) e que o tempo computacional € bastante reduzido simulando-se com esta opgao.

Por outro lado, nota-se que, quando o valor de £ € muito superestimado pelo método
direto (ou por aproximacgdo), esse método tende a superestimid-lo ainda mais para alguns
valores de saturagdo. Isso ¢ demonstrado na simulagcdo da combinagdo ‘1 0 1°, onde o valor de
E, que jé € superestimado em ~ 19 vezes usando o método permanente por aproximagio, pode
ser superestimado em ~ 88 vezes usando o método pesquisado com saturagdes reduzidas. Isto

decorre da velocidade linear (v = ¢/(¢.S)) tornar-se muito alta quando utilizam-se saturagdes

muito pequenas, gerando concentragdes maiores em um mesmo tempo de simulacio.

Outra desvantagem encontrada com o uso do método de saturagdo e descarga especifica
fixas € que, para combinagdes que apresentaram menor grau de superestimacdo, dependendo
do valor escolhido para a saturacdo fixa, o valor de £ pode ser menor do que 1, caracterizando
uma situac@o indesejdvel em avaliagSes de risco. Para a combinagdo ‘0 1 0’, o valor de E foi
menor do que 1 para as saturagOes superiores a 90%. Portanto, pode-se concluir que este
método nem sempre fornece valores superestimados como se supde, podendo-se obter
estimativas da massa entregue a um agqiiifero inferiores as estimativas obtidas considerando

fluxo transiente ao se utilizar saturagdes altas.

3.4.2. Caso B - Solo silte-argiloso

Os resultados das simulacdes para o solo silte-argiloso (Caso B) (ver Tabela 3.1 para os
valores dos fatores) sdo mostrados na Tabela 3.7, que segue a mesma forma da tabela para a
areia (Tabela 3.2). E bom lembrar que, para este caso, a condi¢@o inicial do solo foi uniforme,
dada pela pressdo de — 3.000 cm, enquanto a condigdo de contorno no fundo do dominio foi
fixada na pressio de — 3.000 cm. As varidveis foram avaliadas em dois niveis: taxa de
precipitagdo (0,005 e 0,01 cm/min), condutividade hidrulica saturada (0,01 e 0,05 cm/min) e
espessura da zona ndo-saturada (100 e 500 cm). Nesse caso, a obtencdo da solugdo de fluxo

permanente através do método direto foi bem sucedida em todas as simulacOes realizadas,
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sendo possivel obter-se tempos de execugdo bastante pequenos. Os resultados utilizando o
método por aproximagdo sdo citados apenas para permitir a comparagio entre 0s tempos de

execucdo dos trés métodos.

A anélise dos resultados da Tabela 3.7 revela que, para as simula¢cbes com espessura da
zona ndo-saturada de 100 cm, todos os valores de £ foram maiores do que 1, enquanto que,
para a maior espessura (500 cm), a maioria dos valores de £ foram inferiores a 1. Esta
diferenca ocorreu como um reflexo da reducdo de Mp com o aumento de L, a0 mesmo tempo
que Mr permanece mais ou menos constante. A reducdo de Mp é causado pela menor
influéncia da condigdo de contorno inferior no perfil de saturages nos casos com maior L,
permitindo a formag&o de um perfil mais imido nestes casos. Maiores saturagdes, por sua vez,
geram velocidades lineares menores, mesmo que a descarga especifica da fase aquosa seja a
mesma. E, como a advecgdo € proporcional a velocidade, isto resulta em um perfil de
concentragGes menor. Esta cadeia de efeitos pode ser visualizada nos gréficos da Figura 3.6 &
Figura 3.9, onde sdo mostrados, respectivamente, os perfis de saturacéo e velocidades lineares
para 920 min de simulaco e a evolugdo da concentracdo relativa e de Mp com o tempo (ponto

de observacgdo a 20 cm do topo), para as combinagdes ‘0 0 0° (L =100 cm)e ‘00 I’ (L=
500cm).
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QKL T simul. My Me (direto) | Me (aprox.) | T aprox. E
(min) Texec.(s) | Texec.(s) | Texec.(s) | (min)

0,924 1,005 1,005

000 922 1.777 1,09
16,5 1,0 24,5
0,928 1,056 1,056

100 488 1467 | 1,14
10,5 0,6 221
0,896 0,906 0,906

010 842 471 1,01
11,5 0,9 6,5
0,910 0,941 0,941

110 434 494 1,03

7,6 0,5 7,2

0,901 0,870 0,870

001 942 16.227 0,97
49,3 2,8 498,3
0,930 0,894 0,894

101 493 10.006 0,96
26,8 1,6 335,8
0,876 0,879 0,879

011 859 7.076 1,00
36,7 2,5 208,9
0,891 0,875 0,875

111 446 6.212 0,98
23,9 1,4 207,2
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Figura 3.6 — Perfis de saturagfio para as combinagdes ‘000’ e ‘00 1°, a 920 min de

simulac3o.
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Figura 3.7 — Velocidades lineares para as combinag¢des ‘000’ € ‘00 1’, a 920 min de

simulagdo.
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Figura 3.8- Perfis de concentracdes para as combinagdes ‘000’ e ‘00 1°, a 20 cm do topo,

utilizando fluxo permanente.
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Figura 3.9 — Valores de Mp para as combinacdes ‘000’ e ‘00 1°, a 20 cm do topo.
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A magnitude dos valores obtidos para £ no Caso B foi muito inferior do que para a areia
(caso A), sendo que a maxima superestimagdo obtida foi de apenas 14%. Esta diferencga nos
valores de E obtidos para a areia € para o solo silte-argiloso deve-se principalmente 4 forma
das curvas de retencdo dos dois solos mostradas na Figura 3.2. Nota-se que a curva relativa ao
solo silte-argiloso apresenta saturagdes muito maiores para uma mesma pressdo do que a
areia, por exemplo, 4. = 1.000 cm, corresponde a S = 0,299 para a areia e a S = 0,927 para o
solo silte-argiloso. Assim, o solo silte-argiloso apresenta perfis de saturacdo muito Gmidos
para uma faixa muito maior de pressdes do que a areia, estando sempre préximo de uma

solucdo permanente mais imida.

A Tabela 3.8 traz um sumadrio dos valores de E obtidos nas simula¢cdes com o solo silte-
argiloso € a Tabela 3.9 mostra os efeitos médios calculados para os fatores e suas inter-
relacdes. Pode-se observar que os resultados foram diferentes dos obtidos para a areia. Este
comportamento pode estar relacionado com a ordem de grandeza da faixa de valores avaliada
para os fatores, que seguiram restricdes de ordem fisica € numérica para o solo considerado,

além da mudanca no tipo das condi¢des inicial e de contorno utilizadas.

Neste caso, a espessura da zona ndo-saturada apresentou o maior efeito médio, seguido
da condutividade hidréulica saturada e da taxa de precipitacdo, sendo que o primeiro e o
segundo efeito sdo negativos. Nos efeitos secundérios, houve grande influéncia da espessura
da zona n3o-saturada, apresentando K/ L e QO / L os maiores efeitos (o primeiro positivo € o
segundo negativo). Estes valores refletem a pequena magnitude dos valores de E obtidos, bem

como uma certa falta de definicdo das tendéncias para este caso.

Nas simulacdes em que L foi fixado no menor nivel, obtiveram-se as mesmas tendéncias
verificadas para a areia, ou seja, E aumenta com o aumento de Q e com a redugéo de XK.
Entretanto, quando L € fixado no nivel mais alto, esta tendéncia se inverte. Este
comportamento decorre da maior influéncia da condi¢do de contorno inferior nos casos
envolvendo a menor espessura, fazendo com que estes casos sejam similares aos utilizados
com a areia. Nos casos em que se utiliza a maior espessura, a condi¢do de contorno inferior
ndo exerce influéncia em alguns casos. Por este comportamento, pode-se concluir que a
funcdo de E com as varidveis avaliadas apresenta pontos de minimos ou maximos com

mudanga na inclinagio da fungdo, ou seja, na taxa de crescimento ou decrescimento de E.
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Tabela 3.8 — Sumdrio dos valores de E (Caso B). Tabela 3.9 — Efeitos de cada parametro (Caso B).

EFEITOS
Q 0,010
Qo Q1 K -0,035
Lo KO 1,09 1,14 L -0,090
K1 1,01 1,03 Q/K -0,010
L1 KO 0,97 0,96 Q/L -0,025
K1 1,00 0,98 K/L 0,060
Q/K/L 0,005

A técnica de andlise fatorial para este caso ndo se mostrou t30 precisa quanto para o
caso da areia. Esta técnica € melhor empregada se a funcdo avaliada for linear ou se
apresentar uma tendéncia de crescimento ou decrescimento constante. A presenca de valores
méximos ou minimos dentro da faixa de valores avaliada faz com que a andlise fatorial seja
de dificil interpretacdo. Entretanto, mesmo neste caso, a andlise fatorial pode ser utilizada
como uma forma rdpida de se obter informacdes preliminares das tendéncias das fungdes,

podendo-se ampliar a avaliacdo utilizando a andlise de sensibilidade nos pontos mais

complicados.

Para este caso, o grau de subestimacdo de E foi avaliado por andlise de sensibilidade
aplicado a combinacdo ‘1 O 1’°, que forneceu o menor valor de E. Os valores-base foram
fixados em Q = 0,01 cm/min; X = 0,01 cm/min e L = 1000 cm, enquanto os demais fatores
foram fixados segundo o Caso B descrito na Tabela 3.1. As tabelas da Figura 3.10, Figura
3.11 e Figura 3.12 mostram os valores das varidveis avaliadas, bem como os valores de Mr,

Mp e E resultantes de cada simulagdo. As figuras trazem também os resultados obtidos em

forma gréfica.



Q (cm/min) M+ Mp E K (cm/min) My Me E L (cm) Mr Mp E
0,002 0,898 | 0,826 | 0,92 0,01 0,921 | 0,868 | 0,94 100 0,927 | 1,056 | 1,14
0,004 0,906 | 0,816 { 0,90 0,02 0,913 { 0,824 | 0,90 200 0,921 | 0,983 | 1,07
0,006 0,911 | 0,826 | 0,91 0,04 0,906 | 0,825 | 0,91 400 0,921 0,91 0,99
0,008 0,917 | 0,846 | 0,92 0,06 0,899 | 0,835 | 0,93 600 0,921 | 0,884 | 0,96
0,01 0,921 | 0,868 | 0,94 0,08 0,897 | 0,846 | 0,94 800 0,921 | 0,873 | 0,95

0,1 0,893 | 0,853 | 0,96 1000 0,921 | 0,868 | 0,94
0% 5 MT —o—MP ——E 0.98 SMT —o—MP ——E "2
0,94 - 0,96 - —MT —o—MP —e—E
0,92 0,94 - 11 4
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Figura 3.10 — Sensibilidade do modelo Figura 3.11 - Sensibilidade do modelo a Figura 3.12 — Sensibilidade do modelo a
a taxa de precipitagio (Caso B), com K

cond. hidrdulica saturada (Caso B), com espessura da zona ndo-saturada (Caso B),
e L fixos em 0,01 cm/min e 1000 cm.

Q e L fixos em 0,01cm/min e 1000 cm. com Q e K fixos em 0,01 cm/min.
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A andlise de sensibilidade indicou a presenca de um minimo na fungdo de E,
Justificando a razio da inversdo de tendéncias observadas na andlise fatorial para Q e K. De
um modo geral, pode-se observar que as variagdes em E sdo conseqiiéncia das variacdes em
Mp, uma vez que Mr apresenta menor variagdo. Isto € mais evidente no grafico da Figura
3.12, onde observa-se que somente houve influéncia da condicdo de contorno inferior na
espessura da zona nfo-saturada de 100 cm, causando um aumento do valor de Mr. E natural
que o valor de Mp seja mais influenciado pelos valores das varidveis porque ele se refere ao

estado final do fluxo, enquanto Mr refere-se a estados intermedidrios.

A tendéncia de minimo para a variacdo de Mp (e, conseqlientemente, de £) com a taxa
de precipitacdo deve-se as tendéncias opostas de dois fatores que compdem o valor de Mp, ou
seja, g e C. O aumento de Q gera o aumento em ¢ € a redugdo em C (maior ¢, maior S, menor

v, menor C). A tendéncia de E depende de qual dos dois efeitos € preponderante no momento.

A presenca do minimo na variagio de Mp com a condutividade saturada pode ser
também explicada pela combinacio de dois mecanismos. O aumento de K leva a um perfil de
saturacOes menos timido e, conseqiientemente, a maiores concentracdes € maiores valores de
Mp. Por outro lado, hd também a influéncia do tempo de simulacdo, que é reduzido com o
aumento de K, gerando um valor de Mp menor. Este mesmo mecanismo, ou seja, a influéncia
do tempo de simulagdo, também explica a reducdo de M7 com o aumento de K, que também

contribui para a elevagdo de E.

Com relacdo a espessura da zona ndo-saturada, a tendéncia segue o esperado. O
aumento de L gera um perfil mais saturado no estado permanente, levando a menores

velocidades lineares e, conseqiientemente, menores concentragdes (ver Figura 3.6 a Figura

3.9)

Para a andlise do uso do fluxo permanente com saturacdc e descarga especifica
constantes, escolheu-se os casos com as combinag¢des ‘1 0 0’ e ‘0 0 1° descritas na Tabela 3.1.
Vale lembrar que, nesta op¢do, a subrotina de simulagio de fluxo do modelo FT1D ndo €
executada, sendo utilizados apenas os valores da porosidade, comprimento da zona nZo-
saturada e dispersividade longitudinal. Para o valor da descarga especifica, utilizou-se 0s
valores da taxa de precipitagdo. A Tabela 3.10 mostra os valores de Q e L para cada

combinacao de niveis utilizada.
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Tabela 3.10 — Niveis das varidveis Q e L para a simulagéo com saturago e descarga

especifica constantes (Caso B).

QKL Variavel | Silte-argiloso

Q 0,01 cm/min
100

L 100 cm

Q 0,005 cm/min
001

L 500 cm

A Tabela 3.11, que segue a mesma formatacdo da Tabela 3.6 para a areia, traz os
resultados da estimativa da massa acumulada que passa por z; utilizando fluxo permanente
(Mp) e do grau de adequacdo da estimativa do transporte (£) para as combinacGes escolhidas,
utilizando saturacdes de 4gua entre 0,1 e 0,99. Todos os valores de E foram obtidos
considerando os valores de M para o fluxo transiente mostrado na tabela (M7). Também neste
caso, as simulagdes de transporte foram realizadas durante o tempo de simulag@o estipulado

anteriormente para cada combinacdo (ver Tabela 3.2).

Como foi visto anteriormente, ndo se observou grande superestimativa em nenhum dos
casos avaliados utilizando o solo silte-argiloso, ao contrario do solo arenoso. As duas
combinagdes avaliadas para o solo silte-argiloso, considerando saturacdo e descarga
especifica constantes, apresentaram valores de E proximos a 1, obtendo-se valores menores
do que 1 para altas satura¢cGes. Como havia sido observado para o caso da areia, situacOes
como estas tendem a gerar grandes valores de £ (E>1) para saturaces pequenas e E pequenos
(E<1) para saturacGes altas. A andlise da Tabela 3.11 mostra que esta tendéncia se confirmou

também neste caso.
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Tabela 3.11 — Resultado da simulagdo de cada combinagéo utilizando saturacdo e descarga

especifica constantes (Caso B).

QKL 100 001
Saturacao Mp E Mep E
0,1 4,042 | 4,36 | 3,875 4,30
0,2 3,305 | 3,56 | 3,147 3,49
0,3 2,717 | 2,93 | 2571 | 2,85
0,4 2253 | 2,43 | 2,120 2,35
0,5 1,884 | 2,03 | 1,763 | 1,96
0,6 1,586 1,71 1,478 1,64
0,7 1,344 | 1,45 | 1,246 | 1,38
0,8 1,145 | 1,23 | 1,057 | 1,17
0,9 0,980 | 1,06 | 0,901 | 1,00
0,99 0,855 | 0,92 | 0,783 0,87
Pg; ”;'p‘:gi? 1,056 | 1,14 | 0,870 | 0,97
Transiente | 0,928 -- 0,901 -

Pode-se observar também a variacdo dos valores de E com a saturagdo, tendo sido

obtidos valores 4 vezes maiores do que a avaliacdo utilizando fluxo transiente. Isto €

conseqiiéncia da grande variacdo de Mp, que estd intimamente ligado ao valor da

concentragdo, que, por sua vez, € fun¢do da saturacdo através da velocidade linear, como ja

foi abordado. Asim, ao se utilizar este método, deve-se ter em mente que saturagdes pequenas

geram valores superestimados, sendo, portanto, mais conservadores. Entretanto, ndo ha forma

de se controlar o grau de superestimativa embutida na andlise. Mesmo realizando-se uma

andlise de sensibilidade com relagio a saturagdo, ao se deparar com casos com grande

variabilidade, ndo pode-se ter certeza de qual valor de satura¢@o ird produzir uma estimativa

mais confidvel.
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3.5. Conclusoes

Este capitulo analisou o efeito do uso da consideragdo de fluxo em regime permanente
na simulacéo do transporte na zona ndo-saturada. No modelo em diferencas finitas de fluxo e
transporte vertical na zona ndo-saturada, FT1D, incluiram-se opcOes para simular fluxo
transiente, permanente pelo método direto ou por aproximagéo do fluxo transiente. Também
incluiu-se a op¢do de simular o transporte utilizando saturages e velocidade de infiltracdo
fixas temporal e espacialmente. Avaliou-se também a técnica de andlise fatorial como
ferramenta de andlise de sensibilidade da influéncia dos fatores do modelo de fluxo na
adequacdo do uso da consideragio do fluxo permanente. Andlises de sensibilidade
tradicionais foram aplicadas a alguns casos para se verificar as tendéncias apontadas pela

analise fatorial.

A obtengédo da solugdo de fluxo permanente pelo método direto pode ndo ser possivel
em alguns casos devido a problemas de ndo-convergéncia numérica, principalmente quando a
solugcdo do fluxo permanente estd muito distante dos valores com que se iniciou o ciclo
iterativo. Além disso, nos casos em que a solug@o direta do fluxo permanente néo foi possivel,
o tempo computacional necessdrio para atingir a solu¢do permanente por aproximacdo pode

ser maior do que o tempo gasto na simulagio transiente.

Na maioria dos casos analisados, utilizando a consideracdo de fluxo permanente pelo
método direto ou por aproximacdo, o resultado superestimou a massa de contaminante que
passou pelo ponto analisado, sendo que a massa estimada com a consideracdo de fluxo
permanente chegou a ser ~ 18 vezes maior do que a estimada com fluxo transiente. Os casos
em que a superestimacdo da massa que passa pelo ponto de observac¢do foi maior ocorreram
quando o perfil de umidade de equilibrio era muito diferente do perfil de equilibrio inicial ou

0 tempo para atingir o estado permanente era muito longo.

Para o solo silte-argiloso associado a grandes espessuras da zona nio-saturada,
obteveram-se valores subestimados para a massa de contaminante que passou pelo ponto
analisado utilizando fluxo permanente. Isto ocorreu devido as maiores saturagOes

desenvolvidas neste caso, que geraram velocidades lineares menores do que utilizando fluxo

transiente.

O solo arenoso apresentou as maiores superestimativas. Para este solo, considerando as

condi¢des iniciais e de contorno utilizadas, grandes taxas de precipitagdo, baixas
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condutividades hidrdulicas e zonas ndo-saturadas espessas geraram valores mais

superestimados com o uso da consideragdo de fluxo permanente.

O solo silte-argiloso apresentou valores de £ em torno de 1 (erro médximo de 14%),
chegando a ser inferiores a 1, em alguns casos. Para este tipo de solo, utilizando condigdes
iniciais e de contorno diferentes das utilizadas no solo arenoso, obteve-se maiores valores de
E para baixas taxas de precipitagfio, altas condutividades hidrdulicas e pequenas zonas néo-

saturadas.

Dentro das condi¢cdes e da faixa de valores avaliadas, observou-se que solos com
caracteristicas mais argilosas foram mais favordveis ao uso da consideracio de fluxo
permanente, gerando menor superestimacdo do que solos mais arenosos, mas também

apresentaram valores subestimados.

O uso do método de fluxo permanente com perfis de saturacido e descarga especifica
uniformes gerou valores de grau de adequacgfo da estimativa comparaveis, em magnitude, aos
- produzidos pelo método de fluxo permanente direto ou por aproximacgfo, embora, nos casos
€m que a superestimativa ja era alta, ela tenha sido em muito aumentada para baixos valores

de saturagfo. Para altas saturagdes, valores menores do que 1 foram obtidos para os casos em

que o grau de superestimativa foi baixo.

A técnica de andlise fatorial mostrou-se de grande utilidade para realizar-se rapidamente
uma andlise de sensibilidade dos pardmetros do modelo e localizar-se casos mais
problematicos. Pode-se refinar a andlise aplicando a andlise de sensibilidade tradicional (um
fator de cada vez) a estes casos. Entretanto, em situacGes onde hd a presenca de valores
maximos ou minimos dentro da faixa de valores avaliada, a andlise fatorial pode ser de
interpretacdo mais dificil.

Foi demonstrado que o uso de fluxo permanente na avaliacio de transporte na zona nio-
saturada do solo pode gerar estimativas de contaminacdo muito exageradas, de acordo com o
perfil de saturacGes utilizado e sua influéncia na velocidade de deslocamento do
contaminante, além de valores subestimados em alguns casos, embora seja uma alternativa de
simula¢do mais rdpida. Recomenda-se cautela ao se utilizar estas opgOes, em especial com
relacdo ao uso de saturacGes e velocidades de infiltragdo constantes. E necessdrio observar
que os resultados obtidos neste estudo foram influenciados pela escolha das condig¢Oes inicial

e de contorno, podendo-se obter resultados diferentes em outras situacoes.



68

4. MODELO TRIDIMENSIONAL SIMPLIFICADO DE FLUXO E TRANSPORTE
NAS ZONAS NAO-SATURADA E SATURADA

4.1. Introducio

O objetivo deste capitulo € apresentar um modelo de fluxo e transporte nas zonas ndo-
saturada e saturada do solo, composto por um modelo unidimensional (vertical) de zona nio-
saturada e um modelo tridimensional de zona saturada. O resultado é um modelo simplificado
que € proposto como alternativa aos modelos integrados de zona ndo-saturada e saturada, que,
apesar de muito mais precisos, apresentam a desvantagem do elevado tempo computacional

necessério para a execucdo das simulacgdes.

O modelo de fluxo e transporte na zona nio-saturada utilizado foi desenvolvido e
validado no Capitulo 2 deste trabalho. Para a zona saturada, escolheu-se o modelo de fluxo
tridimensional MODFLOW (McDonald e Harbaugh, 1988), da U.S.G.S, ¢ o modelo de
transporte tridimensional MT3D (Zhen, 1990), desenvolvido pela U.S.EPA. A escolha desses
dois modelos foi devido a sua grande aceitacdo pelos usudrios, sua portabilidade e eficiéncia

computacional. Os pontos bdsicos destes dois modelos sdo descritos no item 4.3.

4.2. O problema da condi¢ao de contorno no topo do aqiiifero freatico

Os modelos de fluxo em zona nio-saturada enfrentam um problema comum: a posi¢ao
do fim do dominio ndo-saturado pode variar ao longo do tempo de simulagio. A condi¢do de
contorno para o topo do lengol freatico é definida como sendo a posicdo no dominio cuja
pressdo da 4gua € atmosférica, mas sua posi¢cdo € desconhecida a priori, ja que esta pode
variar devido a fatores tais como recarga do aqiiifero e bombeamentos. O mesmo problema
também afeta os modelos de zona saturada com relacdo ao topo do dominio em casos

envolvendo aqiiiferos ndo-confinados.

Nos modelos de fluxo ndo-saturado, por exemplo, CHEMFLO (Nofziger et al., 1989),
VS2DT (Healy, 1990), HYDRUS (Vogel et al., 1996; Simunek et al, 1998) e FEMWATER
(Yeh et al., 1992), geralmente a posi¢do da parte inferior do dominio € tratada como sendo
fixa, onde sdo aplicadas as condi¢des de contorno tradicionais, tais como carga nula ou fluxo
especificado. Entretanto, o uso dessas condi¢bes de contorno com um dominio fixo ndo é

apropriado para descrever o comportamento da 4gua no topo do fredtico.
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Ao atingir a zona saturada, a 4gua infiltrante pode ter dois destinos: ser absorvida pelo
aqiiifero ou se acumular sobre o fredtico. O primeiro caso ocorre quando a quantidade de dgua
€ pequena e/ou a capacidade de conducdo do agiiifero € alta. Caso contrdrio, quando a
capacidade do aqiiifero em conduzir a 4gua € superada, o topo do aqiiifero se eleva
acompanhando o aumento da pressdo da dgua, uma vez que o topo do agiiifero é definido

como sendo a posi¢do onde a 4gua se encontra a pressao atmosférica.

Como exemplo, pode-se imaginar um caso de infiltracdo ou drenagem em zona nio-
saturada onde se especifica carga nula a um ponto fixo do dominio. Isto equivale a estipular
que toda 4gua que chegue a este ponto deva deixar o dominio, para que a pressdo da dgua
permaneca constante. Entretanto, como foi visto, esta situacdo ndo € real, j4 que nem toda
dgua que chega ao fundo da zona ndo-saturada € absorvida instantaneamente pelo aqiiifero

freatico.

Utilizar a condi¢do de contorno de fluxo especificado seria uma condi¢do mais
apropriada, ji que permite que quantidade de dgua que exceda a determinado fluxo se
acumule, aumentando assim a pressdo e deslocando o fredtico para cima. Entretanto, a fracdo
do fluxo que entra no aqiiifero, bem como a que € retida sobre ele, dependem das
caracteristicas hidrogeoldgicas do aqiiifero ¢ da condi¢do do fluxo no momento, nfo sendo
possivel prevé-lo de antemo. A versdo 6.0 do modelo HYDRUS (Simunek et al, 1998) inclui
esta op¢do para o caso onde a descarga para o aqiiifero € conhecida, sendo que cabe ao
usudrio informar os parimetros de uma fun¢do exponencial ajustada para descrever a relagéo

entre a descarga para o agqiiifero e a posi¢io do topo do aqiiifero.

Segundo Anderson e Woessner (1992), apenas duas solucdes s@o possiveis para este
problema. A primeira delas € a simulagdo em conjunto de todo o dominio, nao-saturado e
saturado. Assim, a faixa da franja capilar seria tratada como parte do dominio e ndo como um
contorno. O modelo de fluxo FEMWATER (Yeh et al,, 1992) utiliza-se desta opgdo,

constituindo um exemplo dos chamados modelos integrados de zona ndo-saturada e saturada.

A segunda opg¢do € a aplicagdo da simplificacio de Dupuit-Forchheimer (ou apenas
Dupuit) & parte saturada do dominio (Freeze e Cherry, 1979; Anderson e Woessner, 1992).

Esta simplifica¢do é baseada em duas consideracdes:
e as linhas de fluxo sdo horizontais e as equipotenciais verticais;

e 0 gradiente hidrdulico é dado pela inclinacdo da superficie livre, sendo constante ao longo

da profundidade do aqiiifero.
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Na prética, esta simplificacdo desconsidera os componentes verticais do fluxo e é
razodvel em situagdes onde a inclinagdo da superficie livre é pequena. Um exemplo de
modelo de fluxo que emprega essa simplificacio € o0 MODFLOW (Anderson e Woessner,

1992).

As duas opgdes de tratamento para a posi¢do do topo do agqiiifero freatico apresentam
vantagens e desvantagens. A modelagem integrada das duas zonas € muito mais precisa, mas
pode gerar um custo computacional elevado ja que as solu¢des numéricas para problemas de
fluxo ndo-saturado em geometrias multidimensionais sdo muito sujeitas a problemas
numéricos. O uso da simplificagdo de Dupuit permite reduzir em muito o tempo de execugio.
Entretanto, os fendmenos que ocorrem na zona ndo-saturada sdo totalmente desprezados,
equivalendo a se retratar uma zona nao-saturada rasa. Por exemplo, em casos envolvendo
zonas ndo-saturadas espessas, a recarga do aqiiifero € atrasada devido ao armazenamento do
fluxo infiltrante ao longo da zona ndo-saturada. Isto pode torna-se importante em analises

envolvendo transporte na zona néo-saturada.

A Figura 4.1 demonstra a diferenca que o armazenamento da zona ndo-saturada causa a
propagacdo de uma pluma de contaminante. A figura mostra a simulacdo de um caso de
infiltragdo utilizando os modelos MODFLOW/MT3D e FEMWATER/LEWASTE, apés 1000
minutos de simulacdo. O caso retrata o avanco de uma pluma gerada pela aplicacdo de uma
concentracdo fixa de 100 mg/l no topo de uma zona ndo-saturada bidimensional de 1 m de
espessura (topo do agqiiifero inicialmente localizado a 200 cm do fundo do aqiiifero) e solo
arenoso homogéneo, com a aplicagdo uniforme de uma taxa de precipitacdo constante de 0,01
cm/min. Os limites esquerdo e direito do dominio bidimensional de 5 metros de largura foram
considerados como tendo condi¢des de contorno de carga constante a 200 cm do fundo e

fluxo nulo, respectivamente. A figura refere-se a um pogo de observacéo localizado a 1 metro

do limite esquerdo do dominio.
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Figura 4.1 — Avanco da pluma de contaminante utilizando os modelos MODFLOW/MT3D e
FEMWATER/LEWASTE, ap6s 1.000 minutos de simulagéo.

Pode-se observar que, apds um tempo de simulacdo de 1000 minutos, a pluma do
contaminante simulada através de FEMWATER/LEWASTE acaba de alcangar o topo do
aqliifero, enquanto, segundo os modelos MODFLOW/MT3D, a concentraco neste ponto ji
teria atingido o valor de ~75 mg/l. Portanto, na situacdo simulada, a desconsideracdo da zona
ndo-saturada causou um exagero de 75% na previsao da concentragdo para o topo do aqiiifero.
Ainda segundo a simulagdo com MT3D, a pluma j4 teria atingido a elevac@o de 125 m do
fundo do agqiiifero. Por outro lado, enquanto o tempo computacional gasto na simula¢do com

MODFLOW/MT3D foi de poucos minutos, o tempo utilizando FEMWATER/LEWASTE foi
de cerca de 90 minutos.

A conexdo de modelos de fluxo ndo-saturado com modelos saturados € uma solugido
interessante para que se possa incluir os efeitos da zona ndo-saturada na simula¢fo de fluxo
saturado, de uma forma menos rigorosa do que o uso de um modelo integrado mas mantendo

a vantagem da eficiéncia computacional.
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Hormnberger et al. (1969) propuseram este tipo de abordagem para estudar um problema
bidimensional de rebaixamento de aqiiifero, no qual realizou-se a conexdo de um modelo ndo-
saturado com um modelo saturado, mantendo-se fixos a posicdo e o valor da condic¢do de
contorno. Os autores afirmam que, devido ao rapido movimento do topo do agiiifero no inicio

da simulacdo, s30 necessdrios incrementos de tempos bastante reduzidos.

Pikul et al. (1974) introduziram o ajuste do comprimento da coluna de solo e um
coeficiente de armazenamento dindmico no trabalho de Hornberger et al. (1969), através da
conexdo de varias colunas ndo-saturadas verticais (modelos nao-saturados verticais) a um
modelo bidimensional saturado horizontal. O trabalho assume como consideragGes: a validade
da teoria de Dupuit-Forchheimer para o modelo de fluxo saturado; o fluxo nio-saturado é
essencialmente vertical; os valores de armazenamento e recarga sdo constantes ao longo de
cada incremento de tempo; a mudanca instantdnea da posicao do topo do aqiiifero no inicio de

cada incremento de tempo € vélida.

A tltima das consideragtes assumidas implica que o perfil de pressdes e saturagdes é
ajustado & mudanca da posicdo do aqiiifero decorrente do incremento de tempo anterior ao
longo do incremento de tempo atual. Isto implica que grandes alteracdes na posi¢do do
aqiiifero de um incremento de tempo para outro devem ser evitados através do uso de
incrementos de tempo pequenos Os autores citam também o uso de um ciclo iterativo para
corrigir este problema, mas a forma deste ciclo ndo € indicada. Os autores concluiram que,
para casos onde o fluxo lateral na zona ndo-saturada € significativo, tais como em pequenos
sistemas em laboratério, 0 modelo n@o apresenta bons resultados, mas, para situagdes de

campo, onde os gradientes do topo do aqiiifero sdo pequenos, as considera¢des sdo validas.

Gutab (1988) apud Fedors (1997) realizou a conexdo de um modelo bidimensional nédo-
saturado a um modelo saturado bidimensional de fluxo horizontal. O problema nado-saturado
foi resolvido primeiro para fornecer o termo de recarga para o modelo saturado. Mais
recentemente, Fedors (1997) utilizou o mesmo tipo de procedimento para conectar um modelo
unidimensional ao modelo tridimensional de fluxo saturado MODFLOW, alterando posicdo
da parte inferior do dominio do modelo unidimensional de acordo com a variagdo da carga
nas células da primeira camada do dominio do MODFLOW. Cada periodo de stress do
MODFLOW foi tratado como um periodo de simulacdo completo do modelo ndo-saturado e a

recarga ao fim de um periodo de simulagio € calculada com base no balango de massa

realizado para o periodo.
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4.3. Breve descri¢cio dos modelos MODFLOW e MT3D

O modelo de fluxo saturado MODFLOW (McDonald e Harbaugh, 1988) foi
desenvolvido pela United States Geological Survey (U.S.G.S.) com o objetivo de ser simples
de usar, altamente portatil e eficiente com relacdo ao gasto de meméria computacional e
tempo de execugdo. Para isso, ele foi elaborado utilizando uma estrutura modular, de forma
que as opg¢bes computacionais € hidroldgicas sdo independentes umas das outras. Assim,
novas op¢des podem ser facilmente adicionadas como novos moédulos sem causar conflito
com as opgdes preexistentes. Entre as opgdes de simulag@o disponiveis, podem-se citar a

simulag@o de pogos, recarga, rios, drenos e evapotranspiragio.

O programa resolve a equagdo de fluxo transiente em meio poroso tridimensional
heterogéneo e anisotrépico. A equacdo, juntamente com as condi¢Bes iniciais e de contorno
(carga e/ou fluxo), € resolvida por diferengas finitas, resultando em um sistema de equagdes
lineares que pode ser resolvido através de duas opgdes de esquemas iterativos (“Strongly
Implicit Procedure” e “Slice-Sucessive Overrelaxation”). O dominio a ser simulado é
discretizado em linhas, colunas e camadas, sendo que, de modo geral, as camadas
correspondem aos horizontes hidrogeolégicos. Os nédulos na discretizagio sdo localizados no

centro dos blocos, tanto horizontal quanto verticalmente.

O esquema de discretizac@o temporal € implicito, sendo que o tempo de simulagéo pode
ser divido em periodos nos quais as condi¢cdes impostas sdo mantidas constantes (tal como
uma determinada taxa de recarga ou de bombeamento), denominados periodos de stress. Cada

periodo de stress pode ser também subdividido em intervalos menores, de acordo com as

necessidades da simulag@o.

O modelo de transporte em zona saturada MT3D (Zhen, 1990), desenvolvido pela
United States Environmental Agency (U.S.EPA), segue a mesma estrutura modular
empregada em MODFLOW. Embora qualquer modelo de fluxo possa ser utilizado para gerar
os dados de fluxo necessdrios ao MT3D, o modelo MODFLOW € uma escolha natural pois
ele gera os arquivos necessdrios a simulagdo do MT3D, na formatacdo apropriada para serem
lidos pelo MT3D. O modelo assume automaticamente as condi¢des de contorno para o
dominio especificadas no modelo de fluxo. O modelo de transporte simula os fendmenos de

adveccio, dispersao e reagdes quimicas para um meio poroso saturado tridimensional.

A solucgdo numérica utiliza trés op¢des para a solugdo do problema advectivo: método
das caracteristicas (MOC), método das caracteristicas modificado (MMOC) e um método

hibrido (HMOC). O objetivo desses esquemas de solugdo numérica € conjugar a eficiéncia do
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método das caracteristicas em evitar problemas de dispersdo e oscilagGes numéricas com
métodos mais econbmicos do ponto de vista computacional (ver Capitulo 2 para maiores
detalhes sobre o assunto). A parte dispersiva do transporte, bem como as reagGes quimicas,
sdo resolvidas por diferencas finitas com a discretizagdo aplicada ao centro da célula. Como o
modelo utiliza um esquema explicito na discretiza¢do temporal, a simulagdo estd sujeita a

critérios de estabilidade na escolha do tamanho do incremento temporal.

4.4. Conexio dos modelos das zonas nio-saturada e saturada

O acoplamento de uma zona nao-saturada, através de um modelo de fluxo e transporte
ndo-saturado, aos modelos MODFLOW e MT3D tem como objetivo permitir a consideragdo
do armazenamento e a simulagdo dos fendmenos de transporte passiveis de ocorrer na zona
ndo-saturada do solo, principalmente em casos de aqiiiferos fredticos mais profundos. Além
disso, tem-se em vista a economia de tempo computacional ao utilizar esse esquema em
comparag@o com os modelos integrados da zona ndo-saturada e saturada. Também pretende-
se reduzir a possibilidade de ocorrer instabilidades e oscilagbes numéricas, muito comuns nos

modelos multidimensionais da zona ndo-saturada.

Para a simulagdo da zona ndo-saturada, utilizou-se o modelo de fluxo e transporte
unidimensional FT1D, apresentado e validado no Capitulo 2 deste trabalho. Para a zona
saturada, escolheu-se o modelo de fluxo tridimensional MODFLOW e o modelo de transporte
tridimensional MT3D. A escolha desses dois modelos foi devido a sua grande aceitacio pelos
usudrios, sua portabilidade e eficiéncia computacional. As metodologias utilizadas na conexdo

dos modelos de fluxo e de transporte sdo descritas nos itens abaixo.

4.4.1. Conexio dos modelos de fluxo ndao-saturado e saturado

A conexdo entre o modelo unidimensional de fluxo na zona nao-saturada (FT1D) ao
modelo MODFLOW foi realizada de duas formas, utilizando a metodologia de alteracdo
instantdnea do dominio ndo-saturado, proposta por Pikul et al. (1974) e aplicada por Fedors
(1997), e uma nova metodologia que obtém um alteracdo gradual do dominio ao longo da
simulag@o.

A metodologia de conexao de Pikul et al. (1974) tem como base o célculo da recarga na

zona ndo-saturada ao longo de um periodo de stress (periodo de cdlculo de MODFLOW no
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qual as condi¢des de contorno s3o mantidas constantes) e a alteragdo da condicio de contorno
inferior do dominio ndo-saturado de acordo com a resposta do aqiiifero a esta recarga, sendo
esta alteragdo feita ao final do periodo de stress. Nesta metodologia, cada perfodo de stress de
MODFLOW corresponde a uma simula¢do completa de FT'1D. Em FT1D, o periodo de stress
€ subdividido em intervalos de tempo menores do que em MODFLOW, devido & maior
rapidez do fluxo na zona nao-saturada e as suas caracteristicas de fenémeno ndo-linear. O
esquema da metodologia de Pikul et al. (1994), desenvolvido por Fedors (1997), pode ser

visto na Figura 4.2.

Segundo esta metodologia, ao se iniciar um periodo de stress em MODFLOW, a recarga
€ colocada ativa mas € atribuido valor zero a ela. MODFLOW executa os preparativos para a
simulagdo do periodo de stress atual, que inclui a leitura dos arquivos de entrada de dados,
alocacdo de memoria, etc. Antes de iniciar a simulacdo do periodo de stress, o programa
acessa trés subrotinas incluidas para adicionar a zona ndo-saturada ao MODFLOW. Estas
subrotinas sdo executadas para cada coluna e linha do dominio de MODFLOW, sendo

executadas, portanto, ncol/*nrow vezes, onde ncol € o niimero de colunas € nrow é o nimero

de linhas.

A primeira dessas subrotinas verifica se houve alteracdo na carga das células da
primeira camada do dominio de MODFLOW durante o periodo de stress anterior. Estas
cargas indicam que ocorreu uma elevac¢do ou rebaixamento do agiiffero. Caso tenha havido
alteragdes, o tamanho do dominio ndo-saturado € reduzido ou aumentado, acompanhando o
rebaixamento ou a elevacdo do agqiiffero. As células que ndo estavam sendo usadas
anteriormente (em caso de rebaixamento do agqiiifero) sfo inicializadas com pressdo nula, para
permitir que elas drenem durante a simulag@o seguinte. Esta subrotina pode ser facilmente

retirada do modelo para realizar a simula¢do mantendo fixa a espessura do dominio nao-

saturado.

Ap6s esta subrotina, segue-se a subrotina de calculo de fluxo na coluna correspondente
a coluna e linha de MODFLOW que estd sendo simulada, utilizando a rotina de fluxo de
FT1D. Durante esta simulacdo, que corresponde a um periodo de stress d¢ MODFLOW, o
dominio ndo-saturado é mantido fixo e € atribuida press@o nula a célula inferior do dominio
(condigdo de contorno de carga fixa) e, ao topo, € imposta a taxa de precipita¢do indicada pelo
usudrio (condi¢go de contorno de fluxo especificado). Nota-se que o perfil de pressOes inicial
ao longo do dominio ndo-saturado € assumido como sendo o perfil final do periodo de stress

anterior, com exce¢ao do primeiro periodo de stress, onde assume-se perfil de equilibrio.
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Ao fim de cada incremento de tempo de FT'1D, o programa calcula a taxa com que a
agua deixa o dominio ndo-saturado durante este incremento de tempo (igual a taxa de recarga
do aqiiifero) e este valor é aramazenado. A taxa de recarga em cada incremento de tempo é
calculada através de um balango de massa no perfil ndo-saturado. E possivel estimar esta taxa
como a descarga especifica na tltima célula do dominio, entretanto, a aplicagdo da Equaggo

de Darcy a tltima célula através de diferencas finitas ndo é um método muito preciso.

Ao fim da simulag@o do periodo de stress, 0 programa entra na terceira subrotina citada,
onde € estimada a taxa de recarga média para o periodo de stress atual com base nas taxas de
recarga estimadas por FT1D para cada incremento de tempo. Além disso, esta subrotina
atribui o valor de recarga média a matriz de recargas do MODFLOW, correspondente a
coluna e linha que estd sendo simulada, preparando para o inicio da simula¢do do periodo de

stress atual em MODFLOW.

Ap6s todas as (rcol.nrow) colunas terem sido simuladas por estas trés subrotinas, 0
programa continua a simulacdo do periodo de stress de MODFLOW. Este ciclo se repete para
todos os periodos de stress até que o periodo total de simulagdo seja atingido. Durante toda a
simulagdo, os dados necessdrios para a simulac@o de transporte sdo armazenados em arquivos
bindrios tanto por FT1D quanto por MODFLOW, na formatag@o apropriada para serem lidos

pelos programas de simulac@o de transporte.

Esta metodologia apresenta um problema: a condi¢io de contorno no fim do dominio
ndo-saturado é mantida fixa durante cada periodo de stress, sendo alterada somente ao fim
deste periodo. Com isso, a mudanga da condigo de contorno, que € um resultado da recarga
referente ao periodo de stress atual, vai incidir sobre o perfodo de stress seguinte. O efeito
desta alteragdo é sentida pela formacio de um fluxo de dgua para cima como resposta a
acomodacdo do perfil de pressdes & nova condi¢do de contorno. Este efeito € tanto maior

quanto maior for a alteracfio da condig@o de contorno.
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Para se evitar este inconveniente, elaborou-se uma nova proposta para realizar a
conexdo de um modelo de zona ndo-saturada a um modelo de fluxo saturado. Esta proposta se
baseia na incluséo de um ciclo iterativo que permita o ajuste do perfil de pressdes e da posi¢io
da condi¢@o de contorno inferior da zona nio-saturada ao longo de toda simulago, através do
uso conjunto de dois tipos de condi¢des de contorno. O ponto basico desta metodologia é a
suposi¢cdo de que a recarga calculada utilizando a condigéo de contorno de carga fixa no fim
do dominio n3o-saturado € a maior recarga possivel de se obter, equivalendo 2 situa¢do em
que toda a dgua infiltrante € absorvida pelo aqiiifero e o topo do dominio ndo-saturado n3o se

eleva.

A situacdo real estaria mais proxima de uma condicdo de contorno de fluxo
determinado, equivalendo ao méximo de fluxo que o aqiiffero pode absorver. Neste caso, toda
dgua que excedesse a capacidade de absor¢do e de condugdo do aqiiifero seria acumulada
sobre o mesmo, elevando seu contorno. O grande problema neste caso € que néo se conhece o
valor de fluxo limite, que € também variante ao longo do tempo de acordo com as condig¢des

de fluxo do agqiiifero.

A solugdo proposta para este problema foi a suposi¢c@o de que o fluxo limite de absorcéo
do agqiiifero estaria compreendido entre zero e o valor da recarga maxima do aqiiifero, sendo
este valor de fluxo calculado utilizando a condi¢do de contorno de pressdo nula para o fim do
dominio ndo-saturado. A fracdo da recarga médxima que equivale a recarga que deve ser
adicionada ao aqiiffero foi obtida através de tentativas onde se compara a elevagdo das
pressdes no fim do dominio ndo-saturado, como resposta do médulo de fluxo do modelo
FT1D, e no topo do aqiiifero, como resposta do modelo MODFLOW. Nesta etapa, a condi¢do
de contorno no fim do dominio ndo-saturado foi estipulado como fluxo constante. Deve-se
notar que a elevacdo da press@o no fim da zona nao-saturada corresponde a diferenca entre o
fluxo maximo (com carga fixa) e o fluxo que é retirado do dominio. O valor 6timo € obtido

por aproximagdes a partir de um valor inicial de fragdo. A Figura 4.3 mostra um esquema

deste processo.
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Assim, primeiramente, a condicio de contorno no fim do dominio nio-saturado é
colocada como fluxo nulo. O modelo FT1D € simulado para o periodo de stress e a recarga
nesta situacfo € calculada pela média das recargas de cada incremento de tempo de FT1D.
Esta recarga equivale a recarga maxima para este periodo (R(max)). O valor-tentativa para a
recarga no MODFLOW ¢ obtido como uma fragdo f da recarga maxima. Este valor &
introduzido no MODFLOW e também como condi¢éo de contorno de fluxo determinado para
FT1D e ambos os modelos sdo executados para esta condi¢do. As elevagdes produzidas nas
zonas ndo-saturada (Elev.(FT1D)) e saturada (Elev.(MODFLOW)) sdo calculadas e
comparadas. Se o médulo da diferenca entre elas (DIF) estiver abaixo de determinado erro, o
programa passa para o proéximo periodo de stress. Se ndo estiver, o sinal de DIF é pesquisado
para se obter o sentido em que f deve ser alterada. Se DIF for positivo, significa que a recarga
utilizada foi maior do que deveria ser; portanto, f deve ser reduzida. Caso contrario, a recarga

foi insuficiente e fdeve ser aumentada.

A forma como f ¢ alterada segue o método da bissecdo, utilizado tradicionalmente para
buscar determinado valor em uma tabela ordenada (Press et al., 1992). O valor inicial foi
estipulado como 0,5, permitindo que primeiro ciclo defina o lado em que se encontra o valor
de f'que se busca, ou seja, na dire¢do de 0,0 ou de 1,0. Em cada passo de aproximag&o, o novo
valor é obtido pela média entre os dois valores que delimitam os valores provaveis. A Figura
4.4 traz um exemplo do método da bissecdo aplicado ao caso da alteracdo de f. Neste
exemplo, a segunda aproximagdo foi obtida como 0,75 (média entre 0,5 e 1,0), seguida de

0,875 (média entre 0,75 e 1,0), de 0,8125 (média entre 0,75 e 0,875), e assim por diante até

que o limite do erro seja obtido.

0.8125
® &
0.0 05 0.75 \0/.875 10

Figura 4.4 — Exemplo da forma de obteng@o de fpelo método da bisseg@o.
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No inicio de cada periodo de stress, sdo guardadas as informacgdes referentes a este
momento, tais como pressdes na zona néo-saturada e cargas na zona saturada. A cada vez que
os modelos FT1D e MODFLOW s3o executados dentro do ciclo iterativo, os dados iniciais
sdo recuperados a fim de que a simulagfo parta sempre do mesmo ponto inicial. Ao fim do
periodo de stress, o dominio ndo-saturado € pesquisado para determinar a formacgdo de

pressdes positivas € o dominio € ajustado para excluir estes valores.

Deve-se observar também que apenas uma coluna nio-saturada foi simulada nesta
metodologia, ao invés de (ncol.nrow) vezes na metodologia de Fedors (1997). Por isso, a
recarga estipulada para MODFLOW foi introduzida igualmente para todas as colunas e linhas.
Além disso, a posi¢do do aqtiifero a ser comparada com o resultado da zona ndo-saturada foi
estipulada como o ponto de maior elevacio do dominio. Entretanto, o efeito desta escolha

pode ser avaliado com a alterag@o desta posi¢cdo e a comparagio dos resultados.

4.4.2. Conexdio dos modelos de transporte ndo-saturado e saturado

Durante a execugdo dos modelos de fluxo FT1D e MODFLOW sdo gerados dois
arquivos bindrios para a transferéncia dos dados de fluxo necessdrias a simulacdo de
transporte, tanto na zona ndo-saturada quanto na saturada. Basicamente, s30 necessarios as
velocidades de Darcy ao longo do tempo para cada célula do dominio, além das saturagdes
para o modelo de transporte ndo-saturado. Estes dados s@o lidos a cada periodo de stress (em

MT3D) e a cada intervalo de tempo (em FT1D).

A interacdo entre os modelos de transporte ndo-saturado (FT1D) e saturado (MT3D) foi
estabelecida através da condigdo de contorno no topo do aqiiifero, em MT3D. Para isso, duas
opgdes se apresentam: o uso da condi¢do de contorno de concentragio especificada ou o uso
do termo de fontes (recarga). A primeira vista, parece ser mais adequada a especificagdo da
concentracdo do contaminante no fluxo de recarga. Entretanto, ao se comparar os resultados
obtidos utilizando esta op¢do com um modelo de transporte integrado das zonas n@o-saturada
e saturada (LEWASTE), verifica-se que a concentracdo prevista para a zona saturada é
subestimada com rela¢do aos resultados gerados por LEWASTE. A razdo para isso € que a
concentragdo no topo do agiiifero é aumentada lentamente até atingir o valor estipulado na

recarga. Por isto, preferiu-se utilizar a condigéio de contorno de concentragao estipulada para o

topo do aqiiifero.
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Para permitir o célculo da concentragdo na célula imediatamente em contato com o
aqiiffero, a condi¢do de contorno de concentragéo fixa para a zona ndo-saturada ndo pode ser
atribuida a esta célula. Por isso, o dominio ndo-saturado (em FT1D) foi estendido para baixo
do topo do agqiiifero, de forma que o avanco da pluma na zona ndo-saturada nio seja
influenciado pela condi¢do de contorno inferior, ou seja, que haja sempre um transporte livre
do contaminante para baixo. Outra opgdo para este procedimento é o uso da condi¢do de

contorno de gradiente de concentracio nulo no fim do dominio ndo-saturado.

Como os dados provenientes do modelo de fluxo ndo-saturado se limitam & extensdo
real do dominio ndo-saturado, o restante dos vetores de saturacdo e de descarga especifica
foram preenchidos com o valor da célula correspondente ao limite do dominio. Apés a
simulagdo do transporte ndo-saturado, a condicdo de contorno no topo do dominio saturado é
estipulada como a concentracio na célula correspondente ao limite entre os dois dominios,
sendo o dominio ndo-saturado mantido fixo para o transporte. Em MT3D, esta condicdo de
contorno € alterada no inicio de cada periodo de stress, com base nos resultados da simulagdo

do transporte ndo-saturado ao longo deste periodo.

A condic@o de contorno deve ser mantida fixa ao longo de cada periodo de stress de
MT3D, da mesma forma que a taxa de recarga em MODFLOW. Entretanto, para FT1D, a
concentracdo no ponto de contato entre os dois dominio € alterada continuamente. Para a
escolha da condicdo de contorno para determinado periodo de stress, trés alternativas sdo
possiveis: utilizar a concentracdo do inicio do periodo de stress, do fim ou a concentracdo
média. Considerou-se que o uso da concentracdo do inicio do periodo de stress seria
inaceitdvel por ndo incluir as alteracGes decorrentes deste periodo. Das duas outras opgdes,

escolheu-se utilizar a concentracao do fim do perfodo, por ser mais conservadora.

Em principio, o modelo FT1ID-MT3D permite a simulagdo do transporte em
(ncol.nrow) colunas ndo-saturadas. Entretanto, pode-se alterar o programa para simular
apenas uma coluna se ndo houver diferenca entre as condigdes das muiltiplas colunas e linhas.
Neste caso, a condi¢do de contorno especificada deve ser estendida para todas as demais

colunas. A Figura 4.5 descreve o algoritmo implementado no modelo FT1D-MT3D.



Leitura dos dados
Inicializacao das variaveis

|

Estende o tamanho do
dominio ndo-saturado

|

FT1D (Transporte)

|

Condigdo de contorno =
concentragio final

Altera cond. contorno

Coluna =
Coluna + 1

Linha =
Linha + 1

em MT3D

Stress =
Stress + 1

Fim da
simulacio

Figura 4.5 — Esquema do algoritmo do modelo FT1D — MT3D.
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4.5, Resultados e discussdes

4.5.1. Modelo de fluxo nao-saturado e saturado

Foram elaboradas trés versdes do algoritmo de conexio entre os modelos de fluxo nao-
saturado unidimensional (FT1D) e o de fluxo saturado MODFLOW, gerando o modelo
FT1D-MODFLOW. A primeira versdo (denominada FT1D-MODFLOW/V1) utiliza a
metodologia completa proposta por Pikul et al. (1974), e aplicada por Fedors (1997), tal como
foi mostrada na Figura 4.2. A segunda versdo (FT1D-MODFLOW/V2) utiliza a mesma
metodologia da versdo anterior mas sem a subrotina de alteracdo do tamanho do dominio ndo-

saturado. A terceira versdo (FT1D-MODFLOW/V3) emprega a nova metodologia de conexdo

apresentada na Figura 4.3.

As trés versdes de FT1D-MODFLOW foram testadas para dois casos de recarga, em
dominio bidimensional e tridimensional, sendo os resultados das simula¢es comparados com
os obtidos utilizando o modelo de fluxo integrado nas zonas n#o-saturada e saturada
FEMWATER. Também sdo comparados os tempos de execucdo necessarios para cada
modelo, sendo que todas as simulagdes foram executadas em um microcomputador com

processador Pentium II 300 MHz e 128 Mb de memdéria RAM.

Exemplo 4-1. Simulagdo de fluxo (Caso bidimensional)

O caso simulado retrata a elevagdo do topo de um agqiiifero bidimensional (em secao
transversal) homogéneo e isotrépico com 10 metros de largura e 3 metros de altura,
delimitado nos dois lados por canais drenantes (Figura 4.6). Inicialmente, o topo da zona
saturada é horizontal e estd localizado a 200 cm do fundo do agiiifero (zona saturada com 2
metros de espessura). Os canais que delimitam o dominio lateralmente t€ém carga fixa de 200
cm ¢ o fundo do aqiiifero € impermedvel. No topo da zona ndo-saturada € aplicada
uniformemente a precipitagio de 0,01 cm/min, constante durante a simulacdo. O solo do

aqiiffero é arenoso, sendo utilizado o Solo 1 descrito na Tabela 2.1.
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Q =0,01 em/h
2 = hvd
3m
2m y
5 X
) 10 m i

Figura 4.6 — Geometria e dimensdes para o Exemplo 4-1.

Como o dominio é simétrico, simulou-se uma de suas metades (ou seja, 5 metros de
largura) e, para a condi¢do de contorno em um dos lados, foi atribufdo fluxo nulo.
Horizontalmente, o dorniinio foi dividido em 25 colunas de 20 cm de largura. Verticalmente,
na zona saturada, utilizaram-se 20 camadas de ll(Dcm de espessura e, na zona ndo-saturada,
dividiu-se em blocos de 1 cm de espessura. Simulou-se 2000 minutos de infiltrac8o, divididos
em 200 periodos de stress de 10 minutos de intervalo cada Utilizou-se um esquema
semelhante para a simulacdo com FEMWATER.

Durante as simulacGes utilizando a primeira versdo (FIID-BMMODFELOW/NL),
observaram-se oscilacdes na posi¢lo do topo do aqtiffero a0 longo dos perfodos de stress,
chegando a situac3es de instabilidade. Este efeito pode ser observado na Figura 4.7, onde é
mostrada a evolug8o no tempo da elevacdo do aqiiifero junto a condi¢@o de contorno direita (5
m do canal) obtida através da simulac@io de FEMWATER e das versdes V1 e V2 de FT1D-
MODFLOW.
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Figura 4.7 - Elevagado do aqiiifero ao longo do tempo, a 5 m do canal (Exemplo 4-1)

Uma possivel explicagdo para tais oscilagdes € a mudanga instantdnea da posi¢do da
condi¢cdo de contorno da zona nao-saturada no inicio de um periodo de stress. Como a
elevacdo do aqiiifero € mantida constante durante todo o periodo de stress do MODFLOW e
depois alterada instantaneamente ao se passar de um periodo de stress para outro, cria-se na
zona ndo-saturada um gradiente de umidade no sentido oposto ao do fluxo, como resposta a
acomodacdo do perfil das pressOes a nova posi¢ao da condi¢do de contorno. O resultado dessa
acomodacdo € que a taxa de recarga € alterada com relagdo aos valores normais,
principalmente nos primeiros incrementos de tempo de FT'1D de cada periodo de stress. Se a
elevacdo (ou rebaixamento) for grande, o fluxo de umidade no sentido oposto do fluxo
preferencial (para cima, no caso de elevagio, e para baixo, no caso de rebaixamento) pode ser

significativo e causar o rebaixamento (ou elevagdo) do aqiiifero.
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Pikul et al. (1974) ndo mencionam diretamente essas oscilagdes mas argumentam que €
necessério deixar que o sistema interaja vérias vezes para satisfazer as condi¢des de contorno
internas. Entretanto, os autores ndo detalham a forma do ciclo iterativo que adotaram. Uma
maneira possivel seria continuar a simulacdo at€é que o sistema atinja 0 novo equilibrio,
quando o fluxo negativo cessaria. Entretanto, durante este processo, a condi¢io de contorno
no topo do dominio ndo-saturado (precipitagdo) continuaria agindo, alterando o perfil de
pressdes. Outra forma alternativa € utilizar incrementos de tempo bastante pequenos, tal como
aconselham Pikul et al. (1974). Neste caso, o objetivo € obter alteracdes minimas a cada
incremento de tempo para que a acomodacgdo seja rapida. Mas, dependendo da taxa de
precipitacdo utilizada e de sua extensdo areal, mesmo pequenos incrementos de tempo podem

produzir alteracOes significativas do ponto de vista da acomodac@o da condicéio de contorno.

Pikul et al. (1974) também apontam que a melhor situac@o seria nfo variar a posi¢cdo da
condicd@o de contorno inferior do dominio ndo-saturado. Os autores argumentam que, para a
maior parte das situacdes praticas, em escala real, a alteragéo da posi¢ao do topo do agqiiifero é
minima ¢ pode ser desprezada. Esta situacdo equivale & simulac@o da versdo V2 de FT1D-
MODFLOW. Na Figura 4.7, pode-se observar que a elevagdo do aqiiifero simulada com esta
versdo € mais rdpida do que com FEMWATER, mas acredita-se que os argumentos de Pikul
et al. (1974) sejam razodveis, ainda mais quando se estd interessado na simulacdo de

transporte em tltima instancia.

A Figura 4.8, Figura 4.9 e Figura 4.10 mostram a evoluc#o da elevag@o da linha do topo
do aqiiifero ao longo do espago entre o canal lateral e a condi¢do de contorno de fluxo nulo (5
m do canal), para os primeiros 500 min de simulacdo, utilizando os modelo FEMWATER,
FT1D-MODFLOW/V2 e FTID-MODFLOW/V3, respectivamente. O resultado das
simulagdes utilizando MODFLOW nio permitem visualizar a evolugdo do topo do aqiiifero j4
que, logo nos primeiros periodos de stress, os estados estaciondrios j& sdo atingidos,
correspondendo a uma elevagio méxima (a 5 m do canal) de 11,56 cm. O tempo de execugéo
total para 2000 minutos de simulagdo foi de 2h18min para FEMWATER, 16,2 seg para
FT1D-MODFLOW/V2, 13,6 min para FTID-MODFLOW/V3 e 8 seg para MODFLOW.
Portanto, FT1D-MODFLOW/V2 e FT1D-MODFLOW/V3 foram, respectivamente, 518 e 10
vezes mais rapidos do que FEMWATER. |

Tal qual mostrado na Figura 4.7, novamente pode-se observar que FT1D-
MODFLOW/V2 gerou uma subida do aqiiifero muito mais rdpida do que FEMWATER.
Enquanto a elevagio segundo FEMWATER ¢€ de 7,8 cm ap6s 500 min de simulagdo, FT1D-
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MODFLOW/V2 fornece um valor préximo do estado estaciondrio (11,18 cm). Um dos fatores
responsaveis por este fato é a manutencio da pressio fixa no fim da zona ndo-saturada ao
longo de cada periodo de stress, fazendo com que o armazenamento calculado seja menor do
que o real e, conseqlientemente, a taxa de recarga seja maior. Outra possivel causa é o fluxo
lateral na zona n3o-saturada. Como se utilizam colunas ndo-saturadas verticais, todo o fluxo
lateral € desconsiderado. Em casos em que a componente horizontal do fluxo é importante, os
erros devidos a esta consideracdo podem ser grandes. Entretanto, a simplicidade deste modelo

e rapidez de execugio podem compensar a falta de precisdo nos resultados.

Na simula¢do de FT1D-MODFLOW/V3, adotou-se um erro permissivel de 1.E-3 cm
para o processo de comparacdo entre as elevagOes nas zonas nao-saturada e saturada, sendo
que a comparagdo foi feita para a coluna 25 da zona saturada. Comparando-se as figuras
seguintes, pode-se verificar que a versdo V3 de FT1D-MODFLOW apresentou resultados
bem mais proximos de FEMWATER do que a versdo V2. Além disso, ndo foi observado
nenhum tipo de oscilagdo numérica nas simulacGes utilizando a versdo V3 de FT1D-
MODFLOW. O ciclo iterativo introduzido para conectar os dominios ndo-saturado e saturado
apresentou boa taxa de convergéncia, com um média de 7 iteracdes para atingir-se o erro

permissivel (nimero maximo de 18 iteracdes).

Isto demonstra que a nova metodologia proposta € eficaz para simular a elevagio do
aqiiffero em resposta a uma recarga proveniente da zona ndo-saturada, sem gerar os
problemas observados na versdo V1 de FT1D-MODFLOW. A diferenca bésica entre o ajuste
do dominio ndo-saturado nesta nmova metodologia e na metodologia proposta em Fedors
(1997) é que, ao fim do periodo de simulag?o, o perfil de pressdes ja se encontra acomodado a
posicdo da nova condicdo de contorno. Desta forma, ndo hd a formacgio de fluxos de dgua

negativos (sentido inverso a infiltra¢cdo) durante a simulag¢do do periodo de stress seguinte.

Uma comparagio dos resultados obtidos através da simulacdo de FEMWATER, FT1D-
MODFLOW/V3 e MODFLOW pode ser vista nas figuras seguintes, para trés momentos da
simulacdo: 300 min (Figura 4.11), 500 min (Figura 4.12) e 800 min (Figura 4.13). Pode-se
observar a boa concordancia dos resultados de FT1D-MODFLOW/V3 ¢ FEMWATER,
principalmente para os menores periodos de simulagio. Para maiores tempos, comega a haver
maior diferenca entre os resultados desses modelos. A principal razdo para esta diferenca
parece ser a ndo-consideragdo dos fluxos horizontais na zona ndo-saturada através do uso de
um modelo unidimensional (FT1D). Com relacdo ao modelo MODFLOW, pode-s¢ notar a

grande diferenca no tempo para elevagao do aqiiifero com relagio a FEMWATER.
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Figura 4.8 — Elevac@o do aqiiifero para o Exemplo 4-1 simulado com FEMWATER.
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Figura 4.9 — Elevacao do aqiiifero para o Exemplo 4-1 simulado com FT1D-MODFLOW/V2.
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Figura 4.10 — Elevagdo do aqiiifero para o Exemplo 4-1 simulado com FT1D-
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Figura 4.12 — Comparagido dos resultados obtidos para o Exemplo 4-1, em 500 min.
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A andlise das figuras anteriores mostra que a conexdo do modelo FT1D ao modelo
saturado MODFLOW permite considerar o atraso que a subida que o topo do agiiifero sofre
devido ao armazenamento na zona nio-saturada, como resposta a aplicagdo de uma taxa de
precipitacdo na superficie do solo. Enquanto o modelo MODFLOW exibe elevacGes quase
imediatas, este modelo conjugado a FT1D gera uma resposta mais suave ao longo do tempo.
Por exemplo, ap6s 100 min de precipitacdo, o modelo MODFLOW acusa uma elevagdo de
11,49 cm, enquanto a elevagdo simulada através de FT1D-MODFLOW/V3 € de apenas
0,0007 cm. Mesmo utilizando FT1D-MODFLOW/V2 que apresenta resultados ndo tdo
positivos, a previsdo € de apenas 0,017 cm. Além disso, vale ressaltar que utilizou-se uma
zona nao-saturada relativamente pouco espessa neste exemplo (1 m de espessura), sendo que

espera-se que este efeito seja mais pronunciado quanto mais espessa for a zona nao-saturada.

A diferenca na resposta dos modelos pode ser melhor visualizado através da Figura 4.14
e da Figura 4.15, que mostram a evolucio no tempo do topo do aqiiifero a 200 cm do canal e
junto ao contorno de fluxo nulo (500 cm do canal), respectivamente. Observa-se que, segundo
a simulacdo de MODFLOW, a subida do agqiiifero € extremamente rapida, atingindo valores
préximos ao equilibrio logo no inicio da simulagfio. E importante notar que os modelos
conectados FT1D-MODFLOW/V2 e FT1D-MODFLOW/V3 sio consistentes, ou seja, ambos
convergem para o valor de regime permanente dado por MODFLOW apés grandes periodos
de tempo. Além disso, apesar do ajuste da recarga ter sido feita apenas utilizando a coluna 25

da zona saturada em FT1D-MODFLOW/V3, os bons resultados também se refletiram nos

outros pontos da zona saturada.
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Figura 4.14 — Elevacio do topo do aqiiifero para o Exemplo 4-1, a 200 cm do canal, simulado
por FEMWATER, FT1D-MODFLOW/V2, FT1D-MODFLOW/V3 e MODFLOW.
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Exemplo 4-2. Simulagdo de fluxo (Caso tridimensional)

O caso tridimensional simulado foi elaborado a partir de exemplos dos manuais de
MODFLOW ¢ de FEMWATER, sendo a geometria apresentada na Figura 4.16. O dominio é
composto por um aqiiiffero de 1000 m de comprimento, 400 m de largura e 70 m de
profundidade, inicialmente com carga uniforme de 60 m em equilibrio com o nivel estético de
um lago. A origem das coordenadas foi tomada no canto esquerdo inferior, ou seja, ao fundo
do lago. O lago ocupa a 4rea equivalente a uma elipse de raio maior 400 m (dire¢do x) e de
raio menor 200 m (direcdo y), sendo considerado um limite com carga fixa. Os demais limites
laterais do dominio, bem como seu fundo, sdo tratados como fluxo nulo. O aqiiifero é
considerado homogéneo e isotrdpico nas trés direcdes, sendo o solo argiloso, representado
pelos pardmetros do Solo 3 da Tabela 2.1. No topo da zona néo-saturada de 10 m de espessura

¢ aplicada a precipitacio uniforme de 3,3.10° m/h.

Tanto em FEMWATER quanto em MODFLOW, o dominio foi discretizado em 20
colunas (direciio x), 8 linhas (direcdo y) e 5 camadas (dire¢do z). A zona ndo-saturada em
FEMWATER foi discretizada com intervalos de 2 m, enquanto em FT1D utilizou-se
intervalos de 1 m. O tempo de simulagé@o foi de 200 horas, mantida a precipitacdo constante,
sendo utilizados 200 periodos de stress para MODFLOW de 1 hora cada. Em FT1D, cada 1
hora foi subdividida em periodos de 0,1 hora. Para FEMWATER, utilizou-se 2000 intervalos
temporais de 0,1 hora cada um. Na versdo V3 de FT1D-MODFLOW, utilizou-se o erro de
0,0001 cm para a méxima diferenca permissivel entre as elevagdes calculadas por FT1D e
MODFLOW, sendo a comparagio feita utilizando a elevacdo da coluna 20 e linha 8 (ponto de

maior elevagdo).

Novamente, neste caso, se verificou a presenca de oscilagdes na elevac@o do agiiifero
calculada através da versdo FT1D-MODFLOW/V1, como pode-se observar através da Figura
4.17, que mostra a elevacdo do aqiiifero ao longo do tempo para o ponto de coordenadas
(1000; 400). Nesta figura, vé-se que houve inversdo da tendéncia de subida do aqgiiifero com a
recarga devido & presenga de valores negativos de elevacdo (ou seja, rebaixamentos). A
simulagdo foi interrompida no 8o. periodo de stress, pois, ji& neste ponto, as oscilagdes
tornaram-se muito grandes. Este resultado mostra que as oscilacOes foram piores neste caso
do que no caso do Exemplo 4-1 (Figura 4.7), ja que, mesmo sendo a precipitacdo inferior a

utilizada no Exemplo 4-1, a drea de recarga é maior no caso atual.
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Figura 4.16 — Geometria e dimensdes para o Exemplo 4-2.
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Figura 4.17 — Simulago do Exemplo 4-2 através de FT1D-MODFLOW/V 1, para o ponto
x=1000m e y=400m.
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As outras versdes de FTID-MODFLOW (V2 e V3) foram bem sucedidas durante as
simulag¢Bes deste caso, ndo se verificando a formagdo de oscilagdes nem outros problemas
numéricos. Em V3, o ciclo iterativo introduzido para conectar os dominios nio-saturado e
saturado apresentou um taxa de convergéncia satisfatéria, sendo necessario, em média, 6
iteragdes para atingir um erro (diferenca entre as elevacdes obtidas no dominio saturado e
nao-saturado) inferior a 1.E-4 cm, com um nimero maximo de 14 iteragdes. A Figura 4.18

mostra a evolugdo do erro com as iteragdes para o 10°, 14° e 28° periodo de stress.

Para uma simulag@o de 200 horas de durag@o, o tempo de execugdo foi de 61 min para
FEMWATER, 13 seg para FTID-MODFLOW/V2, 49 seg para FT1D-MODFLOW/V3 ¢ 8
seg para MODFLOW. Apesar das dimensdes do dominio neste caso serem bem maiores do
que as do Exemplo 4-1, os tempos de execucdo foram menores porque utilizaram-se intervalos

espaciais e temporais maiores neste caso, comparativamente com O caso anterior.

\ -o—10
1,5 —o—14
\\ ——28

1

0,5

Erro

0 2 4 6 8 10 12 14
No. de lteragdes

Figura 4.18 -[Difsenca da elevagho dos domfnios saturado e ndo-saturado (erro), em fungao
do namero de iteractes, para FT 1D-MODFLOW/N3 (Exemplo 4-2)
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As figuras a seguir mostram valores de elevacgdo do agiiifero ao longo do tempo, para
dois pontos do agqiiifero, calculados utilizando as versées V2 e V3 de FTID-MODFLOW e
comparados aos resultados da simulacio deste exemplo através de FEMWATER e
MODFLOW. A Figura 4.19 mostra os resultados das simulagdes para o ponto x = 1000 m e y
= 400 m (coordenadas (1000; 400)), equivalendo a coluna 20 e linha 8. Este ponto est4 sujeito
a sofrer a maior elevaco do aqiiifero, por ser o ponto mais afastado do lago. A Figura 4.20
indica as elevagdes calculadas para outro ponto do dominio,ax=0mey =400 m (coluna 1 e

linha 8). Como alguns dados s3o de dificil visualizac@o nos gréficos, estes mesmos resultados

sao apresentados na Tabela 4.1.
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Figura 4.19 — Elevagio do topo do agqiiifero ao longo do tempo para o Exemplo 4-2, no ponto
de coordenadas (1000; 400).
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Tabela 4.1 — Resultados das simulag¢Ges para dois pontos do dominio do Exemplo 4-2.

FEMWATER FT1D-MODFLOW/V3 | FT1D-MODFLOW/V2 MODFLOW
Tempo (0;400) (1000;400) (0;400) (1000;400) (0,400) (1000;400) | (0;400) (1000;400)
20h 0,004* 0,004 0,008 0,009 0,160 0,175 1,078 1,361
40 h 0,015 0,015 0,021 0,029 0,654 0,865 1,626 2,665
60 h 0,023 0,023 0,030 0,051 1,165 1,848 1,953 3,912
80 h 0,031 0,032 0,036 0,072 1,563 2,953 2,178 5,068
100 h 0,040 0,040 0,041 0,094 1,877 4,075 2,350 6,122
120 h 0,048 0,048 0,046 0,116 2,119 5,156 2,490 7,074
140 h 0,056 0,057 0,051 0,137 2,310 6,166 2,610 7,927
160 h 0,065 0,065 0,056 0,159 2,465 7,093 2,715 8,690
180 h 0,073 0,073 0,061 0,181 2,594 7,933 2,808 9,370
200 h 0,082 0,082 0,066 0,203 2,706 8,689 2,892 9,976

* Elevac¢des em metros.

As figuras e os dados da tabela acima mostram que os resultados obtidos através da
versio V3 de FT1D-MODFLOW estiveram bastante proximos aos obtidos através de
FEMWATER, principalmente quando se compara com as elevagdes calculadas com
MODFLOW. Apesar da diferenca absoluta entre FT1D-MODFLOW/V3 e FEMWATER ser
grande em alguns momentos, o ganho ao se utilizar FT1ID-MODFLOW/V3 ao invés de
MODFLOW ¢ considerdvel. Para este exemplo, MODFLOW prevé que o aqiiifero estaria
quase aflorando a superficie do solo, considerando uma zona ndo-saturada de 10 m de
espessura, ap6s 200 h de precipitacio, enquanto o valor previsto por FEMWATER € 100
vezes menor. Isto significa que o efeito do armazenamento na zona ndo-saturada neste caso €
bastante grande, ndo devendo ser desprezado. Pode-se verificar também que a diferenca entre
os resultados obtidos através da versdo V2 e V3 de FT1D-MODFLOW foi muito maior neste
caso do que no Exemplo 4-1, estando FT1ID-MODFLOW/V2 mais préximo dos resultados de

MODFLOW.
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A Figura 4.21 mostra o perfil vertical do agqiiifero ao longo da lateral esquerda do
dominio, ou seja, ao longo do eixo y, em x = 0. Nesta lateral, o lago vai da origem, ao fundo
do dominio, até a distdncia de 200 m na direcdo do eixo y. Neste grafico, a elevagdo €
mostrada a partir do final do lago, jd que a carga € mantida constante nas células referentes ao
lago. A diferenca entre a posi¢do dos pontos nos modelos baseados em MODFLOW e em
FEMWATER ¢ devido a diferenca do esquema de discretizaco espacial desses dois modelos.
Enquanto FEMWATER fo1 elaborado em elementos finitos, tendo, portanto, as varidveis
atribuidas aos nddulos entre as células, MODFLOW atribui esses valores ao centro das
células, fazendo com que haja uma pequena diferenca na posicdo das condi¢Ses de contorno.
A Figura 4.22 € similar a figura anterior, mas traz as elevagdes ao longo dos 1000 metros da

linha 8, referente 4 y = 400 m. Ambas as figuras confirmam os resultados comentados

anteriormente.
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Figura 4.21 — Comparagdo dos resultados obtidos para o Exemplo 4-2, ap6s 200 h de

simulacg@o, ao longo do eixo y,em x = 0.
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Figura 4.22 — Comparagao dos resultados obtidos para o Exemplo 4-2, apés 200 h de

simulag¢do, ao longo da linha referente a y = 400 m.
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4.5.2. Modelo de transporte nio-saturado e saturado

O modelo de transporte unidimensional na zona néo-saturada FT1D foi incorporado ao
modelo MT3D, gerando o modelo de transporte FT1D —~ MT3D. Para o transporte, o dominio
nfo-saturado ndo foi alterado de acordo com a posi¢do do topo do agqiiifero. Apesar de ndo
haver diferentes versdes para o modelo de transporte, como foi o caso do modelo de fluxo,
dois resultados diferentes sdo obtidos ao se utilizar os arquivos de fluxo gerados através das
versdes V2 e V3 de FT1D — MODFLOW. Estes resultados foram referenciados como FT1D —
MT3D (V2) e FT1D — MT3D (V3), respectivamente. A versdo V1 de FT1D — MODFLOW
ndo foi utilizada na simulagio de transporte devido aos problemas de instabilidade observados

durante a simulacao de fluxo.

Os resultados gerados pelo modelo foram comparados com os obtidos através do
modelo de transporte integrado nas zonas ndo-saturada e saturada LEWASTE. Também sdo
comparados os tempos de execucdo necessdrios para cada modelo, sendo que todas as

simula¢tes foram executadas em um microcomputador com processador Pentium II 300 MHz

e 128 Mb de meméria RAM.
Exemplo 4-3. Simulagdo de transporte (Caso bidimensional)

Este caso foi baseado no Exemplo 4-1 do item referente ao fluxo (item 4.5.2). Para o
transporte, considerou-se que a fase aquosa no solo estaria inicialmente com concentragao
nula e que uma concentragdo igual a 100 mg/l seria imposta uniformemente no topo do
dominio (z =300cm ) a partir do inicio da simula¢do. No fundo do dominio, a concentragéo
seria nula. As dispersividades longitudinal e transversal do solo foram estipuladas como 10 e
3 cm, respectivamente. Condi¢des idénticas foram utilizadas para a simulagdo de LEWASTE.
Também foram realizadas simula¢Ges com MT3D, nas quais se utilizou como condi¢do de
contorno uma concentracio de 100 mg/l na recarga uniforme no topo do dominio. Foram

desprezadas quaisquer formas de reag@o, tais como adsor¢édo e biodegradagao.

O tempo total de simulacéo foi de 2000 min, com 200 periodos de stress de 10 min cada
e incrementos de tempo para FT1D de 1 minuto, tal como utilizado na simulag@o de fluxo do
Exemplo 4-1. Para MT3D, tanto no original quanto no conectado a FT'1D, utilizaram-se 10

incrementos de tempo de transporte (1 minuto cada) para cada periodo de stress simulado. Em
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LEWASTE, o tempo de simulacgo foi dividido em 2000 incrementos de tempo de 1 minuto

cada.

O tempo de execugdo para este exemplo foi de 44 segundos para FT1D — MT3D (tanto
com a versdo V2 do fluxo, como com a V3), 13,8 hs (49.680 seg) para LEWASTE e 17 seg
para MT3D. Mesmo sem considerar o tempo necessdrio para a simulagdo de fluxo com
FEMWATER, pode-se verificar que o tempo de execucdo de LEWASTE foi extremamente
alto, o que pode inviabilizar o uso deste modelo para casos mais complexos. Além disso, o
arquivo bindrio para transferéncia de dados para LEWASTE, gerado por FEMWATER,

atingiu o tamanho de 292 Mb para este exemplo.

As figuras a seguir mostram as curvas de isoconcentracdes, apds 2000 minutos, obtidas
através da simulacdo utilizando FT1D — MT3D (V2) (Figura 4.23), FT1D - MT3D (V3)
(Figura 4.24), LEWASTE (Figura 4.25) e MT3D (Figura 4.26). Nestas figuras, os eixos
horizontal e vertical sdo dados em metros e equivalem aos eixos x € y da Figura 4.6,
respectivamente. A origem foi colocada no fundo impermedvel do canal (a esquerda), sendo
representada a metade do dominio mostrado na Figura 4.6. Pode-se notar que hd um exagero
vertical nas figuras, para permitir uma maior visualizacdo das curvas. Como a escala de todas

as figuras € a mesma, elas podem ser comparadas. Todas os valores de concentracdes nas

figuras tém unidades de mg/l.

Pode-se observar que a evolucdo da pluma de contaminacdo obtida através de FT1D —
MT3D foi compardvel a obtida através de LEWASTE. Tanto na simulag@o utilizando os
resultados da versdo V2 quanto com V3, ap6s 2000 min de simula¢&o, a concentracdo a 40 cm
do topo foi inferior a 5 mg/l, tal como foi obtido com o modelo LEWASTE. Com relagio ao
topo do aqiiifero, foi obtida uma concentracéo ligeiramente superior utilizando-se os dados de
fluxo de V2 do que com V3 para FT1D — MT3D. Isso pode ser visualizado ao se verificar que

a linha de isoconcentracio de 25 mg/l da Figura 4.23 ndo aparece na Figura 4.24.
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Figura 4.23 — Curvas de isoconcentragcdo (mg/l) para 2000 min de simulacéo utilizando o

modelo FT1D — MT3D (V2), para o Exemplo 4-3 (eixos em metros)
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Figura 4.24 — Curvas de isoconcentracdo (mg/l) para 2000 min de simulag&o utilizando o

modelo FT1D — MT3D (V3), para o Exemplo 4-3 (eixos em metros)

106



LEWASTE - 2000 min

2.0~
N—
1 10 A —]
5 1 | - —
Y \ \
\_ 15
20
1.2-1-
0.8~
0.4
v T T T T
0 1.0 2.0 3.0 4.0 5.0

107

Figura 4.25 — Curvas de isoconcentragio (mg/l) para 2000 min de simulaco utilizando o

modelo LEWASTE, para o Exemplo 4-3 (eixos em metros)
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Comparando-se as trés primeiras figuras com a Figura 4.26, que traz os resultados da
simulagdo com MT3D, pode-se verificar a grande diferenca que o armazenamento na zona
ndo-saturada provoca na evolu¢do da pluma de concentragdo, mesmo no caso de uma zona
ndo-saturada relativamente pouco espessa como a utilizada neste exemplo (1 metro).
Aplicando o modelo MT3D ao exemplo proposto, se obtém um resultado muito
superestimado: a linha de 5 mg/] atinge profundidades superiores a 80 cm e a concentragio no
topo supera o valor de 80 mg/l. Vale lembrar que esta diferenca de resultados seria

progressivamente maior quanto maior fosse a espessura da zona ndo-saturada.

Nas figuras a seguir, a evolugido temporal da simulagdo do Exemplo 4-3 pode ser
observada para um perfil de solo localizado a 2 metros do canal para FT1D — MT3D (V2)
(Figura 4.27) e para FT1D — MT3D (V3) (Figura 4.28), sendo estes resultados comparados
aos obtidos através de LEWASTE. Da Figura 4.29 até¢ a Figura 4.32, tém-se os perfis de
concentracdo para 0 mesmo ponto (2 metros do canal) obtidos com FT1D — MT3D (V2),
FT1D - MT3D (V3) e LEWASTE, comparados com MT3D, para 500, 1000, 1500 e 2000
minutos, respectivamente. Com relacdo a comparacdo com MT3D, observa-se que o perfil de
concentragdes gerado por este modelo € bastante parecido com os demais modelos analisados,
apesar de estar muito mais avancado no tempo, sendo que quanto menor o tempo de

simulacdo, maior € a diferenga entre MT3D e os outros modelos.

Nestas figuras pode-se verificar que, apés 500 min de simulacdo, o perfil de
concentragdes € virtualmente o mesmo para V2 e V3. Até 500 minutos, a frente do
contaminante ndo havia ainda atingido o aqiiifero (topo do aqiiifero posicionado a ~ 208 cm),
portanto, as duas versdes forneceram resultados similares. Existe uma pequena diferenca entre

elas, somente visivel na Figura 4.29, devido as menores velocidades verticais de V3 em

relacdo a V2.

A diferenca entre as versdes torna-se mais visivel para os tempos posteriores (1000,
1500 e 2000 min). Pode-se observar que as concentraces geradas com a versdo V2 de fluxo
sdo progressivamente maiores com o tempo do que com V3, para uma mesma profundidade.
Vale lembrar que o que caracteriza as duas versdes de fluxo € a redugio da velocidade do
avango da fase aquosa em V3 através da alteragio da posi¢io da condigfo de contorno inferior
em resposta a elevagdo do agqiiifero. Em V2, ndo hd alteragdo da posi¢do do aqiiifero no
dominio ndo-saturado. Com isso, devido a adveccdo, o avanco da pluma com V2 € maior do

que com V3, tal como pode-se observar nas figuras citadas.
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Figura 4.27 — Compararagdo do avango da pluma do contaminante para FT1D-MT3D (V2) e

LEWASTE (Exemplo 4-3)
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Figura 4.29 — Comparagdo entre os perfis de concentracdo obtidos por FT1D-MT3D (V2),
FT1D-MT3D (V3), LEWASTE e MT3D, para o Exemplo 4-3, a 500 min de simulac¢io
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Figura 4.30 — Comparagdo entre os perfis de concentragio obtidos por FT1D-MT3D (V2),
FT1D-MT3D (V3), LEWASTE e MT3D, para o Exemplo 4-3, a 1000 min de simulaggo
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Comparando-se os resultados obtidos com FT1D-MT3D com os obtidos com
LEWASTE, observa-se que estes valores estdo bastante préximos, tanto com V2 quanto com
V3. Pode-se observar que hd uma diferenca entre esses resultados: os obtidos através de
FT1D-MT3D parecem ter menor dispersdo do que com LEWASTE. Isso pode ser visualizado
na Figura 4.32, onde observa-se que a curva para LEWASTE € mais alongada do que a curva
para FT1D-MT3D (V3). O formato da curva de LEWASTE reflete menores concentragGes
perto do topo do dominio e maiores concentragdes na parte inferior da curva, sendo isto

caracteristico de uma situagio de maior dispersao.

Algumas explicacOes sdo possiveis para justificar a maior dispersdo de LEWASTE com
relacdo a FT1D-MT3D. A primeira delas € a que o dominio ndo-saturado em FT1D-MT3D €
unidimensional, enquanto que, para este exemplo, tem-se um dominio bidimensional em
LEWASTE. Com isso, existem contribui¢des horizontais de contaminante no dominio de
LEWASTE, através de advec¢do, que nao sdo computados em FT1D-MT3D. Paralelamente,
existem fluxos dispersivos longitudinais na direcdo horizontal como resposta das
componentes horizontais da velocidade. Além disso, t€ém-se fluxos dispersivos transversais
para a componente vertical da velocidade da fase aquosa. Do ponto de vista numérico, outra
possivel razdo poderia ser uma maior dispersao numérica em LEWASTE do que em FT1D-

MT3D. Entretanto, provavelmente, todos os fendmenos citados exercem menor ou maior

influéncia neste caso.

4.6. Conclusdes

Neste capitulo, foi desenvolvido um modelo de fluxo e transporte nas zonas ndo-
saturada e saturada do solo, composto pelo acoplamento de um modelo unidimensional
(vertical) de zona ndo-saturada € um modelo tridimensional de zona saturada. O objetivo €
permitir a consideracdo do armazenamento e a simulacdo dos fendmenos de transporte
passiveis de ocorrer na zona nao-saturada do solo, com menor tempo computacional em

relacdo aos modelos integrados da zona ndo-saturada e saturada.

Para realizar a conexdo entre 0 modelo unidimensional de fluxo na zona ndo-saturada
(FT1D) e o modelo de fluxo saturado (MODFLOW), foram avaliadas trés metodologias:
alteragdo instantinea do dominio nao-saturado (Pikul et al. (1974) e Fedors (1997)), posigéo
do topo do agiiifero fixa e alteracdo gradual do dominio ndo-saturado (nova metolodogia

proposta). Para isso, trés versdes do programa FT1D/MODFLOW foram desenvolvidas
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(versdes V1, V2 e V3, respectivamente). A nova metodologia proposta se baseia na inclusio
de um ciclo iterativo que permite o ajuste do perfil de pressGes e da posicdo da condicdo de
contorno inferior da zona nio-saturada ao longo de toda simulagdo, através do uso conjunto

de dois tipos de condi¢des de contorno, carga fixa e fluxo fixo.

As principais conclusdes obtidas durante o estudo das formas de conexdo dos modelos

de fluxo foram:

e Nas simulagdes utilizando a metodologia de alteragio instantdnea do dominio ndo-
saturado (versdo V1), foram observadas oscilagdes na posi¢io do topo do agqiiifero,
chegando a situagGes de instabilidade. Uma possivel razdo para este comportamento é a
formagdo de um gradiente de umidade no sentido oposto ao do fluxo, como resposta a
acomodacdo do perfil das pressdes a nova posicdo da condi¢do de contorno. Esta
metodologia foi considerada nfo satisfatéria, a ndo ser para situagcdes em que a taxa de

elevacdo do aqiiifero seja realmente pequena.

e As versdes V2 e V3 ndo apresentaram problemas de instabilidades numéricas nos casos
simulados. Ambas foram consistentes, convergindo para o valor de regime permanente

dado por MODFLOW ap6s grandes periodos de tempo.

e Comparando-se os resultados das simulacdes com os obtidos através do modelo de fluxo
integrado nas zonas ndo-saturada e saturada FEMWATER, a versio V3 (nova
metodologia) simulou melhor a elevagdo do aqiiifero do que V2. A tendéncia de V2 €
apresentar uma elevacdo do aqiiiffero mais rdpida, enquanto V3 produz um perfil de

elevacdo mais lento, mais préximo do obtido em FEMWATER.

e Em compara¢do com os resultados simulados por MODFLOW, verificou-se a grande
diferenca no tempo de elevacio do aqiiifero quando se acrescenta o armazenamento da
zona nao-saturada. Com MODFLOW, a elevacgdo € quase instantanea, enquanto que, com
FT1D/MODFLOW, h4 um lapso de tempo entre o inicio da precipitacdo e o estado de
equilibrio do agqiiifero, sendo este lapso maior ou menor de acordo com a éspessura da

zona ndo-saturada, caracteristicas hidrogeoldgicas do aqiiffero, entre outros fatores.

e O processo iterativo incluido na versdo V3 mostrou-se estivel e com boa convergéncia,
sendo necessdrio, em média, de 6 a 7 iteracGes para atingir o erro preestabelecido para a

diferenca entre as elevagdes calculadas através dos dois modelos de fluxo (FTID e

MODFLOW).



115

Os tempos de execugdo de FT1D/MODFLOW utilizando as versdes V2 e V3 foram
significativamente inferiores a0 de FEMWATER, utilizando esquemas de discretizagdo
espacial e temporal semelhantes para os dois programas. Entre as verses de
FT1D/MODFLOW, o tempo de execugdo da versdo V2 foi menor do que o de V3, devido

ao ciclo iterativo presente em V3.

Na conex@o dos modelos de transporte ndo-saturado (FT1D) e saturado (MT3D), a

posi¢do do topo do aqiiifero no dominio ndo-saturado no foi alterada ao longo da simulaggo.

Entretanto, o uso dos diferentes dados de fluxo provenientes das versdes V2 ¢ V3 de FT1D-

MODFLOW geram duas solugdes diferentes, sendo referenciadas como FT1D-MT3D (V2) e
FT1D-MT3D (V3), respectivamente. A versdo V1 de FT1D-MODFLOW nio foi utilizada na

simulacdo de transporte devido aos problemas de instabilidade observados durante a

simulac@o de fluxo.

A analise dos resultados obtidos com a conexfo dos modelos de transporte das zonas

ndo-saturada e saturada gerou as seguintes conclusdes:

O programa FT1D-MT3D forneceu resultados compardveis aos obtidos através do
modelo de transporte integrado LEWASTE, tanto na simulagao utilizando os resultados da
versao V2 quanto com V3, sendo que V2 produziu concentracdes ligeiramente superiores
do que V3 para um mesmo tempo de simulacdo. Este fato deve-se as maiores velocidades
da fase aquosa de V2 com relac@o a V3. Portanto, quando o interesse da andlise se prende

ao transporte, o acompanhamento da subida do aqiiifero parece exercer pouca influéncia.

Os resultados obtidos através de FT1D-MT3D parccem ter menor dispersdo do que os
gerados com LEWASTE. Possivelmente, isto € devido ao uso de dominios

unidimensionais em FT1D, enquanto LEWASTE utiliza dominios multidimensionais.

Pdde-se verificar a grande diferenca que o armazenamento na zona ndo-saturada provoca

na evolugdo da pluma de concentragio, mesmo no caso de uma zona ndo-saturada
relativamente pouco espessa.
O tempo de execucdo de FTID-MT3D foi muito inferior ao obtido com LEWASTE.

Verificou-se que o tempo de execucdo de LEWASTE foi extremamente alto, o que pode

inviabilizar o uso deste modelo para casos mais complexos.
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Recomenda-se que os modelos FT1D-MODFLOW (principalmente, a versdo V3) e
FT1D-MT3D sejam testados na simulacdo de outras situacdes, tais como precipitacdo
espacial e temporalmente variante, presenca de outros gradientes no aqiiifero (bombeamentos,
por exemplo), heterogeneidades na zona ndo-saturada, variacdo espacial na condi¢do de
contorno de transporte na zona nio-saturada, entre outros. Apesar do modelo ndo ter sido
ainda testado para todas as situagOGes possiveis, os resultados obtidos at€ agora atestam a
aplicabilidade e confiabilidade dos modelos desenvolvidos, bem como as vantagens

computacionais com relagdo aos modelos integrados.
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5. AREAS RESIDUAIS COMO FONTES DE CONTAMINANTES NA ZONA NAO-
SATURADA

5.1. Introducio

No desenvolvimento dos modelos de transporte propostos neste trabalho (FT1D e
FT1D-MT3D), bem como nas simula¢des de transporte realizadas nos capitulos anteriores, o
contaminante foi sempre introduzido no dominio ndo-saturado através da condi¢do de
contorno de concentragdo fixa, aplicada ao topo do dominio. Apesar desta condi¢io de
contorno ser apropriada para a simulagdo de diversas situacdes, tais como pesticidas aplicados
na superficie do solo e contaminantes diversos derivados de dreas de aterros e processos
‘landfarmings’, existem outras situagdes que ndo sdo bem contempladas através de condi¢Ses
de contorno na simulagio de transporte. E o caso de solos contendo contaminantes dispersos

que servem de fonte para a fase aquosa.

Neste capitulo € discutida a diferenca entre os tipos de fontes de contaminantes
dispersos presentes no solo (contaminantes em forma residual e adsorvidos no solo) e as
implicagdes com relagdo a simulag@o dessas dreas. A literatura relativa a modelagem de
fontes de NAPLSs residuais € revisada e € proposta a inclusio deste tipo de fonte no modelo de
transporte FT1D (apresentado e validado no Capitulo 2 deste trabalho). Um trabalho
experimental de dissolucdo em colunas ndo-saturadas € apresentado para abordar a questdo da

dissolucdo de areas residuais de NAPLs na zona nio-saturada.

5.2. Lixiviacdo, dissolucio e dessor¢ao

Genericamente, um contaminante pode estar presente no solo em duas diferentes
formas: adsorvido na matéria orgénica do solo ou em fase liquida residual” (NAPLs residuais)
(Mercer e Cohen, 1990). Ambas as formas podem agir como fontes de contaminantes para a
fase aquosa em contato com o solo através do processo de lixiviagdo. Para esses dois casos,

entretanto, diferentes processos de transferéncia para a fase aquosa ocorrem. No caso do

" Neste trabalho, ndo serd considerada a fase NAPL livre, refletindo a situagdo onde a fase liquida imiscivel estd
presente em um grau de saturacdo suficiente que permita sua movimentacdo. Todo NAPL discutido serd

considerado imdvel.
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contaminante estar adsorvido, a contaminagio da fase aquosa se d4 por dessor¢do a partir da
matriz do solo. Por outro lado, se o contaminante estiver presente em fase residual, o processo

passa a ser a dissolugdo dos glébulos descontinuos de NAPL.

O termo lixiviagdo € usado para referenciar processos de transferéncia de um
contaminante presente na matriz do solo (ou em qualquer outro extrato sélido) para a fase
aquosa em contato com ela. Este processo reflete a capacidade da dgua em remover este
contaminante do substrato sélido e transporti-lo consigo, tornando-o, portanto, mével. Os
testes de lixiviagdo buscam avaliar esta capacidade colocando em contato o substrato
contaminado ¢ a fase liquida, sob diversas condi¢Ges, das mais agressivas (envolvendo
agitacdo, calor, presenca de dcidos diluidos, etc) até as que melhor reproduzem as condi¢Bes
naturais em que o processo ocorre (testes em colunas, por exemplo) (U.S.EPA, 1989). No
entanto, estes testes, bem como o préprio conceito do processo, ndo diferenciam as formas em

que o contaminante pode estar presente no solo.

A determinacdo experimental da presenga de NAPLs no solo também ndo € muito