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Sendo 0 solo e as &guas subterraneas recursos naturais cada vez mais ameagados
pela acdo do homem, sua protecdo tem-se tornado uma necessidade mundial. Com o
intuito de se manter a qualidade do solo e, conseqlientemente, a da &gua, o presente
trabalho foi desenvolvido visando propiciar solugdes para o problema de migracéo de
contaminantes no solo. Considerou-se um problema unidimensional transiente de
transporte de contaminantes em um meio poroso heterogéneo, composto por varias
camadas homogéneas, com propriedades constantes. Trés solugdes para 0 campo de
concentragdo foram obtidas através de uma aproximagdo hibrida numérico-analitica
conhecida como técnica da transformadaintegral generalizada (GITT), utilizando-se um
caso teste previamente proposto na literatura. A partir da obtencdo das trés solucoes,
um estudo de analise de convergéncia e de procedimento numérico de truncamento foi
conduzido. Duas aplicagbes foram feitas com o intuito de ilustrar a utilidade das
solugbes como ferramentas para smular a migragcéo de contaminantes no solo. Os
resultados obtidos mostram a relevancia no uso desta técnica, pois € possivel obter
solugdes robustas que contornem as dificuldades e os custos computacionai s associados

a métodos estritamente numéricos.
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As the soil and groundwater are natural resources increasinlgy affected by
human action, their protection is required worldwide. In order to preserve soil quality
and therefore water quality, the present work was devel oped to provide solutions for the
problem addressing soil contaminant migration. A transient one-dimensional problem
of contaminant transport through a multi-layer porous media was considered in which
the flow is known. Three solutions for the contaminant plume concentration field were
obtained through a numerica-analytica hybrid approach, which is known as
generaized transformed technique (GITT), using a case study previously proposed in
the literature. Then, a study including convergence analysis and truncating numerical
procedures was conducted. Two examples were developed to illustrate the applicability
of the proposed approach to simulate soil contaminant migration. The results show the
relevance of the presented technique, since it is possible to obtain reliable solutions,
which overcome the difficulties and the computational costs associated to strictly
numerical methods.
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CAPITULO

INTRODUCAO

O estudo do solo tornou-se tarefa fundamental para a comunidade cientifica,
pois, apesar de 75% do nosso planeta ser composto por agua, é em terra firme que se
desenvolve a grande diversidade de vida e a maior parte do processo produtivo da
humanidade (CAMPOS, 1998).

Sendo o solo o principal meio de protecéo das aguas subterraneas, atuando como
um filtro capaz de depurar e imobilizar parte das impurezas nele introduzidas, a
alteracdo de sua qualidade torna-se extremamente relevante, ja que a quantidade de &gua
disponivel no planeta tem-se tornado cada vez mais limitada (CETESB, 2001). Agua
subterrénea, segundo a Associacdo Brasileira de Normas Técnicas, é a dgua que ocupa a
zona saturada do subsolo ou em um sentido mais amplo, é toda a &gua situada abaixo da
superficie do solo, nalitosfera (ABNT, 1993).

No planeta Terra, 99,4 % da agua encontra-se indisponivel para consumo
humano, existindo apenas 0,6 % de agua doce liquida, da qual 97,5% corresponde as
&guas subterraneas (CETESB, 2001). O Brasil € um pais privilegiado, pois possui 12%
das reservas mundiais de agua doce, apresentando disponibilidade hidrica de 40.732
md/hab/ano (ANA, 2002). Entretanto, como no resto do mundo, as interferéncias no
ciclo de renovacao, principamente nas aguas superficiais, como extragdo excessiva, uso
inadequado, lancamento de efluentes domésticos e industriais nos corpos de égua,
auséncia de controle de erosdo, tém diminuido a quantidade e qualidade de agua
disponivel para consumo. Nesse cen&rio, a agua subterrdnea vem assumindo
importéncia relevante como fonte de abastecimento doméstico, industrial e agricola,
sendo mais da metade da &gua de abastecimento publico no Brasil proveniente das

reservas subterréneas (ANA, 2002).

Proteger a qualidade da &gua significa proteger, também, a qualidade do solo.
Para que se mantenha a qualidade do solo e, conseqiientemente, a do meio ambiente faz-
se necessario um desenvolvimento sustentével que, de acordo com a Comissdo Mundial

para 0 Meio Ambiente e Desenvolvimento (CMMAD, 1988), é o desenvolvimento que



satisfaz as necessidades da geragcdo presente, sem comprometer a satisfacdo das
necessi dades de geracdes futuras.

Com o desenvolvimento industrial ocorrido na segunda metade do seculo XX,
numa época anterior ao advento da gestdo ambiental, em que ndo se adotavam medidas
preventivas, a desenfreada exploracdo econdmica do solo, assim como sua utilizagdo
como depdsito de rgeitos, fez perecer a idéia de um desenvolvimento sustentavel,

proporcionando danosos impactos ambientais.

Area contaminada, de acordo com a Companhia de Tecnologia de Saneamento
Ambiental (CETESB, 2004), é locad onde h& comprovadamente poluicdo ou
contaminagdo, causada pela introducéo de substancias ou residuos que nele tenham sido
depositados, acumulados, armazenados, enterrados ou infiltrados, de forma planegjada ou
acidental. O crescimento de regides sujeitas a riscos de contaminacéo fez-se notar,
nascendo a necessidade de uma maior atuacdo governamental com o intuito de sanar o

problema.

Nessas dreas, 0s poluentes ou contaminantes podem se concentrar no ar, nas
aguas superficiais, no solo, nos sedimentos, ou has aguas subterraneas, podendo, ainda,
ser transportados, propagando-se por diferentes vias, o que dificulta diagnosticar sua
proveniéncia e determinar de que maneira sua atuagdo sera prejudicial.

A interacdo solo-agua-contaminante é bastante complexa, ja que sdo muitos os
fendmenos fisicos, quimicos e biolégicos que podem ocorrer simultaneamente. A
gualidade do solo pode ser dterada devido a fatores como acimulo de defensivos
agricolas e fertilizantes, vazamentos de produtos quimicos e disposicdo de residuos
solidos urbanos, industriais, materiais toxicos e radioativos. Até mesmo o0s
contaminantes em suspensdo no ar, oriundos das descargas de escapamentos de
veiculos, de chaminés e da volatilizagdo de compostos em superficie, sdo dissolvidos

pela dgua da chuva e infiltram-se nos sol os, contaminando-os (CETESB, 2001).

Entender a dindmica dessas contaminagfes € fundamental para orientar as
atividades de prospeccdo e diagnostico dos impactos gerados pelo vazamento de
rgjeitos, bem como para desenvolver uma técnica de remediacdo econdmica e

ambientalmente viavel. Dessa forma, o desenvolvimento de modelos computacionais,



capazes de predizer o0 movimento de poluentes N0 meio poroso, tornou-se essencial.
Inimeros pesquisadores tém estudado diferentes modelos mateméticos, propiciando
diversas solucBes numéricas, analiticas e, mais freglientemente, solucbes hibridas

numérico-analiticas.

A modelagem congtitui-se numa tentativa, aproximada, de representar um
fenbmeno da natureza. Antes que 0 modelo seja aplicado a um sistema real, necessita
ser validado para que sgja assegurado que ele, realmente, represente o processo fisico
gue, supostamente, deveria estar simulado. Essa tarefa é feita comparando-se os
resultados do modelo com observagdes de campo e de laboratdrio, sendo que essa
comparacao ndo precisa fornecer aderéncias exatas, mas evidéncias de que 0S processos
fisicos, quimicos e bioquimicos estdo adequadamente representados e incorporados no

mode o.

Nesse contexto, este trabalho tem como objetivo desenvolver solugbes para o
problema de migracdo de contaminantes no solo. Considerase um problema
unidimensional transiente de transporte de contaminantes em um meio pPOroso
heterogéneo, saturado, composto por varias camadas homogéneas com propriedades
constantes. Trés diferentes solucbes sdo propostas, sendo seus resultados analisados e
discutidos. Todas as solucBes sdo obtidas através de uma aproximacdo hibrida
numérico-analitica, conhecida como técnica da transformada integral generalizada
(GITT), que é baseada na expansdo de autofungdes do potencial original, servindo como
ferramenta tanto para producéo de resultados de referéncia, como para simulagoes de
baixo custo. A natureza hibrida dessa aproximacdo permite o controle automatico de
erro em problemas convectivos-difusivos, lineares ou ndo lineares e multidimensionais
(COTTA, 1993 e 1998). Faz-se, ainda, uma andise de convergéncia das solugdes
propostas, bem como o estudo de um processo de truncamento. Os resultados para as
trés solucbes séo comparados e discutidos. Dois exemplos de aplicacdo sdo propostos,
com o intuito de seilustrar a utilidade das solucdes propostas. Na sequiéncia do texto, €
apresentada a estrutura proposta para o desenvolvimento do trabal ho.

No Capitulo I, apresenta-se uma breve revisdo sobre os fundamentos tedricos

necessarios para que se entenda o problema proposto.



Em seguida, no Capitulo Ill, a revisdo bibliogréfica é apresentada. Nesse
capitulo, encontram-se referéncias importantes relacionadas ao problema de migracéo
de contaminantes no solo. Além de serem citados autores que tratam do problema de
migracdo de contaminantes no solo através da GITT, enfoque deste trabaho, cita-se
autores que propuseram tanto um tratamento puramente analitico, como numérico para
0 problema em questdo. Algumas referéncias também sdo citadas em relagdo a
possibilidade de utilizacdo da GITT para outros problemas, que ndo somente a migracéo

de contaminantes no solo.

No Capitulo IV, propde-se o tratamento unidimensional do problema, bem como
a metodologia utilizada para obtencdo de cada uma das solugbes propostas. O
tratamento matemético € apresentado, assim como o0s resultados sdo analisados e
discutidos. A partir da obtencdo das trés solugdes, € feito um estudo da andlise de
convergéncia e de um processo de truncamento proposto, sendo os resultados desses

estudos também analisados e discutidos.

Dois exemplos de aplicagdo, meramente ilustrativos, sdo apresentados no
Capitulo V, com a finalidade de demonstrar-se a utilidade das ferramentas propostas.

Os resultados obtidos sdo, ainda, analisados e discutidos.

As conclusbes e sugestdes para trabalhos futuros, bem como as referéncias

bibliograficas, sdo apresentadas nos Capitulos VI e VI respectivamente.



CAPITULO I

FUNDAMENTOSTEORICOS

11.1-INTRODUCAO

De toda &gua existente no planeta, 97,6% € constituida pelos oceanos, mares e
lagos de &gua salgada. As aguas doces, representadas pelos 2,4% restantes, tém sua
maior parte situada nas calotas polares e geleiras (1,9%), inacessivel aos homens pelos
meios tecnoldgicos atuais, e, da parcela restante (0,5%), mais de 95% € constituida
pelas &guas subterréneas (DRM — RJ, 2001).

A &gua subterranea nada mais € do que agua infiltrada no subsolo, presente nos
espacos intergranul ares dos solos ou nas fraturas das rochas e, em sendo umaimportante
fonte de suprimento de agua, faz-se fundamenta um breve entendimento de sua
formagé@o. No ciclo hidroldgico (Figura 2.1), a agua subterrénea provém da superficie,
através da precipitagdo que seinfiltrano solo.
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Figura2.1: Ciclo hidroldgico (Fonte: UNESCO, 1992 apud DRM — RJ, 2001).



Por efeito da radiacdo solar, as aguas dos mares, rios e lagos evaporam-se,
formando as nuvens que, ao encontrarem correntes frias de ar ou baixas pressdes
atmosféricas, condensam-se e precipitam-se sob a forma de chuva, granizo ou neve. Da
agua precipitada, uma parte evapora antes mesmo de atingir o solo ou ser interceptada
pelas folhas dos vegetais; outra parte escoa para os rios, lagos e mares; e, finalmente,
outra parte infiltra-se no subsolo formando os reservatérios naturais de agua subterranea
também chamados de aquiferos. A agua subterrénea, através de um fluxo muito lento,
também alimenta os rios, lagos e mares ou emerge a superficie, formando fontes. As
aguas dos lagos, rios e mares evaporam-se outra vez e, assim, o ciclo éreiniciado (DRM
— RJ, 2001). Dessa forma, os rios representam o sistema de drenagem da &gua doce
para 0 mar, enquanto gque os aquiferos representam os sistemas de armazenamento de
agua doce no continente (CETESB, 2004).

E importante ressaltar o papel fundamental que o solo exerce no ciclo

hidrol 6gico, ja que atua como um mediador entre a agua superficia e sub-superficial.

A infiltracdo é o processo de penetracdo da agua no solo e €, justamente, o
processo que mais tem relevancia quando se aborda a migragdo de contaminantes no
solo, enfoque deste trabal ho.

O movimento descendente da agua gque se infiltra no solo continua devido a agdo
da gravidade, preenchendo os vazios do subsolo (poros ou fraturas) e acumulando-se ao
encontrar barreiras menos permeavels, o que se denomina zona saturada. A agua
subterrénea acumulada na zona saturada ndo fica estagnada. O movimento pode
continuar descendente contribuindo para a recarga de aquiferos subjacentes (CETESB,
2004).

11.2—FORMACOES GEOLOGICASE AQUIFEROS

11.2.1 LocalizacZo e Distribuicio da Agua no Subsolo

Ao infiltrar-se, em seu movimento descendente, a &gua preenche gradua mente
os poros, saturando a faixa inferior dos solos e rochas. A parte que permanece

preenchida parcialmente denomina-se zona de aeracdo, enquanto que a parte onde os



intersticios estdo repletos de dgua denomina-se zona saturada (Figura 2.2) (DRM — RJ,
2001).

aperficie do =olo
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Figura 2.2 — Agua no subsolo (Fonte: Fetter, 1994 apud DRM — RJ, 2001).

Na zona saturada, é onde, de fato, estd localizada a agua subterranea
propriamente dita. Sua espessura pode variar de alguns decimetros até centenas de
metros, dependendo de fatores como a natureza geologica do subsolo e suas
propriedades hidrogeol 6gicas, vegetacdo e pluviosidade. A superficie superior da zona
de saturacdo € denominada lencol fredtico ou superficie fredtica e nela a agua contida
nos poros encontra-se sob pressdo atmosférica (DRM - RJ, 2001). Importante ressaltar
gue, para o desenvolvimento deste trabalho, 0 meio considerado encontra-se totalmente
saturado.

I1.2.2 Porosidade, Per meabilidade e Condutividade Hidréaulica

Porosidade € a capacidade que 0 solo ou rocha tem de armazenar agua. A
porosidade total ou, simplesmente, a porosidade de um solo pode ser definida como a

relacdo entre 0 volume de vazios e o volume total:

£ = (11.1)
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em que &, € aporosidade total, que depende do tamanho dos gréos, V, é o volume de

vazios e V € o volumetotal. A Figura 2.3 mostra alguns tipos classicos de intersticios

em solos e rochas, indicando uma relacéo entre atextura e a porosidade.

Necessario, porém, é definir o conceito de porosidade efetiva, ja que somente 0s
pOros vazios que estejam interconectados permitirdo que a agua flua livremente. Sendo
assim, considerase porosidade efetiva (¢) a razdo entre o volume de vazios
interconectados (Vi) e o volume total (V) de solo:

&= VV' (11.2)

Permeabilidade é a capacidade que tem a rocha ou solo para armazenar e
transmitir a &gua. Ela depende do tamanho dos poros e da intercomunicagdo entre eles.
As rochas sedimentares (rochas moles) tém alta porosidade ao contrario das rochas
cristalinas (rochas duras), mas nem todas possuem alta permeabilidade. As argilas tém
poros tdo peqguenos que ndo deixam passar agua, sendo por isso consideradas
praticamente impermedveis. Outras rochas sedimentares como 0s arenitos e areias ndo
consolidadas possuem tanto porosidade quanto permeabilidade elevadas. Ja nas rochas
cristalinas, a permeabilidade sera proporciona ao nimero de fraturas e da interconexéo
entre elas (Tabela2.1) (DRM — RJ, 2001).

Tabela 2.1 — Variagbes de porosidades representativas para materiais sedimentares.
Fonte: Finkelstein (1970); Fetter (1994) apud DRM — RJ (2001)

Material Porosidade | Condutividade Hidraulica (cm/s)
Solos 50-60

Argila 45-55 10° - 10°
Silte 40-50 10°-10"
Mistura de areia média e grossa 35-40

Areiauniforme 30-40

Mistura de areiafina e média 30-35 10°-107
Pedregulho 30-40 10°-10"
Pedregulho e areia 20-35 10%-1
Arenito 10-20

Folhelho 1-10

Calcério 1-10




Condutividade hidréulica é uma propriedade do solo que leva em conta as
caracteristicas do meio, incluindo a porosidade, tamanho e distribuicéo das particulas,
forma, arranjo, bem como as caracteristicas do fluido que esta escoando (viscosidade e

massa especifica) e pode ser expressa como:

=—==— (11.3)

em que K é a condutividade hidraulica [L/T]; k é a permeabilidade intrinseca do meio
poroso [L%; p e p representam as caracteristicas do fluido, respectivamente a massa
especifica e a viscosidade absoluta, v (v = p/p) é aviscosidade cinemética[L%/T]; eg é

aaceleracso da gravidade [L/T7].
[1.2.3 Conceito de Aquifero

Aquiferos ou reservatorios naturais de adgua subterranea sdo formagdes rochosas
ou camadas geol 6gicas que armazenam e transmitem agua economicamente passivel de
extracdo. Existem trés tipos basicos de aquiferos (Figura 2.3), de acordo com a
formacao rochosa na qual esta contido (DRM — RJ, 2001):

[JAquiferos granulares ou porosos — aqueles em que a dgua esta armazenada e flui nos
espacos entre os gréos em sedimentos e rochas sedimentares de estrutura granular.
Exemplo: arenitos e aluvides.

[JAquiferos fissurais — aqueles em gue a &gua esta presente nas fraturas e fendas das

rochas cristalinas. Exemplo: granitos, gnaisses e diabasios.

[JAquiferos carstico ou cavernoso — agueles em que a agua se faz presente em
cavidades produzidas pela dissolucdo causada pela &gua. Exemplo: calcéarios e

marmores.



Agua Sublerrimea é a :i%m contida nos solos e formagGes

geologicas permedveis, Fxistem frés o rimérios de
formagoes que contem 3 gua, chamg&muﬁm

Areias ¢ Cascalhos Rochus sedimentares  Rochas vuleinicas e
inconsalidados permedyeis (arenitos  cristalings fortemente
& caleirins) fraturadas

Figura 2.3 — Tipos de aqiferos (Fonte: UNESCO, 1992 apud DRM — RJ, 2001).

Quando a superficie que limita a zona saturada dos aquiferos coincide com o
lencol freatico eles sdo chamados aquiferos livres (Figura 2.4). Quando o aquifero
encontra-se entre duas camadas impermeaveis, diz-se que esta confinado. Nessa
condicdo, a &gua est& sob pressdo superior a pressdo atmosférica. O aquifero nesse caso
€ denominado aquifero confinado ou artesiano (Figura2.5) (DRM — RJ, 2001).

Figura 2.4 — Aquifero Livre (Fonte: Fetter, 1994 apud DRM — RJ, 2001).
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Figura 2.5 — Aquifero Artesiano (Fonte: Fetter, 1994 apud DRM — RJ, 2001).

Cada aquifero possui um conjunto de propriedades fisicas e quimicas que lhe
conferem uma caracteristica hidrogeoquimica.  Essa caracteristica pode variar
regionalmente em um mesmo aquifero e também ao longo do tempo. O monitoramento
da qualidade das aguas subterréneas visa identificar essas caracteristicas naturais e
diagnosticar possiveis alteracdes de origem antropogénica, para subsidiar as aces de
controle. Um aquifero €, entdo, um reservatério de agua. Sua qualidade dependera da
composicao natural das rochas e das atividades humanas desenvolvidas nas areas de
ocorréncia e sua disponibilidade hidrica dependera de sua capacidade de recarga e do
volume de agua que se pretende extrair. As reservas de agua dos aquiferos podem ser
definidas sob quatro categorias (CETESB, 2004):

Reserva Hidrogeol6gica Renovavel ou Reguladora: representa a quantidade de agua
livre armazenada pelo aquifero ao curso de umaimportante recarga natural. S&o assim,

submetidas ao efeito sazonal ou interanua das precipitacoes.

Reserva Hidrogeol6gica Permanente: também chamadas de seculares ou profundas
constituem as &guas acumuladas que ndo variam em funcdo das precipitacdes anuais
(CPRM, 2000). No caso de aquiferos confinados ou semiconfinados, em que os niveis
piezométricos ndo respondem as variagdes climéticas sazonai's, as reservas permanentes
s80 aguelas ndo renovavels que permanecem armazenadas independentemente da vazéo

de escoamento natural.
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Reservas Hidrogeoldgicas Explotéveis. s@o os volumes de agua que podem ser
economicamente extraidos, sem provocar exaustdo ou degradacdo do aqguifero como
meio de armazenamento natural ou artificial de agua. Estes recursos podem variar no
espaco e no tempo, em funcdo das condicdes hidrogeol dgicas, do efeito das exploracdes
sobre o regime de fluxo de agua nos aquiferos, da disposi¢éo e concepcao das obras de

captacdo e da evolucao dos equipamentos de exploracéo.
I1.2.4 Reabastecimento do Aquifero ou Recarga

O reabastecimento de um aguiifero ocorre, basicamente, a partir da infiltracdo de
agua das chuvas e, em menor escala, de corpos de agua superficiais. O maior ou menor
grau de reabastecimento ou recarga depende de fatores como clima, vegetacdo, relevo,
drenagem e geologia daregido. A existéncia de solos porosos e permeaveis favorece a
infiltracdo, mas essa condicdo pode ser ampliada se o solo for coberto por vegetacéo e
estiver em relevo plano. Ja em éreas de relevo ingreme e solos pouco permeaveis, a
maior parte da &gua precipitada transforma-se em cursos superficiais, dificultando a
infiltracdo. Em regides de clima Umido e solos permeaveis, a recarga pode atingir até
25% da precipitagdo pluviométrica anual. Os aqliferos podem ser reabastecidos,
localmente, pela infiltracdo da &gua das chuvas. E a chamada recarga direta,
caracteristica dos aquiferos livres. Ja nos aguiferos confinados, 0 mais comum € que
acontega a recarga indireta, em gue o reabastecimento ocorre somente nos locais onde a
camada que contém o aquifero aflora. Esses locais s@o denominados zona de recarga
desses aquiferos. Nos aquiferos fissurais, a recarga pode ser direta ou indireta ou

ambas, de acordo com as condi¢des e local de ocorréncia (DRM — RJ, 2001).

11.3—MIGRACAO DE CONTAMINANTESNO SOLO

Dada a impropria disposicdo de residuos sdlidos, liquidos e gasosos no meio
ambiente e em &reas do subsolo, muitos aguiiferos estdo se tornando contaminados. A
gualidade da agua subterrénea vem declinando muito lentamente, mas com certeza, em
todos os lugares. A maior parte dos contaminantes sdo provenientes dos usos urbanos,
industriais e da agricultura, sendo muita atencdo dada as fontes pontuais de poluicdo, a
exemplo dos rejeitos e residuos industriais, aterros sanitérios e lixos quimicos e toxicos

12



injetados no subsolo (Figura 2.6). Muitas soluges técnicas foram desenvolvidas para
recuperar ou, N0 minimo, conter esses tipos de polui¢do (DRM — RJ, 2001).

Estiena Rio Polwito
pola Urbanizrgio

S Ve = 7
E Go e T A
okt L P e e
Aterro Samithria .~ . (| -
e | >
X e :
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Pluma da Coniminac3o
& \4\:‘ I . Poluido,

Figura 2.6: Poluicdo das &guas subterréneas (Fonte: UNESCO, 1992 apud DRM — RJ, 2001).

O solo, como j& analisado anteriormente, atua como um filtro, sendo capaz de,
muitas vezes, reter as impurezas que nele sdo introduzidas. Conhecer a capacidade do
solo para retencéo de poluentes, bem como sua formagdo, caracteristicas essenciais e,
assim, fazer um bom uso deste, proporcionando técnicas de protecdo ao solo, as aguas
subterréneas e, conseguentemente, ab meio ambiente, torna-se tarefa fundamental numa

€poca em que tanto se fala da escassez dos NOSSOS recursos naturais.

Dentro desse contexto, surgiu a idéia deste trabalho que enfatiza o problema de

migrac&o de contaminantes no solo.

Uma vez penetrado no subsolo, o contaminante torna-se suscetivel a uma
variedade de processos geoquimicos e biol 6gicos, que determinam a sua mobilizacdo ou
mesmo transformagd0 Nno meio poroso. Esses processos estdo intrinsecamente
relacionados a inimeras variaveis, tornando a prética de remediacdo de aquiferos uma

tarefa complexa, muitas vezes custosa e dispendiosa (NOBRE et al., 2005).

A prética de remediacdo de solos e &guas subterréneas € normal mente umatarefa
complexa e exige o envolvimento de profissionais qualificados e experientes na
elaboracdo de diagnosticos precisos e definicdo da aternativa mais adequada para
cumprimento dos padrbes preestabelecidos em projeto. Assim, o conhecimento das
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atuais tecnologias de remediacdo, suas limitagcBes, relacBes custo-beneficio e
aplicabilidade quanto as questdes hidrogeol 6gicas e da natureza dos contaminantes so
determinantes no sucesso do programa de remediacdo (NOBRE et al., 2005).

Em face do exposto, mais relevante do que a proposta de técnicas de remediacéo
€ 0 estudo de técnicas que sgjam capazes de evitar a exposi¢ao do solo a contaminagao.
Gerar modelos capazes de predizer a migracéo de contaminantes em meios porosos e,
assim, determinar o possivel impacto ambiental a ser gerado parece uma medida

econdmica e ambientalmente mais viavel, ja que prevenir € melhor que remediar.

I1.4—EQUACOESBASICAS

Em 1856, Henry Darcy descobriu, através de um dispositivo similar ao mostrado
na Figura (2.7), que a vazdo do escoamento de um fluido era proporcional a secéo
transversal do filtro, a diferenca de cargas hidraulicas entre os piezbmetros 1 e 2 e

inversamente proporcional adistancia percorrida pelo fluido.

Figura 2.7: Experiéncia de Darcy (Fonte: BEAR, 1979, apud VASCONCELLOS, 2001)
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A lei de Darcy paraum fluxo saturado pode, entéo, ser escrita como:
(h, —h,)
Q= KA?Z (11.4)

em que Q é a vazdo constante que passa pelo cilindro [L%T]; h, é a carga hidraulica no
piezdmetro 1 [L]; hy, € a carga hidréulica no piezbmetro 2 [L]; A é a érea de secdo
transversal do cilindro [L?); L é a distancia entre os dois piezémetros [L]; e K é 0

coeficiente de proporcionalidade, chamado de condutividade hidréulica[L/T].

A energia mecanica de um fluido em movimento é composta, basicamente, de
trés componentes. a energia cinética, a energia gravitacional e a energia piezométrica,

conforme descrito abaixo:

2

mJ
E,= ,tmgz+ pV (11.5)

A carga hidraulica (h) € definida como a razéo da energia mecanica pelo peso,
sendo escrita como:
’ p

h=szs P (11.6)
29 A '

em que J é a velocidade efetiva do fluido em movimento [L/T], p € a pressdo
hidrodinamica[M/LT?], g é a aceleragso da gravidade [L/T?] e p é amassa especifica do
fluido [M/L?].

Em meios porosos, os escoamentos s80 muito lentos e, com isso, o termo da
energia cinética relativo ao peso (v*/2g), por ser bem menor que as demais parcelas, €
negligenciado, tornando a carga hidréulicaigual a somada carga devida a elevacéo (z) e
da carga devida a presséo (¢ = p/pg). Pode-se, entdo, reescrever a Equagéo (11.6)

como:

h=z+y (11.7)
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A velocidade de Darcy, também chamada de velocidade aparente ou descarga

especifica, € escritacomo:

q= Q_k An (11.8)
A L
Todavia, esse parametro ndo representa a velocidade real do escoamento, ja que
a area considerada representa a area total, ou sgja, a area correspondente aos vazios e a
area correspondente a parte solida. A érea de secdo transversal do escoamento pelos
poros, &rea efetiva (A«), pode ser obtida multiplicando-se a area total pela porosidade
efetiva (Equacdo 11.2) e pelo grau de saturagéo do solo (0< S<1) que, paraum meio

saturado éigua aum. Consequentemente:
A, =SEA=eA (11.9)

A velocidade de poro &, ento:

(11.10)

M |0

A Equacdo (11.10) pode ser generalizada para um escoamento tridimensional,

podendo ser escrita como:
4 =-Kah (11.12)

em que o sina negativo indica que o escoamento do fluido ocorre no sentido contrario

ao gradiente da carga hidraulica, sendo K umtensor e [J 0 operador gradiente.

A lei de Darcy é vélida, apenas, para escoamentos laminares. Nesse tipo de
escoamento, as velocidades sdo relativamente pequenas e o fluido percola suavemente
pelos poros do meio. O escoamento é dominado pelas forgas viscosas do fluido e a

perda de carga varia linearmente com a vel ocidade.

Para velocidades maiores, 0 escoamento passa a ser dominado pelas forgas de
inércia, deixando de ser laminar, transformando-se em turbulento. Ocorre a formagédo

de turbuléncia, as moléculas do fluido se movem de maneirairregular e a perdadacarga
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nd mais varia linearmente com a velocidade, nd mais podendo aplicar-se a lei de

Darcy.

O nimero de Reynolds (Re) € um parametro adimensional dado pela relacéo das

forcas de inércia com as forgas viscosas. Segundo BEAR (1972), define-se R para

meios [pOrosos como:
_qd
R, B (11.12)

em que d € um comprimento caracteristico representando o diametro médio dos canais
elementares do meio poroso. Inimeras pesquisas comprovam que a lei de Darcy é

vélida paraum nimero de Reynolds menor ou igual aum.

11.5— EQUACAO GOVERNANTE: EQUACAO DE ADVECCAO-DISPERSAO

O ponto de partida para o desenvolvimento de equagbes diferenciais que
descrevem o transporte de solutos nos materiais porosos é considerar o fluxo de soluto
gue entra e sai em um dado elemento de volume fixado em relacdo ao dominio do

escoamento.

Fy+ Fy dy
ey

—_— e F+ dF dx

¥
F:. |
i

Figura 2.8: Balango de massa em um volume elementar de solo.
Fonte: FREEZE e CHERRY, 1979.
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A conservagcdo de massa para esse dado elemento de volume € (FREEZE e
CHERRY, 1979):

taxademudancade fluxo desoluto fluxo de soluto
massado solutodentro | =| quesai doelemento | — | queentrano elemento
doelementodevolume | | devolume devolume (11.13)

perdaou ganho
* | demassadesoluto
devidoareacgdes

A concentracdo do soluto C é definida como sendo a massa de soluto por
unidade de volume de solucdo. A massa de soluto por unidade de volume do meio
poroso &, entdo, £&C. Para um meio homogéneo, a porosidade £ € uma constante e,

portanto, a(ec)/ 0x=&C/0x. A massa do soluto transportada na direcdo x pode ser

representada pel os dois mecanismos de transporte de soluto:

Transporte por advecgdo > ueCdA (11.14)
0C

Transporte por dispersio > eD, X dA (11.15)

em que

u - velocidade de poro;
u=ql/e;
g - velocidade de Darcy.

Dx € o coeficiente de dispersdo na direcdo x e dA é um elemento de &rea
transversal ao volume. O coeficiente de dispersdo Dy esta relacionado a dispersividade

ox € a0 coeficiente de difusio molecular D™ pela seguinte equacéo:

D.=au+D’ (11.16)
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A forma da componente dispersiva do fluxo de massa, Equacao (11.15) é anaoga
a primeira lei de Fick que diz que o fluxo de massa é proporciona ao gradiente de
concentracdo (BIRD et al., 1960; BEJAN, 1994; CRANK, 1956).

Se Fx representa a massa total de soluto por unidade de area transportada na
direcdo x, por unidade de tempo, tem-se:

0C
F.=ueC-eD, —
X ) (11.17)

O sinal negativo antes do termo dispersivo indica que o contaminante se move,
por dispersdo, em direcdo a zonas com concentracdes mais baixas. Similarmente, as

expressoes para as demai s direcoes:

0C

F, =veC _EDya_y (11.18)
o0C

F,=weC—-&D, —

, : 5y (11.19)

O tota de soluto entrando no volume é:

F,dzdy + F dxdz + F,dxdy

e o total de soluto que deixao volume &

oF, dz]dxdy

0z

oF oF
F,+—dx |dydz+| F +—dy |dxdz+| F, +
ox ay

em que os termos parciais indicam a mudanca espacia de massa de soluto na
especificada diregdo. A diferencada quantidade que entra e que sai €, entdo:

oF
F, oy, OF, dxdydz
ox o0y o0z

A diferenca entre o fluxo que entra no elemento de volume e o fluxo que sai é

igual a quantidade de substancia dissolvida acumulada no elemento de volume mais a
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perda (ou menos o ganho) de massa de soluto no elemento de volume que pode ocorrer
como resultado de reagBes quimicas ou bioquimicas ou decaimento radiativo (FREEZE
e CHERRY, 1979). A taxade mudanca de massa no elemento €&

- 5%—? dxdydz + > Q(C)dxdydz

A expressao completa da equagdo de conservacéo de massatorna-se, entéo:

oF GFy oF 0C
+—Z=-¢ + C)dxdydz
oy o p > Q(C)dxdy (11.20)

Aspecto importante considerado neste estudo é que a perda ou ganho de massa
de soluto no volume de controle (Q) deve-se, exclusivamente, ao decaimento radioativo

do soluto em questdo. O ultimo termo da Equacéo (11.20) torna-se, entéo:
>'Q(C)=-4RC (11.21)

em gque R é o fator de retardamento e A é o fator de decaimento.

Numa interpretacdo classica, o retardamento que ocorre durante a migragéo de
poluentes é totalmente atribuido aos processos de sorcdo. Os processos de sorcdo
incluem a adsor¢do, a sor¢do quimica, a absorcéo e troca idnica. A adsorcdo inclui os
processos em que o soluto se adere a superficie sdlida. A sor¢ao quimica ocorre quando
0 soluto é incorporado a um sedimento, solo, ou superficie rochosa por uma reagéo
guimica. Ja a absorcdo ocorre quando as particulas do aquifero sdo porosas de modo
gue o soluto possa se difundir na particula e ser sorvido no interior da superficie
(WODD et al., 1990). Para o0 estudo em questéo, o termo sor¢cdo serd utilizado para
indicar o resultado total dos vérios processos que ocorrem.

A sorcdo é experimentalmente determinada pela medida de quanto um soluto
pode ser sorvido por uma particula sedimentar, solo ou rocha. Aliquotas de soluto em
concentragles varidveis sdo bem misturadas com o solido, e a quantidade de soluto
removido é determinada. A capacidade de um solido para remover um soluto é uma

funcéo da concentracdo do soluto. Os resultados do experimento sdo plotados em um
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gréfico, chamado de isoterma, que mostra a concentracdo do soluto versus a quantidade
sorvidano solido (FETTER, 1999).

Se existir uma relagdo direta e linear entre a quantidade de soluto sorvido no
solido, C* (mg/kg), e a concentracéo do soluto, C (mg/L), pode-se calcular o coeficiente
de distribuicdo, Kq (L/kg), que € a grandeza utilizada para avdiar a capacidade de

retencdo de um solo, através de uma isoterma linear de sor¢do, sendo definido pela

eguagao:

C =K,C (11.22)
em que

K4 € o coeficiente de distribuicéo

gue é uma caracteristica propria de um determinado solo em relagcdo a uma determinada
substéncia, podendo variar de acordo com alguns fatores como a atividade do solo,
concentracdo inicial da substancia na solucdo, concentracdo de outras substancias
presentes na solucdo, pH da solucéo, temperatura e velocidade de percolacdo, entre

outros.

Através do coeficiente de distribuicdo, pode-se determinar o fator de
retardamento, que € um pardmetro comumente utilizado nos modelos de transporte de

contaminantes, como:

K
+:0d d
e

R=1

(11.23)

em que @ é o teor de umidade volumétrico, que é igual a porosidade quando o solo esta

saturado e py é a densidade do solo seco [M/L)].

Substituindo (11.17), (11.18) e (11.19) em (11.20) e cancelando € em ambos os

|ados, obtém-se:
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i(DX"_C}Li p 9C +i(Dza_CJ
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—{&(uc)+a_y(vc)+g(wc)} =R’ - jrc (1.2

Importante ressaltar que, no estudo em questdo, o escoamento considerado €

incompressivel, ou sga, o divergente do campo de velocidade é nulo:

gliv =0

du, ov, ow_, (11.25)
ox o0y o0z

em queV € o vetor velocidade.

A Equagéo (11.24) torna-se:

+D +D u—+v—+w—|=R—-ARC (11.26)

D 9°C 0°C 0°C _|..0C  0oC oC oC
“ox> Yoay* 7oz’ ox dy oz ot
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CAPITULO I

REVISAO BIBLIOGRAFICA

O transporte subterréneo de contaminantes tem sido um dos mais importantes
topicos de pesguisa na hidrologia e na engenharia nas Ultimas décadas (BEAR, 1972;
GELHAR, 1993; DOMENICO e SCHWARTZ, 1998; FETTER, 1999). Visando
atenuar possiveisimpactos, socia e ecol 6gico, muita atencdo tem sido dada, atual mente,

a problemas de migragdo de contaminantes no solo.

Dessaforma, a simulacéo de migracdo de contaminantes no solo tornou-se tarefa
fundamental para a comunidade cientifica, sendo utilizada como uma importante
ferramenta para diversos fins como, por exemplo, na avaliacdo de seguranca de
depdsitos de rejeitos e aterros sanitérios.

Simular a migragdo de contaminantes no solo através de solugdes puramente
analiticas é bastante relevante, ja que sdo usualmente derivadas de principios fisicos
basicos, ndo sendo afetadas por dispersdes numeéricas e erros de ordem de truncamento
gue ocorrem nas solucdes numéricas (ZHENG e BENNET, 1995). Utilizando-se
solucBes analiticas, pode-se entender melhor o mecanismo de transporte de
contaminantes, predizer seu movimento, medir campos de parametros relativos ao
transporte do soluto e verificar os resultados de modelos numéricos (PARK e ZHAN,
2001).

Uma aproximagdo comum para simulagcdo de transporte de contaminantes
reativos N0 Meio poroso € assumir que ele € governado por uma isoterma de sor¢éo
linear (FETTER, 1993). Entretanto, estudos tém revelado que o transporte de muitos
contaminantes no meio poroso € sensivel a uma isoterma de sor¢do ndo linear
(SERRANO, 2001).

Quando a equacdo de dispersio € sujeita a sor¢do ou decaimento ndo lineares, a
equacéo diferencia ndo linear governante tem sido, tradicionalmente, resolvida
numericamente, sendo a resolugdo puramente analitica mais dificil.
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Nesse contexto, SERRANO (2001) deriva uma decomposicéo de séries de
solucBes da equacdo advectiva-dispersiva-reativa unidimensional em aqiferos sujeito a
decaimento linear e ndo linear, isoterma de sor¢do de Freudlich ndo linear e isotermade
sor¢do de Langnuir ndo linear. Essa decomposicao gera uma série analitica, que muito
se parece com a série de Fourier e que converge rapidamente para a solugdo exata. A
mais importante caracteristica desse método € que ele oferece um procedimento
sistematico simples para resolver equagbes ndo lineares sem linearizacdo ou
discretizacdo. Utilizando o conceito de decomposicdo dupla, as séries foram usadas
para obter solucdes analiticas simuladas. Essa analitica simulada foi testada, para uma
determinada acurécia numérica, em relacdo as séries de solucdo origindrias, sendo

obtida uma excel ente concordancia.

Os modelos propostos sfo flexivels, estévels e permitem ao hidrologista prever
valores de parametros néo lineares para uma dada pluma de contaminantes medida em
laboratorio.

O movimento da &gua e dos constituintes quimicos no solo é geramente,
melhor descrito por modelos tridimensionais em ndo equilibrio, do que por modelos

unidimensionais em equilibrio, que sGo mais comumente usados (LEIJ et al., 1993).

LEIJ et a. (1993) modelaram analiticamente o movimento tridimensional de um
soluto em meios porosos em ndo equilibrio, baseando-se em trabalhos previamente
publicados que investigam o transporte unidimensional em n&o equilibrio, assumindo-se
uma mudanga de fase de primeira ordem (VAN GENUCHTEN e WAGENET, 1989;
TORIDE et al., 1993) e o transporte multidimensional (LEIJ et a., 1991). Combinaram
essas duas aproximactes, a fim de propiciar solugdes para o transporte tridimensional
em ndo equilibrio para uma variedade de problemas de valor de contorno e de valor

inicial.

Consideraram um solo isotrépico, semi-infinito, com dispersdo tridimensional,
assumindo-se gue tanto a velocidade como os coeficientes de dispersdo sdo constantes
no tempo e no espaco. Solucdes gerais e especificas foram apresentadas, sendo que as
solugdes gerais foram derivadas com a gjuda das transformadas de Laplace e Fourier,

enquanto que as solugdes especificas foram apresentadas utilizando fungdes de Dirac.
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As solugdes andliticas gerais foram derivadas para um transporte advectivo-
dispersivo tridimensional durante um escoamento unidimensional constante em um solo
semi-infinito. O procedimento analitico consistiu na transformacéo de Laplace em
relacdo ao tempo e a coordenada espacial longitudinal semi-infinita e na transformacéo

de Fourier para as diregOes transversais infinitas.

As solucdes especificas foram apresentadas usando funcdes de Dirac e/ou
Heaviside para a distribuicdo inicial e de entrada ou fungbes exponenciais para perfis
iniciais, de entrada e de geracdo. Os exemplos de perfis de concentracéo em fungédo do
tempo e da posi¢ao foram apresentados para os problemas selecionados. Os resultados
mostraram que os efeitos do ndo equilibrio no transporte tridimensional sdo muito

similares agueles para o transporte unidimensional .

Fator bastante relevante a ser considerado, quando se trata do transporte de
solutos no solo, é a consideracéo de termos fonte na solugdo do problema. PARK e
ZHAN (2001) propuseram solucdes analiticas para o transporte de contaminantes de
fontes finitas de uma, duas e trés dimensdes em um aquifero finito utilizando o método
da funcdo de Green. Esse método é utilizado para resolver uma forma geral de
transporte de contaminantes para fontes tridimensionais finitas, instantaneas ou
continuas, em um aquifero finito. As fontes podem ser consideradas como um ponto,
uma linha ou uma area. Esse méodo é uma ferramenta conveniente para resolver
problemas de escoamento tridimensional e transporte que incluam termos fonte. Outro
objetivo desse trabalho foi utilizar a metodologia geral para derivar varias solucdes para
fontes representadas por um ponto, umalinhae umaarea. Pelas curvas de concentracéo
geradas usando as solugdes derivadas, pdde-se observar como cada diferente geometria
da fonte e como as condi¢des do aquifero influenciam na distribui¢&o da concentracéo.

Para o célculo das integragbes temporais nas solucfes analiticas e para obter
solugdes finais de concentragdo, foi utilizada a ferramenta MATLAB. As solugdes
analiticas sGo examinadas pela reproducdo de solugdes de alguns casos especiais
discutidos em trabalhos anteriores. A sensitividade da geometria da fonte, coeficientes
de dispersdo e distancia da fonte foram testadas. A concentracdo do contaminante em
um ponto proximo a fonte de contaminagdo mostra-se sensivel & geometria da fonte e &
anisotropia dos coeficientes de dispersdo. Quando esse ponto situa-se longe da fonte, a

sensibilidade em relacdo a geometria da fonte € bem menor.
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Diversas solugdes analiticas encontram-se disponiveis para a equacdo de
transporte tridimensional de soluto, incluindo aquelas apresentadas em CLEARY e
UNGS (1978), CODELL et al. (1982), SAGAR (1982), e HUNT (1978). Essas
solugbes sdo particularmente Utels, porque podem simular o transporte dos
contaminantes de fontes em aquiferos relativamente extensos quando as propagacdes
vertical e horizontal do soluto sdo relevantes. WEXLER (1992), aém de utilizar uma
solucdo modificada de CLEARY e UNGS (1978), fez uso de duas outras solucfes. Na
primeira solucdo apresentada, supde-se que o aguifero € infinito ao longo das trés
coordenadas. O liquido € injetado no aguiifero como uma fonte pontual a uma taxa
constante e a concentragdo do soluto é Co. Supde-se, ainda, que a taxa da injegdo é
baixa e ndo perturba o campo de escoamento predominantemente uniforme. Nas outras
duas solugdes, o aguifero € semi-infinito, tendo uma fonte de soluto situada ao longo do

contorno de entrada.

QUESADA et al. (2004) apresentou um método geral para resolver equacoes
multidimensionais de transporte reativo de multiespécies. Esse método pode ser usado
para resolver problemas de transporte de multiespécies que envolvem interagdes
cinéticas de primeira ordem e fatores distintos de retardamento. O processo de solucéo
emprega a transformacao de Laplace e etapas lineares de transformacéo para desacoplar
as eguacOes governantes diferenciais parciais acopladas. As equacdes desacopladas séo
resolvidas usando uma solugdo elementar. Ele resolveu trés problemas unidimensionais
e dois problemas tridimensionais parailustrar o uso do método. O esguema de solucéo
gue foi proposto é um procedimento robusto para resolver uma variedade de problemas
multidimensionais de transporte de multiespécies que séo acoplados com uma rede de
reacao de primeiraordem. A principa vantagem do método € no sentido de que pode se
dirigir a problemas com diferentes velocidades de transporte, sendo a desvantagem

principal o fato de que se encontra restrito ao transporte de trés espécies.

Apesar de vantajosa a utilizagdo de solugdes anadliticas, um grande esfor¢o vem
sendo realizado com o intuito de desenvolver técnicas numéricas para solugdo de
problemas mais complexos. Consideravel progresso tem sido acancado no
aperfeicoamento de algumas técnicas numeéricas que incluem os efeitos de propriedades
heterogéneas, condicbes irregulares e interagdes quimicas e bioldgicas entre as fases
solidaeliquida
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SUN (1989) tratou em seu artigo da solucgdo, através de métodos numeéricos, de
problemas de transporte dominados por adveccéo e problemas inversos. Analisou
diversos model os mateméticos que sdo utilizados, geralmente, em problemas de campo
e uma variedade de solucBes numéricas para modelos tridimensionais foi introduzida,
incluindo um méodo que pode ser considerado como uma variagdo do método dos
elementos finitos. Esse método é de fécil compreensdo, sendo conveniente para

resolver problemas de campo.

Quando o transporte de adveccdo domina o de dispersdo, dois tipos de
dificuldades numéricas aparecem, superestimativa e dispersdo numérica.  Visando
superar essas dificuldades numéricas, SUN (1989) desenvolveu vérias técnicas
numeéricas, mencionando, ainda, problemas de identificacdo de parametros e andise da

confiabilidade que so absolutamente necessérios para construir um model o prético.

FABRITZ (1995), em sua tese de mestrado, apresentou um modelo numérico
bidimensiona capaz de simular 0 movimento e a biodegradacdo de contaminantes em
um aquifero saturado. Utilizou 0 modelo com o intuito de investigar diferentes
estratégias de remediacdo, comprovando ser o modelo bastante vantajoso, pois € capaz
de simular processos envolvidos na remedicdo da subsuperficie e possibilita uma maior
flexibilidade nos parametros e configuragdes de entrada. O modelo inclui 0s processos
de escoamento bidimensional saturados, isotermas de sor¢éo de Freundlich e Langmuir
e toxidade intermediéria, sendo capaz de simular, simultaneamente, 0 movimento de

multipl os solutos.

PEPER (1995) fez uso de um método multidimensional de elementos finitos
(GWADAPT), que utiliza adaptacéo local, para calcular o escoamento subterréneo e o
transporte de contaminantes na subsuperficie em condicdes saturadas e ndo saturadas e
deduziu que aincorporacéo da adaptacéo local no método dos elementos finitos produz
um esquema numérico muito poderoso e acurado para solucdo de problemas de

transporte.

Assim como as solugBes puramente analiticas, as numéricas também possuem
suas desvantagens. Um enorme esforco computacional € despendido nesse tipo de
solucdo, além de determinadas restricOes apontadas na literatura contemporanea como

longo tempo de processamento, precisdo limitada, lenta convergéncia, como também
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um enorme esfor¢o despendido na elaboracdo e expansdo de agoritmos numeéricos.
Enquanto, por um lado, tem-se a possibilidade de formular problemas mais complexos,
a generaidade de aproximagdes puramente numeéricas pode carregar custos
computacionais inaceitaveis durante sua simulacéo e desenvolvimento, sendo capazes,
em aguns casos, de servir simplesmente como resultados de natureza qualitativa
(COTTA e MIKHAILQV, 1997).

Sendo assim, um dos grandes desafios para a simulacdo computacional
direcionada ao desenvolvimento cientifico-tecnol égico consiste na descoberta de novos
procedimentos, objetivando minimizar essas determinadas restricoes.

Um dos procedimentos que vem sendo utilizado com muita frequéncia,
ultimamente, € o método da transformada integral. Esse método é uma das solugdes
aproximadas mais gerais para certas classes de problemas lineares difusivos
(MIKHAILOV e OZISIK, 1984). A técnica da transformada integral generalizada
(GITT), derivada da técnica da transformada integral classica, € uma aproximacao
hibrida numérico-analitica que permite a maximizagdo do tratamento analitico da
solucdo do problema, jA& que transforma anditicamente sistemas de equacles
diferenciais parciais (EDPs) em sistemas de equactes diferenciais ordinarias (EDOs),
reduzindo a dependéncia das varidveis independentes a uma Unica varidavel. Permite,
ainda, que se reduza a dependéncia de uma Unica varidvel, transformando um sistemade
EDP’s em outro sistema acoplado de EDP’s que pode ser numericamente resolvido.
Essa aproximacao permite a utilizacdo de acuracia controlada, sendo sua performance

computacional bastante eficiente.

Além de ser um método computaciona aternativo, aproximacdo €
particularmente boa quando utilizada com a finalidade de obtencdo de valor de
referéncia, ja que possui uma caracteristica automatica do controle de erro, retendo as
mesmas caracteristicas de uma solucdo puramente analitica. Além do controle e da
estimativa de erro direto, um aspecto proeminente desse método € a extensdo direta as
situacbes multidimensionais. Outra vez, a natureza hibrida é responsavel por esse
comportamento, ja que a parte analitica no procedimento da solucdo € excessivamente
empregada com excegdo de uma varidvel independente, e a tarefa numérica é reduzida
sempre por um sistema de integragdo a um sistema diferencial ordinario em uma Unica
coordenada (COTTA e MIKHAILOV, 1997).
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Dentre os muitos ramos de aplicagdo da GITT em ciéncia e tecnologia, pode-se
destacar sua utilizagdo em problemas de conveccéo-difusdo, problemas de autovaor

equactes de camada limite e equacdes de Navier-Stokes.

Mais especificamente, para problemas de migragdo de contaminantes no solo,
enfoque deste trabalho, muitas revisdes sdo encontradas na literatura.

Quando se aborda migracéo unidimensiona de rejeitos no solo, pode-se citar
OSTWALD et al. (1992), ROMANI et al. (1997) e COTTA et al. (1997), ressatando-se
gue as duas ultimas referéncias abordam a migracéo unidimensional de rejeitos no solo,

fazendo uso da ferramenta computacional Mathematica.

Muitas solugdes analiticas e semi-analiticas tém sido desenvolvidas para simular
0 transporte de soluto no meio poroso, servindo, também, para checar a acuracia das
solugbes numéricas. Para a obtencdo dessas solucbes, fazem-se necessarios
determinados requisitos como homogeneidade, escoamento permanente, coeficiente de
dispersdo constante, o que torna essas solugdes limitadas a condigdes simples e
especificas (L1U et al., 2000).

LIU et al. (1998) propuseran uma solucdo analitica para a eguacéo
unidimensional de advecgdo-dispersdo em um meio poroso de multicamadas, obtida
através da GITT. Consideraram condices de estado permanente e condigdes de
contorno e inicia arbitrérias. Compararam 0s resultados obtidos com resultados
numericos fornecidos em trabal hos anteriores, concluindo a existéncia de concordancia
entre os resultados. A vantagem desse método € a possibilidade de uma maior
flexibilidade em relacdo as condigcdes iniciais, podendo ser facilmente adaptado a

modelos bi e tridimensionais.

Os problemas de transporte de soluto em que as propriedades de transporte séo
mais complicadas ndo sdo avaiadas pela maioria das aproximacbes analiticas
tradicionais. Para esse tipo de problema, as solucbes numéricas mostram-se mais
eficientes (L1U et al., 2000).

LIU et al. (2000) apresentaram solucbes para problemas de transporte
unidimensional de soluto acoplado com sor¢éo e/ou decaimento linear e ndo linear e

com condic¢des que permitem escoamento e coeficiente de dispersdo variaveis no tempo
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elou espago, assim como condicdo inicia varidvel no espaco e condi¢cdes de contorno
varidveis no tempo. Demonstram, em seus estudos, como a GITT pode ser utilizada
para derivar solugdes analiticas para problemas de transporte no meio poroso com
escoamento e coeficiente de dispersdo varidveis no tempo e no espaco, como para
derivar solugdes hibridas numeérico-anaiticas quando se considera sor¢cdo ou

decaimento ndo lineares.

Para casos lineares, uma solucéo analitica foi proposta, sendo as comparactes
feitas com exemplos j& existentes na literatura, tanto para 0 meio poroso homogéneo
guanto para um meio heterogéneo. Para 0 meio homogéneo, consideraram dois
exemplos distintos. O primeiro exemplo, proposto por BRENNER (1962), ndo
considera decaimento e as condicdes de contorno sdo constantes. JA o segundo
exemplo, proposto por VAN GENUCHEN e ALVES (1982), possui as condic¢des de
contorno dependentes do tempo, com concentragdo variavel e decaimento linear

Para 0 meio heterogéneo, consideraram um exemplo com pardmetros de
transporte em funcdo do espaco. Esse exemplo é baseado em um modelo de camada
média e, de acordo com os resultados obtidos, pode-se perceber que quando se utiliza
uma unica camada, os resultados se mostram menos satisfatorios do que quando se
utiliza 0 modelo para duas camadas. O aumento do nimero de camadas faz 0 modelo

representar melhor o sistema heterogéneo.

Para os casos ndo lineares, uma solucéo hibrida numeérico-analitica foi proposta,
sendo a parte numérica resolvida através da rotina DIVPAG, contida na biblioteca
numérica do ISML. Utilizaram, como exemplo comparativo, uma solugdo numérica
bastante acurada para um problema de transporte com sor¢do néo linear, proposta por
HUANG et al. (1998), checando que os resultados daguele mostram-se idénticos aos
obtidos por este. Mostraram, ainda, como exemplo ilustrativo que essa solugdo pode

simular a bioreducdo de éxido de ferro com sor¢éo néo linear.

Puderam perceber que solucdes, para problemas de transporte néo linear, obtidas
através da GITT, convergem mais devagar e exigem maior esforco computaciona do
gue quando se utiliza aproximagdes puramente numeéricas. Entretanto, aquela é capaz

de prover uma solucéo altamente acurada para problemas néo lineares.
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ALMEIDA e COTTA (1999), investigaram a solucdo de problemas convectivos-
difusivos, definidos dentro de regides sem contorno, através do uso da GITT. Essa
aproximacdo hibrida numérico-analitica, extensamente empregada na solucdo de véarias
classes de problemas com dominios finitos, é testada na manipulacdo de dominios sem
contorno, através de dois diferentes esqguemas. um dominio truncado e um dominio
transformado. Os resultados numéricos sdo obtidos de um modelo linear do tipo
Burgers a fim de ilustrar os méritos relativos a cada esquema de solugdo proposto. A
andlise dos resultados pdde demonstrar que tanto os procedimentos de um dominio
truncado como o dominio transformado s&o aplicados com sucesso, mas requerem uma
pesquisa prévia dos val ores necessarios para truncamento do dominio, no primeiro caso,
ou para um parametro de transformacdo, no segundo esguema, tendo um custo

computacional adicional quando comparado as regides com contorno formulado.

LEAL e RUPERTI (2000) desenvolveram uma solugdo hibrida para um modelo
bidimensiona de selecdo de transporte em um aqguifero homogéneo com escoamento
subterréneo uniforme. A GITT foi utilizada para prover a solucéo hibrida numérico-
analitica e dois procedimentos numeéricos foram utilizados, tendo sido selecionado um
caso teste para verificar a eficacia das solugdes propostas.

O comportamento dos potenciais transformados foi analisado quando esguemas
de ordenamento sdo aplicados, levando-se em conta as contribui¢cbes mais importantes e
guando uma transformacdo simples é feita e a sub-rotina DMOLCH ¢é aplicada para
resolver o sistemade PDE. Foram utilizados quatro tipos de esquemas de ordenamento,
chegando-se a conclusdo de que o melhor esquema foi o sugerido por MIKHAILOV e
COTTA (1996). Além disso, fizeram uma comparacdo da solugdo exata sugerida por
SHAN e JAVANDEL (1997) com as solucdes obtidas através das sub-rotinas DIVPAG
e DMOLCH, concluindo-se que os melhores resultados sdo obtidos quando se utiliza a
sub-rotinaDMOLCH. Estudaram, ainda, 0 comportamento da convergéncia concluindo
gue uma baixa convergéncia foi obtida para regides proximas a fonte de contaminantes.
Ao andlisarem a variagdo da concentragdo, puderam perceber que era exatamente

proximo afonte que se encontrava um maior gradiente de concentracao.

Com o intuito de estudar a distribuicdo da concentragdo para diferentes valores
de coeficiente de dispersdo, consideraram trés casos distintos, chegando a conclusdo de

gue, para valores maiores de coeficiente de dispersdo, 0 movimento do contaminante é
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muito lento, enquanto gque, quando se anula esse coeficiente, 0 contaminante se move na
direcdo horizontal e chega atocar a condic¢éo de contorno inferior.

LEAL e RUPERTI (2001) utilizaram a GITT para ssmular o transporte
bidimensiona de contaminantes em um sistema de multicamadas. Duas camadas foram
consideradas, sendo que, na primeira, uma zona ndo saturada € tratada como solo
saturado e a segunda camada é considerada como sendo a camada de percolacdo. O
campo de escoamento é conhecido e a fonte de concentragdo encontra-se no topo do
sistema. Analisaram dois tipos de condi¢des de contorno: injecdo de fluxo constante e
fluxo dependente do tempo e concluiram que a GITT é empregada com sucesso para
obtencdo da distribuicdo da concentracdo transiente em um sistema hipotético
heterogéneo com campo de escoamento conhecido e constante. Eles verificaram que,
uma melhoria na modelagem do termo fonte teria um forte impacto nos resultados
finais. Anaisaram que o comportamento transiente da pluma de contaminante é
eficientemente simulado através da aproximacao hibrida proposta. Esse tipo de modelo
pode ser aplicado a problemas ambientais envolvendo contaminacdo do solo por

eliminacdo de poluentes e avaliagdo de seguranca de areas proximas a depositos.

Grande importancia tem sido dada a energia nuclear, ultimamente, ja que todos
0s métodos de geracdo de energia resultam em contaminantes radioativos e néo
radioativos, que podem ameacar a salide humana e 0 meio ambiente. Para se comparar
esses diferentes contaminantes, é necessario considerar o potencial de migracdo desses
contaminantes e suas caracteristicas (radioativo, ndo radioativo, organicos, ndo
organicos), sua forma (sdlido, liquido, gasoso) e sua disposicdo no ambiente
(superficial, atmosférica, geologica). Dessa forma, muitos esforcos vém sendo
realizados, com 0 objetivo de se propor 0 manejo seguro desses poluentes, respeitando
os limites possiveis para que ndo se coloque em risco 0 homem e 0 meio ambiente e
predizer os impactos que possam atingir geracdes futuras devido a uma imposicéo de

cargaindevida.

A andlise de problemas com escoamento tridimensional é raramente encontrada
na literatura, especiamente, para situacdes transientes, principamente devido ao
aumento do esforgo computacional associado a aproximagdes puramente discretas (LUZ
et al., 2001).
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LUZ et al. (2001) fizeram uso de uma ferramenta computacional para obter uma
solucdo acurada para problemas de escoamento tridimensional transiente. Para ilustrar
0 problema, consideraram uma conveccdo natural tridimensional transiente em uma
cavidade constituida de material poroso saturado com um fluido newtoniano. O
escoamento foi induzido pelas trocas de calor entre 0 meio poroso e as paredes
impermeévels. A configuracdo geométrica configura-se em uma cavidade vertical, em
gue as condicBes de contorno sdo do primeiro tipo. Considera-se a lel de Darcy,
aproximacdo de Boussinesq e negligencia-se o termo derivado do tempo. A condicéo
de contorno é homogeneizada através da GITT e um filtro para o campo de temperatura,
gue é baseado na solucdo do problema de conducéo de calor para estado permanente, €
utilizado. Um par de transformada inversa que envolve soma tripla € obtido e
transformado em uma Unica soma através de um esguema de ordenamento, sendo o
sistema resultante resolvido numericamente, através da rotina DIVPRK, contida na
biblioteca numéricado ISML.

Para se forcar um regime de conveccdo, uma perturbacéo precisa ser introduzida
nas equagdes governantes. LUZ et al. (2001) analisaram, em um primeiro momento, a
resposta da perturbagdo na condig¢do inicial no comportamento do sistema transiente.
Esta andlise foi feita, considerando-se quatro nivels de perturbacdo para diferentes
numeros de Rayleigh. Posteriormente, um codigo foi construido para permitir a analise
gualitativa do fenbmeno transiente em func¢do do nimero de Rayleigh para uma situacéo
de cavidade cubica. O cddigo foi validado e os resultados obtidos demonstram, de
maneira satisfativa, o balanco de energia global, através da evolucéo transiente dos

numeros médios de Nusselt no fundo e no topo das paredes da cavidade.

Problemas que envolvam a contaminacdo da &gua, devido a poluicdo ndo
conhecida, sdo um importante tipo de problema inverso e requerem o uso de métodos
para estimar a localizacdo ou a histéria de contaminacdo da fonte de contaminacéo
(ATMADJA e BAGTZOGLOU, 2001; NEUPAUER e BORCHERS, 2000). A partir
dessareferéncia, RUPERTI (2002) propds uma solugéo inversa eficiente baseada no uso
de um método sequencial associado a solucdo numérica de uma equacdo parcial
diferencial unidimensiona a fim de estimar a historia do fluxo de massa de uma fonte
contaminante dependente do tempo em um aquiifero bidimensional. Um caso hipotético
foi utilizado para investigar a performance da solugdo como fungdo do nimero de
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tempos e localizagOes. Trés situagdes foram consideradas para estimativa do fluxo de
massa: dados exatos, dados experimentais simulados e dados com ruidos filtrados. O
desempenho do método proposto foi comparado para as trés situacdes apresentadas,
concluindo-se que o uso da estratégia do filtro pode ser Gtil quando se considera dados
colhidos longe da fonte contaminante. Também se percebeu que os fluxos estimados
sd0 avancados no tempo quando se aumenta o nimero de tempos futuros ou a distancia
entre a amostragem e afonte. Uma comparacdo entre os perfis de concentracéo exata e
estimada mostrou que estimativas multidimensionais podem ser eficientemente obtidas

por tal método.

Para predizer o impacto ambiental devido a esses poluentes produzidos no Brasil
e analisar a seguranca de repositorios, HEILBRON et al. (2002), utilizaram um codigo
computacional POLUTANF, baseado em experiéncias prévias de manegjo de poluentes e
taxa de risco para geracdo de energia nuclear e aplicagOes radioativas. Esse cddigo
simula a migracdo do potencial do contaminante e o risco de sua exposicéo para o
homem e o meio ambiente, incluindo formulacdes simplificadas para a geosfera e
fatores de transferéncia para andlise da biosfera. Possui uma completa implementacédo
numérica da solucdo transiente da equacéo de advegdo-dispersdo, incluindo termo de

decaimento linear.

A condicdo de contorno utilizada representa 0 vazamento do contaminante numa
regido saturada abaixo do repositorio.

O modelo utilizado trata do termo fonte, zonas saturadas e ndo saturadas e
biosfera. O termo fonte é baseado numa fracdo anua de lixiviagdo de contaminante,
assumindo que toda a &gua que entra no repositorio, deixa-0 e entrana geosfera. A zona
ndo saturada € congtituida por um meio poroso isotrépico e homogéneo, com
escoamento unidirecional constante na direcéo vertical, sendo que 0s contaminantes se
movem com a velocidade vertical da dgua. J& a zona saturada considera a equagéo de
transporte unidimensional, incluindo dispersdo, retardamento e decaimento do
contaminante no aquifero. A solucdo desse sistema é obtida através da GITT, sendo a

solugdo analiticaresolvida utilizando aferramenta computacional Mathematica.

Para composi¢éo da biosfera, foram utilizados dois cenérios. cenério de intrusao;

cendrio residencial.



Para o cadculo da equacdo de risco para substancias ndo radioativas, foram
utilizados fatores de inadagdo e ingestdo baseados no EPA (1999). Para materiais
radioativos, o risco de cancer é obtido pela multiplicacdo da quantidade inalada ou
ingerida pelo fator dose obtido pelo ICRP (1979).

Os resultados demonstram boa concordancia entra a Agéncia de Registro de
Substancias Toxicas e Doencas (ATSDR) e os resultados obtidos pelo modelo em

relacdo alista de prioridade de substancias perigosas.

O modelo apresentado permite o estabelecimento dos valores negligenciaveis
das substancias depositadas em aterros sanitarios, umavez que a biosfera necessériae as
caracteristicas da geosfera do lugar sdo avaliadas. O modelo oferece, também, uma
completa avaliagdo de seguranca dos depdésitos se o termo fonte é conhecido. Também
pode ser concluido que o modelo permite a0 usuario estimar o erro/ppm ndo somente

para substancia radioativa, como também para sustancias ndo radioativas.
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CAPITULO IV

SOLUCAO DO PROBLEMA UNIDIMENSIONAL

IV.1-FORMULACAO DO PROBLEMA

O problema estudado € composto por um meio poroso heterogéneo, saturado,
constituido por N camadas homogéneas, em perfeito contato, conforme mostrado na
Figura (4.1). Considera-se a equacao de transporte unidimensional transiente, sendo as
propriedades dentro de cada camada, coeficiente de dispersdo, fator de retardamento,
porosidade e velocidade de poro, constantes. Considera-se, ainda, a inclusdo do
decaimento radioativo, sem formacdo de cadeia radioativa, bem como se permite que a
concentracdo inicial em cada camada seja constante e diferente de zero. Assume-se que
a concentragdo injetada em z =0 e o fluxo de massa no contorno da primeira camada sdo
funcbes conhecidas e dependentes do tempo e que a velocidade de Darcy é igual em

todas as camadas.

Fluxo de Massa

L
Ry, D1, &1, Wy

Z;

7 R, D2, &2, W
! :

Rn, Dn, &n, W

Zy

Figura 4.1: Esquematizacéo do problema. R € o fator de retardamento, D é o coeficiente

de disperso, € é a porosidade e w € avelocidade de poro.
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O transporte unidimensional de soluto neste meio é, tipicamente, modelado
utilizando-se a equagdo geral de adveccdo-disperséo (ADE) (BEAR, 1972):

R -RAC, (z) (IV.1)

C,(zt) _ 9 [ aék(z,t) oC (z t)
ot az O 0z Y

44 <Z<Z

k=12,..,N, t>0

em que

C- concentracdo dimensional

O problema (1V.1) esta sujeito as seguintes condi¢des de contorno (LEIJ et al.,
1991):

227, (IvV.2.9)
C = Ck:l i (IV.2.b)
~ 0C, =~ oC
D& —%=D —=

K&k 57 k1817 5 (IV.2.0)
_— (IV.3.9)
C = C|<A+1 ) (IV.3.b)
2 aCk — aCk+1
DkEk E = Dk+1€k+1? (IV.3.c)
z=2,

~ 9C -
-D,—+w,C, =w, ft

175, T W (1) (IV.4)

Z=12,
oCy _q (Iv.5)
0z

A condicdo inicial é escrita como:
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é:éoyk z,,<z<z, k=12..,N, t=0 (1V.6)

A condicéo de contorno (1V.4) assume que o fluxo de massa néo € constante,
mas sim uma funcdo do tempo. Essa condicdo, variavel no tempo, possibilita uma
maior flexibilidade para modelar diversos cenérios com diferentes fungdes de injecao.
As condigdes (1V.2.b, IV.2.c, IV.3.b e 1V.3.c) demonstram a continuidade do campo

concentracdo e do fluxo de massa nas interfaces das camadas.

A Equacdo (1V.1) pode ser reescrita naformaadimensiona como:

oC, (Z,1) _ b 0°C,(Z,1) W oC, (Z,1)

R, a7 KT 72 oz RJC(Z,1) (IV.7)
Sendo os grupos adimensionais definidos por:
hay ~ g * *D *
T=D+’2t;Z=i*;C=£;U =iDZ=DZ;W=L—W;y=AL a=2 (IV.8)
L L G, U, D, D, D, L '

em que os subscritos “*” identificam as variaveis dimensionais, o subscrito”0” denota
os valores de referéncia dos parémetros e y é o decaimento radioativo dimensiona a
uma taxa constante. O fator de retardamento dimensional e o coeficiente de disperséo

sa0 definidos, respectivamente, como:

_, PsK
R —1+STO' (IV.9)
D — aL m
€ (IV.10)
em que

ps— densidade do solo;
K4 — coeficiente de distribui¢ao;

a — dispersividade longitudinal.
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V.2 —METODOL OGIA DE SOLUCAO

Este traba ho propde trés diferentes solucbes para o problema apresentado, a fim
de se comparar as diferentes solugbes. Foi utilizado, para isso, um caso teste
previamente proposto na literatura por LIU et al. (1998), sendo os resultados

comparados e analisados.

Foi feito um estudo da analise de convergéncia para as trés solucgdes, sendo feito,
ainda, o estudo de um processo de truncamento, a fim de se verificar, dentro de uma
toleréncia prescrita, 0 nimero de termos requeridos por cada solugdo. Com o intuito de
exemplificacdo, duas diferentes aplicagbes foram simuladas, considerando-se distintos

cenarios para a migragaéo de contaminantes no solo.

1V.2.1 -SOLUCAO A: SOLUCAO SEM FILTRO

Este modelo baseia-se no problema (IV.7), levando-se em conta as seguintes

consideracoes:

v" N&o se considera a utilizacdo de um filtro f (t) para homogeneizar a condicdo de
contorno, ou sga, busca-se uma solucdo para o problema U(zt), igua ao
campo potencial origina, C(z,t)

v' A concentracdo injetada em z =0 e o fluxo de massa no contorno da primeira

camada sdo fungdes conhecidas e dependentes do tempo, estando o problema

sujeito as seguintes condigdes de contorno (LEIJ et al., 1991):

7 = Zk_]_ (lVlla)
U,=U,,
oU oU = (IV.11.b)

D& O—Zk =D&

0Z (IV.11.0)
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Z=2Z, (IV.12.9)
U, =uU
“ 651 U (IV.12.b)
Dkgk —k= Dk+1£k+li
0Z 0Z (IV.12.0)
Z=0
0, Y1 Wy, 2w () (IV.13)
0Z
Z=1
Uy _,
0Z (IV.14)
A condic&o inicial é escritacomo:
U(Z.0)=Cyy, Zu<Z<Z, k=12..,N (IV.15)

O problema formulado pela equacdo diferencial (IV.7) pode ser resolvido
através da utilizacdo da Técnica da Transformada Integra Generalizada — GITT.
Segundo esse método, que faz uso de uma expansdo em série de autofuncoes
ortogonais, a equagdo diferencial parcia original é transformada em um sistema infinito
de equagdes diferenciais parciais ou ordinérias acopladas. Um truncamento realizado
em uma ordem adequada permite a resolucdo aproximada do sistema finito resultante

por uma técnica numeérica apropriada.

Para a aplicacdo da GITT, faz-se necesséria, em primeiro lugar, a escolha de um
problema auxiliar que contenha 0 maximo de informacfes possiveis sobre o problema
original. A escolha deste € um compromisso entre a dificuldade de sua resolucéo e a
minimizagdo do esfor¢co computaciona para aresolucéo do sistema diferencia ordinario
acoplado, resultante da transformacdo (COTTA e MIKHAILOV, 1997).

O problema auxiliar escolhido é um problema de Sturm-Liouville, ja que gera
fungdes ortogonais, necess&rias ao formalismo da determinacdo dos coeficientes da

expansdo, para valores discretos de [, e certos tipos de condigbes de contorno

homogéneas como do tipo Dirichlet, Neumann ou combinacéo entre elas (ALMEIDA,
2003):
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( (2)Pn(2) (Z)}ﬁfR(Z)wn(Z):o

em que:

Z,,<Z2<Z, k=12..,N

W, (2) =¥,,(2)
D(Z) =D,
R(Z) =R,

(IV.16)

As condigdes de interface e de contorno no problema de autovalor sdo dadas,

respectivamente, por:

Z2=2Z,,

W =¥_

D&, % =D,,&4 =
=7,

Y=Y,

D,£ dLIJk _ d¥, .,

Z=0
d¥,,
dz
z=1
dw,,
dz

-D, +WW, =0

=0

dv,

=D& &

(IV.17)

(IV.18)

(IV.19)

(IV.20)

Para cada autovalor B, , tem-se uma autofuncdo correspondente que satisfaz a

Equacéo (1V.16) e as condicdes de interface e de contorno (1V.17 —1V.20).

A solucdo gera para o0 sistema de autovalores pode ser expressa como

(MIKHAILOV et al., 1983):

41



sena,, (Zy,4,2)

Y (Z2)=W (Z
kn( ) kn( k)Sencq(n(Zkﬂ,Zk)

Z,,<Z<Z, k=12..,N

em que

Wn(a,b) =ﬁn\/|;5(a—b)

+ l'IJkn (Zk+1)

Sena‘kn (Z’Zk)

N, (Ziq,Zy) (V.21)

(IV.22)

W, (Z,), ¥, (Z), ¥,,(Z,), ... ¥, (Z,) sdo os vaores nas interfaces da autofuncéo

correspondente ao autovalor pn. Utilizando as condigdes de contorno e de interface,

pode-se montar uma equagdo matricial para a obtencéo desses coeficientes.

[K(B)]w,]=0

em que

(IV.23)

(W ]=[Wn(Zo) Wi(Z) WolZy) - WaZ]

e
'a,, -b, 0 O
_bln ain _bZn 0
0 -b, a, -b,
Kegl=|,
0 0 by,
O 0 O

aN -1n

- an

_bN

n

ay, |

Os elementos da matriz [K(,Bn)] podem ser calculados das condicbes de

interface e de contorno (1V.17 — IV.20):

an = A1n + A1+1n
b, =B, i=01,...,N,
e
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AOn =&W, Ay =0

B = gkﬁn‘\/ Rka

Sen%n (Zk+1’ Zk)

Akn = Bkn COSCU}(n (Zk+1’ Zk)

Para se obter uma solugcdo ndo trivial do sistema representado pela Equacéo

(IV.23) , o determinante [K (83,)] precisa ser igual azero. Logpo, IK(B,)|=0.

Obtendo-se o0s coeficientes, uma forma de se calcular, eficientemente, os
autovalores e autofuncbes e que foi utilizada por Liu et al. (1998), € através de um
algoritmo denominado método da contagem de sinal. Uma forma aternativa e que foi
utilizada para este trabaho, € utilizar um agoritmo implementado na sub-rotina
DSLEIG da biblioteca numérica do ISML, que utiliza o méodo de tiros mdltiplos
(PRUESS e FULTON, 1993) para marchar no espaco da primeira condicdo de contorno
do problema de Sturm-Liouville em direcdo ao Ultimo contorno. E feita uma iteracéo

sobre o autovalor calculado até que a segunda condi¢do de contorno seja satisfeita.

As idéias originais da sub-rotina DSLEIG foram concebidas por BAILEY
(1966) e, futuramente, desenvolvidas por BAILEY (1976) e BAILEY (1978). Essa sub-
rotina foi desenvolvida para trabalhar com condi¢bes de contorno separadas ou
acopladas e com casos que envolvam a classificagdo de pontos de intervalo da equacéo
diferencial, fornecendo informagdes tanto quantitativas como qualitativas sobre as
propriedades de problemas de Sturm-Liouville. DSLEIG é uma sub-rotina eficiente
para computacdo de autofuncdes e autovalores para problemas de Sturm-Liouville com

vaor de contorno.

Definindo-se os autovalores e autofuncdes, parte-se para a definicdo do par
transformada-inversa que € uma consequiéncia direta da propriedade da ortogonalidade
(Anexo A) das autofungdes oriundas do problema auxiliar. A transformadaintegral &



_ 1
U (r)= NE jzzog(Z)R(Z)wn (Z)U(Z,7)dZ

1 N
= N/]/Z - kRkI W (2)J(Z,7)dZ (IV.24)

eaférmuladainversaé

- 1 o
U(z,r)= ZW W, (2, (7) (IV.25.3)

n=1

A norma pode ser calculada através da equacdo abaixo:

= ekJFTD W2 (Z,) + Wi (Z,n)
pe=] sen‘a), (Z,.4.Z,)
%n%n(zk+1, Zk)cosmm(Zkﬂ, Z)+
ZN: 5km W, (z2)+¥Y.(Z.0) (
= B =’ (Z..Z)
W (Z141:Z) COSW, (2,11, Zy)) n=12,..,0 (1V.26)

(Cqm (Zk+1’ Zk) -

sena,, (Zk+l’ Zk) -

Do ponto de vista computacional, a transformada inversa (1V.25.a) é truncada
em um termo L, suficientemente grande para produzir uma boa acurécia. Pode-se

reescrever a Equacéo (1V.25.a) como:

L 1 N
U(Z.1) =2 15 Wa(2U,() (IV.25.b)

n=1

A Equacéo (IV.25.b) envolve U_n(r) potenciais transformados (n =1, 2, 3, ...,
L), que podem ser determinados a partir da transformacdo integral da Equacéo (1V.7).

Para derivar U_n(r), aplica-se 0 operador I Mdz na Equacdo (1V.7) afim de

Z=0 n

se obter:



1 7 ouU
— j g(Z)LIJn(Z)R(Z)EdZ

n

oU
N yz j £(Z)W¥, (Z)—(D(Z)a—zjdz -

%2 jg(z)w (Z)W(Z)—dz‘ ]/;/2 TE(Z)Wn(Z)R(Z)yU(T)dZ (IV.27)

O lado esquerdo da Equagso (IV.27) ¢ igudl a (dU, (r)/dz) da definicéo da
transformada integral (I1V.24). O primeiro termo do lado direito da Equagdo (1V.27)

pode ser integrado por partes. Pode-se reescrever a Equacdo (1V.27) como:

dU, (1) _ £(Z2)¥,(2)
- -B2U, (1) - j N w(z ) dz W (7) +
f(r)% n=212,..L (1v.28)

O termo fonte é definido como:

_ s E(Zg)W(Z,) _
9,(1)= (1) Nn% n=212,...,L (1V.29)

Utilizando a férmula inversa (1V.25.a), pode-se reescrever o segundo termo do
lado direito da Equacéo (1V.28), obtendo-se:

4, (T)+ZAVU (0)=9,(r) n=12..,L (1V.30)
em que
Ay =50, + T }/ 7 I E(Z)W(Z2)¥, (Z)ﬂdz (IV.31)

Os coeficientes da matriz (IV.31) foram obtidos através do Mathematica e,
posteriormente, implementados em FORTRAN, encontrando-se detalhadamente

descritos no Anexo B.



Da mesma forma, transforma-se a condi¢do inicia do problema, Equacéo

(IV.15), parase obter:

— N C Z,
U,0=> No'y: ER [ Wa(2)dz (IV.32)
k=1 Np k1

IV 2.2—-SOLUCAO B: SOLUCAO COM EILTRO

As mesmas hipoteses consideradas para a obtencdo da solucdo A sdo, aqui,
consideradas, sendo que, para obtencéo desta solucdo, aplica-se ao problema origina a

utilizagdo de um filtro f (7). O filtro € um artificio matematico e baseia-se naidéia de

eliminar ou, a menos, reduzir ainfluéncia do termo fonte no problema. E uma técnica
gue consiste em filtrar o potencial através de uma funcdo adequada que torne

homogéneas as condicdes de contorno. Reescreve-se, entdo, o potencial original, como:
C(Z,n)=U(zZ,1)=1(1) (IvV.33)

em que U(Z,7)corresponde a solucdo do problema homogéneo e f(7)é o filtro

utilizado.

Reescrevendo-se a Equagdo original (1V.7) com filtro, tem-se:

R U(Z.0) :i(Dk aUk(Z’T)j—Wk o, (Z,7)
or 0z 0Z 0Z
~R,(Z.7)-RA (M) -R T (V-39

Note-se que os dois ultimos termos do lado direito da equacéo (1V.34) surgem

devido aexisténciado filtro.

As condic¢des de contorno para esse problema tornam-se:
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7 = Zk—l (|V35a)

U =U,,
IV.35.b
U, aU, (IV.35h)
Dy & 7 Dk—lfk—la—z
(IvV.35.c)
Z=2Z, (IV.36.9)
U, =u
“ aSl 50 (IV.36.b)
D K€k 5 <= Dk+1gk+1¢
0Z 0Z (IV.36.)
Z=0
ou
- Dla_Zl +WU, =0 (IV.37)
Z=1
Uy =0 (1V.38)
0Z
A condicdo inicial € escrita como:
U, (z0=C,, -f(0), Z,<Z<Z, k=12.,N (1V.39)

Define-se 0 mesmo par de transformada-inversa da solucéo anterior, sendo a
transformada integral

U, (1) :i% [ €@R@)¥, @2z

N ZekRk [ Wa@uzn)dz (1V.40)

eaférmuladainversa

U(z,7)= ZL“N—ly WY (Z)U.(7) (IV.41)

n=1

Da mesma forma que a Equagéo (IV.25.b), a Equagéo (IV.41) envolve U (7)

potenciais transformados (n = 1, 2, 3, ..., L), que podem ser determinados a partir da
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solucdo da Equacdo (1V.34). Aplicando-se o operador I Mdz na Equacdo

I"I

(IV.34) obtém-se:

1 oU
7 [e@)w, (2RZ)7—dz

oU
N %2 j £(Z)¥, (Z)—(D(Z)a—zjdz -

y 1
N/ 72 JE(Z)LP (Z)W(Z) Zz Z[f(Z)Wn (Z)R(Z)UdZ -
@ IE(Z)LP (Z)R(Z) f (1)dZ - o (1) V.2
N; dr

n

O lado esquerdo da Equagio (IV.42) & igua a (dU, (r)/dr) da definicZo da
transformada integral (1V.40). O primeiro termo do lado direito da Equacdo (1V.42)

pode ser integrado por partes. Pode-se reescrever a Equacéo (1V.42) como:

du du, (@) _ VAL NVA ou
dr ﬁ u, (1) = ZIOTW(Z)EdZ
VU_n(T)-VI g(z:\lu;:(Z)Un(T)dZ_I )W, (Z)Q(Z) df (r) 4 -
yz'[o%q:(z)R(Z)f( )dz n=12..,L (V.43
O termo fonte é definido como:
_ 1 E2)W,(2) df (r) .
9, (1) = Z[O N RO
1
IMR(Z)N r)dzZ n=12,..L (IV.44)

Z=0 n

Utilizando a férmula inversa (1V.41), pode-se reescrever o segundo termo do

lado direito da Equacéo (1V.43), obtendo-se:



dU, (1) &,
%+;Awur(r):gn(r) n=12,.,L (IV.45)

emque A, e A, possuem o mesmo valor da solugéo anterior.

Transformando-se também a condicdo inicia, tem-se:

— NG, — (O Z
U,(0) = Z%&&LH W..(Z2)dz (IV.46)

n

1V.2.3—SOLUCAO C: SOLUCAO COM REDUCAO DE DOMINIO

Esta solugdo foi desenvolvida com o intuito de se analisar os potenciais
transformados calculados quando se considera, apenas, a regido do dominio onde os
valores das concentracBes ndo podem ser negligenciados. As mesmas hipoteses da

solucdo anterior foram, agqui, consideradas.

Para comecar a resolver o problema, em vez de se considerar o dominio total,
considera-se 0 numero de camadas N = 1, quando a concentracdo inicial em todas as
camadas € igua a zero, Cp = 0, ou N = Ni+1, para 0 caso em que se considera uma
concentracdo inicial diferente de zero na camada Nx. Inicia-se, entdo, a integracédo

temporal até o tempo desgjado, 7, . A sub-rotina DIVPAG permite que se acompanhe o

processo de integracdo, bastando, para isso, que se escolha um valor de PARAM(7)

diferente de zero.

Para cada valor de 7 < r, , é feito um teste no contorno de N, zy, onde se

calcula a concentragdo. Caso esta seja menor do que uma tolerancia prescrita, continua-
se a integracdo para calcular os potenciais transformados, armazenando o valor dos
Mesmos para que possam ser usados posteriormente quando uma nova camada for
atribuida e um novo célculo de potenciais for feito. Caso contréario, a integracdo €
interrompida e os Ultimos vaores calculados dos potenciais transformados sdo
descartados. Considera-se, entdo, um novo problema em que uma nova camada é

atribuida, fazendo-se N = N+1. As autofunces, normas e autovalores do novo
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problema s&o calculados, bem como os coeficientes da matriz A do sistema diferencial.
A condicdo inicial dos novos potenciais transformados em 7 =7’ € obtida a partir da

transformacéo integral da solucéo do problema anterior, sendo dada pela expressao:

— 1 Nla(Z)R(Z) e
un(r>—N—n%jzj =SS ()W (U (r)dZ

W (2)dz
=ZyN (|V47)

em gue o sobrescrito “*” é usado para referenciar as autofungdes, normas e potenciais

transformados utilizadosem 7 <7'. A solucéo C pode ser melhor representada através
do fluxograma abaixo:
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N° de camadas consideradas
N=1-=2Cy=0
N = Ngs1 2 Cop#0emN

Inicio
da
I ntegracéo

Célculo dos
Potenciais

Armazenamento
dos Potenciais
Transformados

Célculo

da
Concentragdo

\ N//C>TOL /

S

v
Restauracdo
dos Potenciais
Armazenados

Nc = N(:+l

Célculo dos autovalores, autofuncgoes,
normas, coeficientes da matriz A e da
nova condig&o inicial dos novos
potenciais transformados

Figura4.2: Fluxograma sintetizador da solugéo C.
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1V.2.4—SOLUCAO NUMERICA

O sistema de eguacdes diferenciais ordinérias truncado pode ser numericamente
resolvido através de diferentes ferramentas, dependendo do tipo de problema
considerado. Para um problema com valor inicia, enfoque deste estudo, a integracéo
numeérica pode ser obtida através da sub-rotina DIVPAG, incorporada na biblioteca do
ISML (IMSL MATH/LIBRARY,1991). Essa sub-rotina oferece uma interessante
combinagdo de controle de acurécia, simplicidade de uso e confiabilidade (COTTA e
MIKHAILOV, 1997).

1V.2.5-PROCESSO DE TRUNCAMENTO

A resolucdo de um sistema de equacdes diferenciais ordinarias, sob um ponto de
vista numérico, somente é possivel com uma versdo truncada do sistema. O simples
truncamento do sistema numa determinada toleréncia prescrita pelo usuario pode ndo
ser totalmente eficiente, uma vez que a série global resultante pode conter termos da
solugdo que ndo sdo importantes para se obter uma convergéncia e desprezar
combinagdes de outros autovalores que podem ter importante influéncia para o clculo
dos potenciais transformados, sendo fundamentais para a aceleragdo da convergéncia
(BARROS, 2004).

Sendo assim, torna-se bastante relevante estabelecer um critério de truncamento
para a solugdo por expansdo de autofuncbes que selecione somente os termos mais
relevantes para a convergéncia da série na precisao requerida. Esse procedimento é de
extrema importancia para casos multidimensionais, ja gue se tem um grande espectro de
combinagbes de autovalores e a selecdo inapropriada dos mesmos pode levar a
resultados com falsa convergéncia (BARROS, 2004).

Analisa-se 0 processo de truncamento, a fim de se verificar o nimero de termos

requeridos, para a obtencéo de cada solucéo, dentro da tolerancia desejada de 10,
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IV.25.1 — CRITERIO DE CONTROLE DE ERRO: PROCEDIMENTO
ADAPTATIVO

O procedimento adaptativo (COTTA & MIKHAILOV, 1997) permite o
desenvolvimento de algoritmos com controle automético do erro global, através de
selecdo adaptativa da ordem de truncamento das formulas de inversdo, o que reduz
sensivelmente o tempo de CPU. Considere-se a escolha de um valor inicid
superestimado para a ordem de truncamento N do problema de valor inicial ordinario
transformado. Efetua-se, entdo, a primeiraintegracdo numeérica sobre o intervalo tg aty,

onde ty corresponde ao inicio do processo et; € o primeiro estégio a ser alcancado.

A natureza anditica da formula de inversdo permite a utilizacdo de
procedimentos de verificagdo direta sobre cada posicdo dentro do meio em gque uma
solucdo é desgada. Assim sendo, a ordem de truncamento N pode ser reduzida,
gradualmente, até o menor valor N* que satisfaca 0 seguinte critério de convergéncia:

‘ Sa@S0 |

= max
d v

C,(z1) +ZN:¢7iEi (t) (IV.48)

em que 77 corresponde a toleréncia prescrita para o erro relativo globa da solucéo

(formula de inversdo); o dominio espacial V corresponde ao conjunto de pontos onde se
desgia calcular as solugdes. Enguanto ndo for encontrado um inteiro N* menor do que
N e que satisfaca o critério acima, este devera ser incrementado a ultima integracéo
numérica repetida e um novo N* deverd ser procurado. Apos a reducdo de N ao valor
N*, a integracdo numeérica do préximo intervalo, t; a t;, sendo t; < tp, envolvera um
sistema truncado de menor ordem, respeitando-se a precisdo requerida para a solucéo
final. Na seguéncia, um novo N* devera ser encontrado, o valor de N gjustado para N*
e a integracdo numérica do intervalo seguinte efetuada. Este ciclo se repete até a
obtencdo da solugdo para o ultimo tempo desgjado. O procedimento adaptativo torna-se
mais eficiente a medida que se marcha no tempo fisico, quando um nimero cada vez

menor de termos é necessario para atingir a convergéncia da formula de inversio.
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IV.3-—RESULTADOSPRELIMINARES

Com o0 objetivo de se comparar as trés solugbes propostas, um caso teste
proposto por Liu et al. (1998) foi escolhido. Esse caso constitui-se de trés camadas com
propriedades definidas na tabela abai xo:

Tabela4.1: Valores das propriedades de cada camada.
O coeficiente de dispersso (D,) é dado em cm?'s e a velocidade de poro (w), em cm/s.

Camada 1(z=0a 100 cm)
R1 1
D, 0,1
€1 0,34
Wi 0,002
Camada 2 (z= 100 a 200 cm)
R, 1
D, 0,15
€2 0,15
W2 0,0045
Camada 3 (z= 200 a 300 cm)
Rs3 1
D3 0,1
€3 0,68
W3 0,001

As solugdes foram implementadas na linguagem computacional FORTRAN-90,
sendo os resultados, obtidos pelos programas gerados, comparados aos obtidos na
literatura (LIU et al., 1998), a fim de verificar-se os programas criados. Para esta
verificacdo, fez-se uso da solucéo B, j& que esta € uma cdpia fiel da solucéo proposta
por Liu et al. (1998), ressaltando-se que a Unica diferenca existente entre as duas
solugdes € que o autor resolve o sistema diferencial ordinério analiticamente, enquanto
gue a solucéo B, proposta neste trabalho, resolve este sistema numericamente, através
da DIVPAG, como mencionado anteriormente. Além dos valores das propriedades de

cada camada, estabelecidos na Tabela 4.1, considera-se a concentracdo inicia em cada
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camada igua a zero, o filtro f(t) igual a um, aém de ndo se considerar o decaimento
radioativo.

A Figura 4.3 mostra a distribuicdo de concentracéo relativa ao longo das trés

camadas consideradas para tempos pré-determinados.

09 3
0,8 T

0,7 T

~—&—Tempo = 5000s
0,6 § —&—Tempo = 15000s
== Tempo = 30000s
—e—Tempo = 40000s
=&=—Tempo = 50000s
=X=Tempo = 60000s
=O=Tempo = 80000s
—+=Tempo = 100000s

051

Concentragdo

0,4 7

03+

0,2 +

0,1+

0 + + + + + + i '
0 100 200 300
z

Figura 4.3: Distribuicdo da concentragéo relativa (C/Cp) em um meio poroso composto
por trés camadas.

Para que os resultados simulados reproduzam fielmente os resultados obtidos
por Liu et al. (1998), fez-se necessario utilizar valores de tempo de 0.5 x 10* a 10 x 10"
s, enquanto que Liu et al. (1998) utilizam valores de tempo de 0.5 x 10° a 10 x 10° s.
Para garantir a certeza quanto aos valores gerados por este trabalho, uma comparagdo
foi feita entre os valores obtidos por Liu et al. (1998) e os valores obtidos pela solucéo
B. Fez-se uso de um programa capaz de digitalizar os valores do gréfico proposto por
Liu et al. (1998), obtendo-se, assim, os valores numéricos do gréfico em questdo, sendo,
entdo, possivel sobrepor os resultados gerados por Liu et. al. (1998) e pela solucéo B,
proposta neste trabalho (Figura 4.4).
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Comparagéo

—8— Tempo_1=5000 s
— ———Tempo_1_LIU
—o— Tempo_2 =15000 s
------- Tempo_2_LIU
—a— Tempo_3 =30000 s
————— Tempo_3_LIU
—o— Tempo_4 =40000 s
—--—- Tempo_4_LIU
—— Tempo_5 = 50000 s
Tempo_5_LIU
—>— Tempo_6 = 80000 s

Concentragéo

= = Tempo_6_LIU
—+—— Tempo_7 = 100000 s
—--—- Tempo_7_LIU

Figura 4.4: Comparagédo dos resultados obtidos por Liu et al. (1998) e pela solugéo B.

Através da Figura 4.4, pode-se perceber que os tempos gerados pelo autor e pela
solucdo B equivalem-se. Isso mostra que, realmente, existiu um engano por parte do

autor em relacdo a grandeza do tempo, ja que todas as curvas mostram-se coincidentes.

1V.3.1—RESULTADOS DA SOLUCAQO A

A fim de se verificar as solugdes propostas, um caso-teste, previamente
publicado na literatura (Liu et al., 1998), foi escolhido. Considera-se a concentracdo
inicial em cada camada, Co, igual a zero e ainexisténcia de decaimento radioativo, A. E
importante ressaltar que a tolerancia utilizada para o calculo das autofuncdes é de 5x10°

" enquanto que atolerancia utilizada pela sub-rotina DIVPAG éigua a10™.

As Figuras 4.5 a 4.8 mostram o comportamento dos potenciais transformados,
ordenados e ndo ordenados, para tempos pré-determinados, para a solugdo em questéo.
Pode-se perceber que, apesar de bem ordenada, a solucdo mostra-se pouco convergente.
Percebe-se, ainda, de acordo com a Figura 4.9, que a convergéncia mantém-se constante

amedida que o tempo aumenta.
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Figura 4.5: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e ndo ordenados,
para o tempo de 5000 s— Solugdo A.
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Figura 4.6: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e ndo ordenados,
para o tempo de 15000 s— Solucdo A.
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Figura4.7: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e n&o ordenados,
para o tempo de 40000 s — Solucéo A.
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Figura 4.8: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e ndo ordenados,
para o tempo de 100000 s— Solucéo A.
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Figura 4.9: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e ndo ordenados,
para os tempos de 5000 s e 100000 s— Solugéo A.

1V.3.2—RESULTADOS DA SOLUCAO B

Para o desenvolvimento desta segunda solucdo, sdo feitas as mesmas
consideracBes da solucdo anterior. A Unica diferenca encontra-se na utilizacdo de um

filtro que, para o estudo em questdo, éigua aum, f(t) = 1.

As Figuras 4.10 a 4.13 mostram o comportamento dos potenciais transformados,
ordenados e ndo ordenados, para tempos pré-determinados, para a solucdo B. E
possivel perceber que esta solugdo mostra-se mais desordenada gue a solucdo anterior,
porém muito mais convergente. Para os mesmos 60 termos utilizados, a convergéncia
obtida, paraa solucéo em questédo, € muito maior que a solugdo anterior.

Ao comparar-se a Figura 4.13 com a Figura 4.8, por exemplo, percebe-se que,
para obter-se um potencial transformado com trés casas decimais, a solugéo B precisa

de, apenas, 7 termos, enquanto que a solucdo A, sem filtro, precisa de 22 termos.

Note-se, ainda, que, com o0 passar do tempo, a convergéncia tende a ficar
constante, mas, diferentemente da solucéo anterior, € possivel identificar, de acordo

com aFigura4.14, uma notéria diferenca entres os tempos inicia efinal.
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Figura 4.10: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e néo ordenados,
para o tempo de 5000 s- Solugéo B.

Os potenciais transformados encontram-se desordenados para todos os tempos,

caracteristica esta, ndo encontrada na solucdo anterior.

® 3 5 7 9 11131517 19 21 23 25 27 29 31 33 35 37 39 41 43 45 47 49 51 53 55 57 59
01 X‘-‘
0,01 \ £
0,001 jand
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0,0001 b J Tempo = 15000s

M o
0,00001 /\ A
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Potenciais Transformados

0,0000001

0,00000001

Autovalores

Figura4.11: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e ndo ordenados,
para o tempo de 15000 s — Solucéo B.
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Figura 4.12: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e ndo ordenados,

Potenciais Transformados
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para o tempo de 40000 s — Solucéo B.
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Figura 4.13: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e ndo ordenados,

para o tempo de 100000 s — Solucéo B.
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Figura 4.14: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e ndo ordenados,
para os tempos de 5000 s e 100000 s— Solucéo B.

|V.3.3—RESULTADOS DA SOLUCAO C

O caso-teste utilizado nesta solugdo identifica-se ao utilizado na solugdo B,
sendo que para esta solucdo, aém das tolerancias relativas ao calculo de autofuncbes e a

da sub-rotina DIVPAG, considera-se, ainda, uma tolerancia de truncamento igual a10™.

As Figuras 4.15 a 4.18 mostram o comportamento dos potenciais transformados,
ordenados e ndo ordenados, para tempos pré-determinados, para a solu¢cdo C. Pode-se
perceber, comparando as Figuras 4.15 e 4.10 que, logo no primeiro tempo, a solucéo C
mostra-se muito mais convergente e ordenada. Isto porque, para o tempo em questdo,
uma unica camada € considerada, ou sgja, 0 dominio € limitado, 0 que torna os
potenciais calculados muito mais representativos do problema fisico. Anaisando o
tempo seguinte (Figura 4.16), momento em que a frente de contaminagéo atinge a
segunda camada, ndo se nota 0 mesmo comportamento. Nesta, 0s potenciais

transformados mostram-se téo desordenados quanto a solucéo anterior.
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Figura 4.15: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e ndo ordenados,
para o tempo de 5000 s — Solucgéo C.

A solucdo C mostra-se mais convergente que a solugdo B. Comparando as
Figuras 4.16 e 4.11, por exemplo, para um potencial calculado com trés casas decimais,
a solucdo C precisa de, apenas, 7 termos, enquanto que a solucdo B precisa de,

aproximadamente, 16 termos.

Diferenca notdria e valida de se ressaltar pode ser anadlisada na Figura 4.19, em
gue os tempos inicia e final sdo plotados juntos. Diferentemente das solugdes
anteriores, o Ultimo tempo sempre se mostra mais convergente que oS iniciais.

Caracteristica que ndo se percebe para esta Ultima solucéo.

Importante ressaltar que, comparando as Figuras 4.19 e 4.14, o melhor resultado
obtido pala solugdo B, para o tempo igua a 100.000 s, equivale ao pior resultado obtido
pela solucéo C, para 0 mesmo tempo.
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Figura 4.16: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e ndo ordenados,
para o tempo de 15000 s — Solucéo C.
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Figura4.17: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e ndo ordenados,
para o tempo de 40000 s — Solucéo C.
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Figura4.18: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e ndo ordenados,
para o tempo de 100000 s— Solucéo C.
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Figura4.19: Comportamento dos potenciais transformados, ordenados e ndo ordenados,
para os tempos de 5000 s e 100000 s— Solucéo C.
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|V.3.4— ANAL ISE DE CONVERGENCIA

As Tabelas 4. 2 a4.13 mostram a andlise de convergéncia para as solucdes A, B

e C, respectivamente.

Analisando todas as solucles, de uma maneira geral, € possivel perceber o
progresso da convergéncia na medida em que se aumenta a ordem de truncamento da
série. Para a solucéo B, no tempo igual a 15.000 s e Z igual a 120 cm, por exemplo,
uma convergéncia na quarta casa decimal é obtida para um nimero de termos igua a
15. Ja na solucéo C, para este mesmo tempo e profundidade, uma convergéncia na
guarta casa decimal é conseguida com, apenas, 10 termos. Note-se que a convergéncia
da solucéo C mostra-se mais acelerada em relacdo a solucdo B, utilizando-se, um menor
nimero de termos ao utilizado na solucéo anterior. Importante ressaltar que, para a
primeira solucdo, solugdo A, os 100 termos utilizados ndo sdo suficientes para que se

obtenha convergéncia em tempo agum.

Esse resultado deve-se ao fato da introducdo de um filtro nas solucbes B e C.
Isto porque, o filtro atua no sentido de homogeneizar as condigdes de contorno,
acelerando, por fim, a convergéncia. O problema fisico da solugdo A ndo possui as
condigdes de contorno homogeneizadas e, dessa forma, a convergéncia € muito mais
lenta, j& que os valores do potencial ou de sua derivada nos contornos ndo se anulam

como as autofuncdes que visam representa-lo (ALMEIDA, 2003).

Tabela4.2: Andlise de convergéncia paraa solucéo A no tempo = 5.000 s.

CONCENTRACAO NO TEMPO =5000 s

Z N° TERMOS

5 10 15 30 60 100
0 | 0,1402 | 0,2587 | 0,3061 | 0,3596 | 0,3861 | 0,3969
60 | 0,0540 | 0,0154 | 0,0220 | 0,0227 | 0,0222 | 0,0219
120| -0,0216 | -0,0084 | -0,0037 | 0,0006 | 0,0005 | 0,0001
180| 0,0180 | -0,0066 | 0,0030 | -0,0007 | 0,0002 | 0,0001
2401 -0,0052 | -0,0020 | -0,0019 | -0,0001 | 0,0001 | 0,0000
300/ 0,0045 | -0,0014 | 0,0015 | -0,0001 | -0,0001 | 0,0000
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Tabela4.3: Andlise de convergéncia paraasolucéo A no tempo = 15.000 s.

CONCENTRACAO NO TEMPO = 15000 s

Z N° TERMOS
5 10 15 30 60 100
0 | 0,2908 | 0,4396 | 0,4945 | 0,5560 | 0,5863 | 0,5987
60 | 0,2030 | 0,1767 | 0,1894 | 0,1967 | 0,1996 | 0,2007
120| 0,0111 | 0,0318 | 0,0381 | 0,0440 | 0,0447 | 0,0447
180| 0,0197 | -0,0016 | 0,0083 | 0,0050 | 0,0060 | 0,0059
240| -0,0051 | -0,0020 | -0,0019 | 0,0000 | 0,0002 | 0,0001
300| 0,0040 | -0,0012 | 0,0012 | -0,0001 | -0,0001 | 0,0000
Tabela4.4: Andlise de convergéncia paraa solucéo A no tempo = 50.000 s.
CONCENTRACAO NO TEMPO = 50000 s
Z N° TERMOS
5 10 15 30 60 100
0 | 04851 | 0,6499 | 0,7150 | 0,7853 | 0,8201 | 0,8343
60 | 0,5525 | 0,5800 | 0,6097 | 0,6348 | 0,6462 | 0,6508
120| 0,3789 | 0,4310 | 0,4557 | 0,4785 | 0,4876 | 0,4911
180| 0,2233 | 0,2380 | 0,2592 | 0,2655 | 0,2717 | 0,2737
240| 0,0477 | 0,0562 | 0,0590 | 0,0635 | 0,0649 | 0,0654
300| 0,0229 | 0,0217 | 0,0245 | 0,0248 | 0,0253 | 0,0256

Tabela4.5: Andlise de convergénciaparaa solugdo A no tempo = 100.000 s.

CONCENTRACAO NO TEM PO = 100000 s

N° TERMOS

5

10

15

30

60

100

0,5695

0,7386

0,8081

0,8819

0,9186

0,9335

60

0,7365

0,7874

0,8259

0,8600

0,8759

0,8822

120

0,6412

0,7180

0,7551

0,7900

0,8052

0,8111

180

0,4879

0,53%4

0,5732

0,5922

0,6048

0,6094

240

0,2589

0,2927

0,3046

0,3195

0,3260

0,3284

300

0,1991

0,2209

0,2310

0,2402

0,2449

0,2469
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Tabela4.6: Andlise de convergéncia paraa solugdo B no tempo = 5.000 s.

CONCENTRACAO NO TEMPO =5000 s

Z N° TERMOS

5 10 15 30 60 100
0 | 04162 | 04122 | 0,4127 | 0,4130 | 0,4130 | 0,4130
60 | 0,0224 | 0,0221 | 0,0223 | 0,0222 | 0,0222 | 0,0222
120| 0,0026 | -0,0002 | 0,0001 | 0,0002 | 0,0001 | 0,0001
180| 0,0019 | -0,0003 | 0,0001 | 0,0000 | 0,0000 | 0,0000
240/ -0,0003 | -0,0001 | 0,0000 | 0,0000 | 0,0000 | 0,0000
300/ 0,0005 | -0,0001 | 0,0000 | 0,0000 | 0,0000 | 0,0000

Tabela4.7: Andise de convergéncia para a solugdo B no tempo = 15.000 s.

CONCENTRACAO NO TEMPO = 15000 s

Z N° TERMOS
5 10 15 30 60 100

0| 06134 | 06164 | 06169 | 0,6171 | 0,6171 | 0,6171
60 | 0,2082 | 0,2031 | 0,2033 | 0,2031 | 0,2031 | 0,2031
120| 0,0420 | 0,0446 | 0,0453 | 0,0452 | 0,0452 | 0,0452
180| 0,0083 | 0,0055 | 0,0060 | 0,0059 | 0,0059 A 0,0059
240| -0,0005 | 0,0000 | 0,0001 | 0,0001 | 0,0001 | 0,0001
300| 0,0006 | -0,0001 | 0,0000 | 0,0000 | 0,0000 | 0,0000

Tabela4.8: Andlise de convergéncia para a solugdo B no tempo = 50.000 s.

CONCENTRACAO NO TEMPO =50000's

Z N° TERMOS
5 10 15 30 60 100

0 | 0,8628 | 0,8532 | 0,8556 | 0,8555 | 0,8554 | 0,8554
60 | 0,6531 | 0,6567 | 0,6582 | 0,6584 | 0,6584 | 0,6584
120| 0,5063 | 0,4930 | 0,4971 | 0,4968 | 0,4967 | 0,4967
180| 0,2653 | 0,2744 | 0,2777 | 0,2767 | 0,2768 | 0,2767
240| 0,0674 | 0,0652 | 0,0664 | 0,0661 | 0,0661 | 0,0661
300| 0,0257 | 0,0255 | 0,0257 | 0,0259 | 0,0259 | 0,0259
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Tabela4.9: Andlise de convergéncia paraa solucéo B no tempo = 100.000 s.

CONCENTRACAO NO TEMPO = 100000 s

N° TERMOS

5

10

15

30

60

100

0,9703

0,9530

0,9564

0,9559

0,9558

0,9558

60

0,8877

0,8899

0,8923

0,8925

0,8924

0,8924

120

0,8404

0,8157

0,8212

0,8206

0,8205

0,8205

180

0,6021

0,6132

0,6176

0,6163

0,6163

0,6163

240

0,3361

0,3308

0,3326

0,3322

0,3321

0,3321

300

0,2500

0,2492

0,2496

0,2497

0,2497

0,2497

Quando se reduz o dominio utilizado, solucdo C, um resultado bastante
semelhante a solugdo B, para tempos grandes, € obtido. Porém, para os tempos iniciais,
em gue o sistema de equacdes diferenciais ordinérias é resolvido para um dominio
reduzido, a convergéncia na solucdo C é muito maior que na solucéo B. Esse fato pode
ser percebido, por exemplo, no primeiro passo de tempo, 5000 s, numa profundidade
igual a 60 cm, em gque a convergéncia na quarta casa decimal, para a solugéo B € obtida
com trinta termos, enquanto que, na solugdo C, a mesma convergéncia € obtida com
apenas dez termos. Para um passo de tempo posterior, 15000 s, a uma mesma
profundidade, uma convergéncia na quarta casa decimal é obtida pela solucdo B com
trinta termos, enquanto que o nimero de termos requeridos pela solugdo C, para a
obtencdo da mesma convergéncia, equivale a metade do nimero de termos necessarios
na solucdo B. Ja para o ultimo tempo analisado, 100000 s, os resultados das duas
solugbes mostram-se bastante parecidos. Para uma profundidade de 60 cm, por

exemplo, 0s mesmos resultados sdo obtidos a partir de dez termos.

Tabela4.10: Andlise de convergéncia para a solucdo C no tempo = 5.000 s.

CONCENTRACAO NO TEMPO = 5000 s
Z N° TERMOS

5

10

15

30

60

100

0,4127

0,4130

0,4130

0,4130

0,4130

0,4130

15

0,2525

0,2519

0,2519

0,2518

0,2518

0,2518

30

0,1327

0,1325

0,1325

0,1325

0,1325

0,1325

45

0,0593

0,0592

0,0592

0,0592

0,0592

0,0592

60

0,0225

0,0222

0,0222

0,0222

0,0222

0,0222
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Tabela4.11: Andlise de convergéncia para a solucéo C no tempo = 15.000 s.

CONCENTRACAO NO TEMPO = 15000 s

N° TERMOS

5

10

15

30

60

100

0,6154

0,6169

0,6171

0,6171

0,6171

0,6171

60

0,2024

0,2032

0,2031

0,2031

0,2031

0,2031

120

0,0445

0,0452

0,0453

0,0452

0,0452

0,0452

180

0,0065

0,0067

0,0066

0,0066

0,0066

0,0066

Tabela4.12: Andlise de convergéncia para a solucéo C no tempo = 50.000 s.

CONCENTRACAO NO TEMPO = 50000 s

N° TERMOS

5

10

15

30

60

100

0,8623

0,8532

0,8556

0,8555

0,8554

0,8554

60

0,6522

0,6566

0,6582

0,6584

0,6584

0,6584

120

0,5049

0,4929

0,4971

0,4968

0,4967

0,4967

180

0,2641

0,2742

0,2776

0,2767

0,2767

0,2767

240

0,0668

0,065

0,0663

0,0661

0,066

0,066

300

0,0253

0,0254

0,0256

0,0258

0,0258

0,0258

Tabela4.13: Andlise de convergéncia para a solugéo C no tempo = 100.000 s.

CONCENTRACAO NO TEMPO = 100000 s

N° TERMOS

5

10

15

30

60

100

0,9702

0,9530

0,9564

0,9559

0,9558

0,9558

60

0,8874

0,8899

0,8923

0,8925

0,8924

0,8924

120

0,8400

0,8157

0,8211

0,8206

0,8205

0,8205

180

0,6015

0,6132

0,6176

0,6163

0,6163

0,6163

240

0,3354

0,3307

0,3326

0,3321

0,3321

0,3321

300

0,2493

0,2491

0,2495

0,2497

0,2497

0,2497
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[V.3.5-RESULTADOS DO PROCESSO DE TRUNCAMENTO

As Tabelas 4.14 a 4.16 foram construidas com a finalidade de se mostrar o
numero total de autovalores requeridos pelas trés solugdes propostas, para tempos pré-
determinados, quando se utiliza o processo de truncamento proposto pela Equacéo
(IV.48), processo adaptativo, considerando-se uma maha de 31 nés. O vaor de

tolerancia utilizado, para este procedimento, é de 10,

Tabela4.14: Nimero de autoval ores requerido pela solugéo A.

NO
Tempos Autovalores
Tempo = 5000 s >100
Tempo = 15000 s >100
Tempo = 30000 s >100
Tempo = 40000 s >100
Tempo = 50000s >100
Tempo = 60000s >100
Tempo = 80000 s >100
Tempo = 100000 s >100

Tabela4.15: Numero de autoval ores requerido pela solugéo B.

NO
Tempos Autovalores
Tempo = 5000 s 21
Tempo = 15000 s 17
Tempo = 30000 s 24
Tempo = 40000 s 37
Tempo = 50000s 40
Tempo = 60000s 42
Tempo = 80000 s 42
Tempo = 100000 s 42
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Tabela4.16: NUmero de autoval ores requerido pela solugéo C.

NO
Tempos Autovalores
Tempo = 5000 s 8
Tempo = 15000 s 13
Tempo = 30000 s 24
Tempo = 40000 s 37
Tempo = 50000s 40
Tempo = 60000s 42
Tempo = 80000 s 42
Tempo = 100000 s 42

Os resultados obtidos mostram que, com a utilizagdo desse processo de
truncamento, o nimero de autoval ores requeridos para solucéo do problema, para uma

toleranciade 10, é bem menor.

Pode-se perceber, ainda, comparando-se as trés tabelas, que a solucdo A néo
converge para os 100 termos utilizados para tempo algum, enquanto que as demais
solucBes j& se mostram convergentes utilizando-se um nimero de termos bastante
inferior. Note-se que 0 nUmero de termos requeridos por ambas as solucdes, solugdes B
e C, para que as mesmas convirjam, ndo é superior a42. Fator bastante interessante de
se ressaltar é que para tempos pequenos, a solugdo C mostra-se convergente com um
nimero de termos bem inferior a solucdo B. No tempo igual a 5000 s, por exemplo, a
solucdo B necessita de 21 termos para convergir, enquanto que a solugdo C precisa de
apenas 7 termos.

IV.4— CONCLUSOES

Através do estudo proposto neste capitulo, pdde-se concluir que as solugdes que
obtém um melhor desempenho para a resolucdo do problema unidimensional de
migracéo de contaminantes no solo para um meio heterogéneo, saturado, constituido por
multiplas camadas homogéneas so as solucBes B e C. 1sso porque essas solugdes
consideraram um filtro para homogeneizar as condi¢des de contorno e, assim, acelerar a

convergéncia.
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Analisando-se os potenciais transformados, pode-se perceber que a solugdo C
mostra-se mais convergente que a solugdo B, principalmente para 0os primeiros tempos,
devido ao fato daguela restringir, através de um procedimento de teste, 0 dominio fisico
em uma sub-regido onde as concentragdes ndo podem ser negligenciadas. Torna,
portanto, a solucéo do problema, para as primeiras camadas e tempos iniciais, muito
mais precisa, ja que os potenciais transformados calculados sdo mais representativos do
problemafisico. Esses resultados sdo claramente percebidos na andlise das Figuras 4.13
e 4.18, em que a melhor solucdo obtida pela solucdo B equivale a pior solucéo obtida
pelasolugéo C.

O mesmo comportamento € observado quando se faz um estudo da andise de
convergéncia. Pode-se notar uma convergéncia muito superior da solucéo C em relacéo

aB, principalmente para os tempos iniciais.

Conclui-se, ainda, que aintroducédo de um processo de truncamento no problema
pode ser bastante interessante para reduzir o custo computacional, uma vez que a
solugdo pode ser obtida, para uma determinada tolerancia prescrita, utilizando-se um
nimero bem menor de autovalores no cdculo dos potenciais transformados. Para um
problema unidimensional essa ferramenta ndo se mostra essencial, jA que o custo
computacional despendido para a solucéo do problema € pequeno. Essa ferramenta
toma relevancia quando se pensa numa extensdo do problema unidimensiona a
problemas multidimensionais e/ou ndo lineares que, por serem muito mais complexos,

possuem um custo computacional muito maior.

73



CAPITULOV

EXEMPLOSDE APLICACAO

V.1-INTRODUCAO

Com o intuito de se demonstrar a aplicabilidade das solucgbes obtidas, como
interessantes ferramentas para simulacéo de migracdo de contaminantes no solo, dois

exemplos de aplicacéo sdo, neste capitul o, propostos.

V.2-EXEMPLO A

Para este exemplo, utiliza-se a solucdo C, sendo dois cenérios simulados, tendo
como Unica diferenca existente entre eles o fato de que o segundo cenario, aém das trés
camadas de areia existentes no primeiro, considera, ainda, uma ultima camada

constituida por argila.

Como analisado anteriormente, a solugdo C permite que se introduza uma
concentracdo constante e diferente de zero, para cada camada considerada, bem como
decaimento radioativo. Considera-se um meio poroso saturado constituido por trés
camadas homogéneas de areia, no caso do 1° Cenario. J& para 0 2° Cenério, 0 meio
poroso saturado é considerado como sendo constituido pelas mesmas trés camadas de
areia, consideradas no 1° Cenario, além de uma quarta camada constituida de argila.
Para os dois cenarios, a segunda camada encontra-se contaminada com Sr-90, ou sgja, a
concentragdo inicia é diferente de zero nessa camada. Considera-se, ainda, que a meia
vida do poluente considerado € igua a 28,6 anos, tendo-se que levar em conta,

consequentemente, o decaimento radioativo que é calculado em fungdo da meia vida

considerada.
1= In(2)
melavida (V.1)
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A concentragdo na segunda camada é considerada como sendo igual aum.

As caracteristicas consideradas em cada camada, para os dois cenérios

simulados, sdo descritas nas Tabelas 5.1 e 5.2.

Tabela 5.1: Caracteristicas das camadas constitutivas do meio poroso para o 1° cenério.
w é velocidade de poro (m/ano); D é coeficiente de dispersio (m?/ano); Kq é0
coeficiente de distribuicdo(cm®/g); R é o fator de retardamento; ¢ é porosidade; A é 0
decaimento radioativo (ano™); p é adensidade do solo (g/cm®); e C é a concentracéo
inicial em cada camada. A espessura da camada é dada em metros.

Camadas | Espessura w D Ke | R [p]| ¢ A C
12 Camada Oal 0875 |04375 | 15 | 76 | 20400242 | O
22 Camada la2 0875 |04375 | 15 | 76 | 2| 04| 00242 | 1
3% Camada 2a5 0875 |04375 | 15 | 76 | 20400242 | O

Tabela 5.2: Caracteristicas das camadas constitutivas do meio poroso para o 2° cenério.
w é velocidade de poro (m/ano); D é coeficiente de dispersio (m?/ano); Kq é0
coeficiente de distribuicdo(cm®g); R é o fator de retardamento; ¢ é porosidade; A é 0
decaimento radioativo (ano™); p é adensidade do solo (g/cm®); e C é a concentracéo

inicial em cada camada. A espessura da camada é dada em metros.

Camadas | Espessura w D Ka | R |[p]| ¢ A C
12 Camada Oal 0.875 |04375 | 15 | 76 | 2| 04| 00242 | O
22 Camada la2 0875 |04375 | 15 | 76 | 2|04 ]0.0242 | 1
32 Camada 2a45 (0875 |04375 | 15 | 76 | 2]04]0.0242 | 0
42 Camada 45a5 |0.875 [04375 | 110|551 |2 | 04| 00242 | O

V.21-RESULTADOSDO EXEMPLO A

As Figuras 5.1 e 5.2 mostram a distribuicdo da concentracdo, para tempos pré-
determinados, para os dois cendrios considerados. Pode-se perceber que, com a
introduc&o da camada de argila, a concentragdo, ao atingir o limite inferior considerado,
encontra-se substancialmente reduzida. Isto porque a camada de argila serve como uma
barreira de protecéo natural, ja que seu fator de retardamento (R) é ato, o que significa

dizer que essa camada possui uma alta capacidade de retencéo.
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1 T UL o e
0.1
0.01 —&— Tempo =5 anos
% |—8— Tempo = 15 anos
S —4— Tempo = 25 anos
g —e— Tempo = 50 anos
E 0,001 —&— Tempo = 100 anos
2 —%— Tempo = 150 anos
8 —+— Tempo = 200 anos
—o— Tempo = 250 anos
0,0001 —— Tempo = 300 anos
0,00001
0,000001

z

Figura5.1: Distribuicgo da concentracdo relativa (C/Co) para um meio poroso sem presenca de argila

L Ry L

—— Tempo = 5 anos
—a—Tempo = 15 anos
—a— Tempo = 25 anos
—e— Tempo = 50 anos
—8—Tempo = 100 anos
—¥— Tempo = 150 anos
—+— Tempo = 200 anos
S |—e—Tempo = 250 anos
0,0001 5 < ——Tempo = 300 anos

Concentragdo
o
o
o
=
,

0,00001

0,000001

z

Figura 5.2: Distribuic8o da concentragdo relativa (C/Cy) para um meio poroso com presenca de argila
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As Figuras 5.3, 5.4 e 5.5 mostram a distribuicdo da concentragcdo para os dois
cenérios considerados, nos niveisz = 1, z = 4,55 e z = 5 m, respectivamente.

Concentragdoemz=1m

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 75 100 125 150 175 200 225 250 275 300
y A\\\

0,01

—&— Meio sem Argila

—&— Meio com Argila
0,001
0,0001
0,00001

Figura 5.3: Distribuic&o da concentrag8o para os cend&rios 1 (sem argila) e 2 (com argila) emz=1m.

Concentragdo em z=4.55m

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 75 100 125 150 175 200 225 250 275 300

0,1

0,01

0,001
—&— Meio sem Argila
—&— Meio com Argila
0,0001 ///
0,00001 /V
0,000001 j
0,0000001

Figura 5.4: Distribuic8o da concentragdo para os cendrios 1 (sem argila) e 2 (com argila) em z = 4,55 m.
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Concentragcdoemz=5m

5 10 15 20 25 30 35 40 45 50 75 100 125 150 175 200 225 250 275 300

0,1

0,01

o001 //‘—_\‘\‘\\
—&— Meio sem Argila
—&— Meio com Argila
0,0001 // / -—a
0,00001 // /
0,000001

el S

Figura 5.5: Distribuic8o da concentragdo para os cendrios 1 (sem argila) e 2 (com argila) emz=5m.

Analisando-se as trés figuras, em questdo, € possivel perceber a influéncia
gerada pela camada constituida por argila. Note-se que em z = 1 m, a camada de argila
aindando foi atingida pelo contaminante, 0 que € claramente percebido, ja que as curvas
dos dois cenérios coincidem. Quando se utiliza um nivel em que ja se faca perceber a
camada de argila, para 0 2° Cenario, torna-se facil identificar qual é o cen&rio que
possui 0 meio constituido de argila.  Pode-se notar que a curva que demonstra este
cenario, encontra-se abaixo da que representa 0 cendrio cujo meio ndo possui argila, ja
gue, como analisado anteriormente, a ata capacidade de retencdo da camada de argila
faz com que a concentragéo do contaminante sgja menor do que quando se considera o

meio sem argila.

Maior influéncia, ainda, pode ser notada na Figura 5.5, em que o nivel utilizado
para andlise coincide justamente com o contorno considerado. Nessa figura, a diferenca

na distribuicdo de concentragdo encontrada entre os dois cenérios é muito maior.

V.2.2— CONCLUSOESDO EXEMPLO A

O teste proposto possui cardter apenas ilustrativo e permitiu a demonstracéo da

possibilidade de criacdo de diferentes cenarios que caracterizem a migracdo
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unidimensional de contaminantes no solo. A ferramenta utilizada € prética e bastante
flexivel, permitindo que o usuario simule o cenario que lhe convier, tendo, ainda, o

controle do erro prescrito que desgjar.

Nos exemplos, em questdo, pode-se perceber a utilidade de se utilizar uma
camada de argila como uma barreira natural para a migracéo de contaminantes no solo.
Sua alta capacidade de retencédo faz com que o poluente demore mais tempo para atingir

0 contorno.

V.3-EXEMPLO B

Para a ssimulagdo desse caso teste, considerou-se um cenario geral formado por
uma trincheira constituida por areia contaminada com Ra-226, solo e um aquifero,
conforme mostrado na Figura 5.6. A espessura total do sistema, considerado desde o
topo da trincheira até o topo do aquifero, € de 10 m, sendo o volume total do depésito

equivalente a 150 m°.

Trincheira Contaminada

Solo

Aquifero

Figura 5.6: Esquematizacdo do sistema solo-trincheira.

As propriedades consideradas para esse sistema sdo descritas na Tabela 5.3.
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Tabela 5.3: Propriedades consideradas para o Caso-teste B (IAEA,2004).

Densidade do solo, p 1,9 g/em’
Porosidade, ¢ 0,3
Velocidade de Darcy, q 1,5 m/ano
Vel ocidade de poro, w 5 m/ano
Coeficiente de dispersdo, D 3 m“/ano
Coeficiente de distribuicgo, Ky 3
(Solo e Poluente) 500 cm/g
Fator de Retardamento, R (Solo 3167.67
e Poluente)

Coeflq ente de_ distribuicdo, Ky 9100 cm¥/g
(Barreirade argila)

Fator _ de re_tardamento, R 576343
(Barreirade argila)

A concentragdo inicial do problema, nafase liquida, pode ser escrita como:

_ G
Cox = ok, +E 2D,

em que Cy € aconcentragdo total no deposito e é dada por:

_ AtividadeTotal
VolumeTotal dodepdsito (V.11)

C,

em que
Atividade Total = 6,84x10° Bg/m®.

A partir da concentragéo inicial do problema, pode-se calcular a dose (mSv/ano)
ingerida por um usuario, considerando seu consumo de &gua equivaente a dois litros

por dia através da equacdo a seguir:
Dose(Z,7) = C,  xConsumode&gua x Fator dosex1000 (V.IV)

em que o fator de dose, estipulado pelo ICRP (2001) éigua a2.8x10" Sv/Bq.
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Tabela 5.4: Diferentes configuragdes consideradas nos casos-teste.

Caso Znnin (M) Znax(M) Material
0.00 5,40 Poluente
! 5,40 10,00 Solo
20 cm de camada de argila
Caso Znnin (M) Znax(M) Material
0,00 5,40 Poluente
2 5,40 5,60 Argila
5,60 10,00 Solo
0,00 2,70 Poluentee
2,70 2,80 Argila
3 2,80 5,50 Poluente
5,50 5,60 Argila
5,60 10,00 Solo
0,00 1,80 Poluente
1,80 1,90 Argila
1,90 3,70 Poluente
‘ 3,70 3,80 Argila
3,80 5,60 Poluente
5,60 10,00 Solo
30 cm de camada de argila
0,00 5,40 Poluente
5 5,40 5,70 Argila
5,70 10,00 Solo
0,00 2,70 Poluente
2,70 2,85 Argila
6 2,85 5,55 Poluente
5,55 5,70 Argila
5,70 10,00 Solo
0,00 1,80 Poluente
1,80 1,95 Argila
1,95 3,75 Poluente
! 3,75 3,90 Argila
3,90 5,70 Poluente
5,70 10,00 Solo
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0,00 1,80 Poluente
1,80 1,90 Argila
1,90 3,70 Poluente
8 3,70 3,80 Argila
3,80 5,60 Poluente
5,60 5,70 Argila
5,70 10,00 Solo

A partir desse cenédrio geral, oito casos foram simulados, considerando-se a
introducéo de barreiras, representadas por camadas de argila, distribuidas ao longo da
trincheira. A Tabela 5.4 sintetiza a disposicdo das barreiras de engenharia nas

simulagdes realizadas.

O problema formulado consistiu em avaliar, para 0s casos-teste em questéo, a
dose de poluente ingerida por um membro do grupo critico, durante determinado tempo,

considerando-se seu consumo diério de agua de dois litros.

V.3.1-RESULTADOSDO EXEMPLO B

As Figuras 5.7 a 5.14 mostram a distribui¢do da dose em funcdo da distribuicéo
vertical do sistema trincheira-solo, para os tempos 50, 500, 1000 e 4000 anos, para 0s

casos-teste 1 a 8 respectivamente.

Analisando-se a Figura 5.7, caso_1, em que ndo ha a utilizagdo de qualquer tipo
de isolamento e a base da trincheira encontrase em 5,40 m, pode-se perceber a
penetracao do contaminante no solo ja para a curva relativa a 50 anos. Note-se, porém,
gue, para essa curva, o poluente ainda ndo atingiu uma profundidade de 7 metros,
enquanto gue para as curvas relativas a 500, 1000 e 4000 anos, pode-se notar, para a
mesma profundidade, uma dose de aproximadamente 1,5, 3,5 e 1/mSv, respectivamente.

Percebe-se, ainda, que, em 500 anos, o contaminante ndo € capaz de contaminar
o aquifero. A retencdo total do poluente para esse periodo de tempo acontece em uma
profundidade inferior a9 metros. Ja para os demais tempos, a ingestéo de agua por um
usuario desse aquifero mostra-se comprometida, pois o aquifero ja se encontra

contaminado, principalmente em relacdo a curva de 4000 anos, em que Se pode
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encontrar uma dose equivaente a 1 mSv no topo do aguifero. Note-se que a

contaminagdo do aguifero ocorrera, nesse caso, apenas, apos 1000 anos.
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Figura5.7: Distribuicdo da dose em funcgéo da distribuicdo vertical do sistema trincheira-solo, para

tempos pré-determinados parao Caso_1.

O caso_2, mostrado na Figura 5.8, representa um sistema trincheira-solo com a
utilizacdo de uma barreira de 20 cm de argila, localizada na base da trincheira. Essa
simulagdo mostra o efeito da barreira de argila, dificultando a penetracdo do

contaminante no solo.

E possivel perceber que, para a curva relativa a 50 anos, praticamente ndo existe
contaminagdo do solo. Ja as curvas para os tempos de 500 e 1000 anos apresentam
valores de dose de, aproximadamente, 2,5 mSv no topo do solo, com diminuicdo ao
longo da verticadl e sem atingir o aquifero. Importante ressaltar que os valores
encontrados para os tempos em questéo, sdo substancialmente inferiores aos valores
encontrados, para 0S mesmos tempos, no caso_1, sem isolamento.

A curva relativa a 4000 anos mostra que 0 solo sofre uma contaminagéo
constante, sendo o valor da dose por voltade 1 mSv. Atente-se que, somente para este

ultimo caso, o aquifero seré contaminado.
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Figura 5.8: Distribuicdo da dose em funcéo do tempo parao Caso_2.

A Figura 5.9, caso 3, representa um sistema trincheirasolo em que duas
camadas de 10 cm de argila sdo utilizadas como barreira, encontrando-se localizadas na

base e no centro datrincheira.

A interferéncia da primeira barreira pode ser observada pela queda dos valores
de dose, principalmente nas curvas relativas a 50 e 500 anos. Com relacdo a barreira
posicionada na base da trincheira, percebe-se que ha penetracdo do contaminante no
topo do solo, por volta de 5,60 e 6,00 metros, com valores de dose entre 2 e 3 mSv, para

as respectivas curvas.

Comparando-se este caso com 0 anterior, pode-se perceber que a migracéo do
contaminante no solo, de uma maneira geral, € maior, 0 que demonstra ser esta
simulacdo menos eficaz que a anterior. O comportamento da curva de 4000 anos €

bastante semelhante a0 comportamento da mesma parao caso_2.
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— t=50 anos
—— t=500 anos
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Figura5.9: Distribuicdo da dose em funcéo do tempo parao Caso_3.

O caso representado na Figura 5.10, caso_4, também utiliza duas camadas de 10
cm de argila, mas que se encontram localizadas de maneira diversa da simulagéo
anterior, ja que as duas camadas situam-se dentro do volume da trincheira,
possibilitando, com isso, um contato direto entre o contaminante, localizado na base da

trincheira, e o solo.

A contaminacdo do solo, para 0 caso-teste em questdo, € qualitativamente
semelhante a0 caso 1, sem isolamento, apresentando o mesmo padrdo de

comportamento paras as curvas de tempo, sendo as intensidades de dose menores.

Pode-se concluir, comparando-se diretamente os resultados deste caso, caso 4,

com 0 caso anterior, caso_3, que esta disposi¢cdo de barreiras € a menos adequada.
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Figura 5.10: Distribuicdo da dose em fungdo do tempo parao Caso_4.

O caso_5, Figura 5.11, possui uma disposicdo de barreira de argila equivalente
a0 caso 2, porém com uma espessura de 30 cm. Dessa forma, o padrdo de
comportamento para todas as curvas de tempo sdo muito semelhantes. Algumas
diferengas no valor da dose podem ser verificadas. Em uma profundidade de 6 metros,
por exemplo, os valores de dose para as curvas de 500 e 1000 anos séo de,
aproximadamente, metade dos respectivos valores para o caso_2. Outro aspecto em

comum gue pode ser percebido, é que somente a curva relativa a 4000 anos € capaz de
provocar contaminacao no aquifero.

Ha de se ressaltar que, apesar da melhor eficiéncia apresentada para este caso,
uma camada muito espessa, superior a 50 cm de espessura ndo deve ser utilizada, uma
Vvez gue encontra-se mais susceptivel a apresentar rachaduras, possibilitando, assim,

caminhos preferenciais paraa migragéo do contaminante no solo.
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Figura 5.11: Distribui¢do da dose em fungdo do tempo parao Caso_5

A Figura 5.12, caso 6, considera um sistema trincheira-solo semelhante ao
apresentado no caso_3, porém as barreiras de argila possuem espessura equivalente a 15
cm.

As curvas de dose também possuem o0 mesmo comportamento quando
comparadas a0 caso_3, diferindo, apenas, em relacéo a intensidade da dose. Em 6
metros de profundidade, por exemplo, as curvas relativas a 500 e 1000 anos apresentam

valores inferiores as respectivas curvas do caso_3.

Em relacéo ao caso_5, em que apenas uma camada de argila com espessura de
30 cm é utilizada na base da trincheira, verifica-se que, neste caso, 0 contaminante €
capaz de penetrar mais profundamente o solo, como ja constatado anteriormente em

comparacao feitaentre os casos 2 e 3.
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Distancia da superficie, m
Figura 5.12: Distribui¢do da dose em fungdo do tempo para o Caso_6.

A disposicéo das duas barreiras de argila neste caso_7 (Figura 5.13) € a mesma
utilizada no caso_4, porém com espessuras de 15 cm. Novamente, os resultados obtidos
para estes dois casos sd0 muito semelhantes, diferindo, apenas, nas intensidades das
doses, podendo-se notar, ainda, que a contaminagdo no aqglifero, como também é

verificado no caso_4, ocorre para as curvas de 1000 e 4000 anos.
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Figura 5.13: Distribui¢do da dose em fungdo do tempo parao Caso_7.
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A partir do sistema trincheira-solo descrito no caso_7, o caso_8 simulado
(Figura 5.14) procura investigar a migragdo de contaminantes no solo inserindo-se uma
terceira barreira de argila na base da trincheira, fazendo-se, porém, cada barreira com
uma espessura de 10 cm. Os valores de dose, para 0 cas0o em questédo, Sa0
substancia mente reduzidos logo abaixo dabase datrincheira. Para este caso, a curvade
1000 anos ndo mais atinge o aquifero, como no caso_7.

A contaminacdo do aquifero ocorre, para este caso, somente devida a curva
relativa a 4000 anos.

10

Tempo

t= 50 anos

—— t=500 anos

77777 t= 1000 anos
- — t=4000 anos

Dose, mSvly

Distancia da superficie, m

Figura5.14: Distribui¢do da dose em fungdo do tempo para o Caso_8.

As Figuras 5.15 e 5.16 mostram a distribui¢go da dose em funcdo do tempo, na
base da trincheira e no topo do aqguifero, respectivamente, para o caso sem isolamento e
para 0s casos em que se considera uma barreirade argilade 20 cm. Jaas Figuras5.17 e

5.18 mostram a distribuicdo da dose em funcdo do tempo, na base da trincheira e no

89



topo do aquifero, respectivamente, para o caso sem isolamento e para 0s casos em que
se considerauma barreira de argila de 30 cm.

Analisando-se as figuras, de uma maneira geral, é possivel perceber que as doses
medidas no topo do aguifero encontram-se em menor quantidade do que quando
medidas na base da trincheira. 1sso porque, o caminho percorrido pelo contaminante até
o0 topo do aquifero é suficientemente grande para que haja uma dispersdo quantitativa do
contaminante durante o processo de migracdo. Pode-se perceber, ainda, que o tempo é
fator crucia para o decaimento radioativo do contaminante. Para tempos superiores a
8000 anos, por exemplo, note-se gque tanto na base da trincheira como no topo do

aquifero a dose € quase nula.

A andlise das Figuras 5.15 a 5.18 s vem a fortalecer os resultados anteriormente
obtidos, no sentido de que os casos que melhor protegem a dgua do aquifero que podera
Vir aser consumida por um usuario, sao 0s casos em que a barreira de argila encontra-se
na base da trincheira, ressaltando o fato de que quanto mais espessa a barreira, melhor
serd o resultado obtido. Importante relembrar, porém, que barreiras com espessura
superior a 50 cm ndo sdo muito indicadas por estarem susceptivels a rachaduras,
possibilitando, como mencionado anteriormente, caminhos preferenciais para o

transporte do contaminante.

sem isolamento
4 — @ — Casol

Barreira de 20 cm

Caso 2
—— Caso 3
77777 Caso 4

Dose, mSvly

0 2000 4000 6000 8000 10000
Tempo, y

Figura 5.15: Distribui¢cdo da dose na base da trincheira para uma barreira de 20 cm.
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sem isolamento
- —@—— Casol

Barreira de 20 cm
6 — —— Caso 2
— Caso 3

Dose, mSvly
N

0 2000 4000 6000 8000 10000
Tempo, y

Figura 5.16: Distribui¢éo da dose no topo do aqiifero para umabarreira de 20 cm.

sem isolamento
— —@—— Casol

Barreira de 30 cm
Caso 5

Dose, mSvly

0 2000 4000 6000 8000 10000
Tempo, y

Figura5.17: Distribui¢cdo da dose na base da trincheira para uma barreira de 30 cm.
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- sem isolamento
—@ — Casol

6 — Barreira de 30 cm
Caso 5
—— Caso 6

- — Caso8

Dose, mSvly

0 2000 4000 6000 8000 10000
Tempo, y

Figura 5.18: Distribui¢éo da dose no topo do aqiifero para umabarreira de 30 cm.

V.3.2— CONCLUSOESDO EXEMPLO B

Uma avaiacdo dos oito casos simulados permite verificar que, quando se
posiciona uma barreira de argila na base da trincheira, independente da existéncia de
outras barreiras de argila no interior da trincheira, 0 contaminante somente atingira o

aquifero para a curvarelativa a 4000 anos.

Nos demais casos, 0 aquifero ja pode sofrer contaminagdo a partir de 1000 anos.
Esse Ultimo resultado também é encontrado quando o sistema trincheira-solo ndo esta
isolado. Ou sgja, do ponto de vista de contaminacdo do aguiifero, os casos 4 e 7

comportam-se de forma semelhante a ndo existéncia de barreiras de argila.

Outro fator que pode ser observado é que, quando se analisa a contaminagdo no
solo, o fato de se dividir uma Unica camada existente na base da trincheira em camadas
com espessuras iguais e distribui-las ao longo da trincheira, acarreta numa maior

contaminag&o no topo do solo.
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Através dos exemplos simulados, pdde-se perceber que o melhor resultado é
obtido quando se utiliza uma camada de argila na base da trincheira. Ressalte-se,
porém, que apesar dos resultados demonstrarem que quanto mais espessa essa barreira,
menos contaminacdo existirg, ndo se indica a utilizagcdo de uma barreira com espessura

superior a 50 cm, ja que nestas podem existir rachaduras que favorecam o caminho
percorrido pelo contaminante.
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CAPITULO VI

CONCLUSOESE SUGESTOES

No presente trabal ho, fez-se uso da técnica da transformada integral generalizada
para obtencdo de trés diferentes solucbes hibridas numérico-analiticas visando resolver
0 transporte unidimensional transiente de contaminantes em meios pPOrosos
heterogéneos, saturados, compostos por multiplas camadas homogéneas. Os resultados
obtidos pelas solugbes B, solugdo com filtro, e C, solugdo com filtro e reducdo de
dominio, mostraram a importancia, na aceleracdo da convergéncia, da utilizacéo de um
filtro que sga capaz de homogeneizar as condigbes de contorno consideradas. Os
resultados da solucdo C mostraram, ainda, que o fato de se restringir o dominio fisico
total em uma sub-regido onde as concentragdes ndo podem ser negligenciadas melhoraa
convergéncia da solucdo para tempos pequenos. Vae lembrar, que a solugdo B foi
obtida a partir de Liu et al. (1998), mas que enquanto o autor resolve o sistema de
equacles diferenciais ordindrias analiticamente, a solucdo, agui proposta, resolve o
mesmo sistema numericamente. Para o célculo de autovalores e autofuncdes, utiliza-se
a sub-rotina DSLEIG, implementada na biblioteca numérica do ISML, enquanto que
para a resolucéo do sistema diferencial a sub-rotina utilizada é a DIVPAG. Importante
ressaltar, ainda, a possibilidade permitida de inclusdo de uma concentracdo inicial
diferente de zero para cada camada, bem como aincluséo de decaimento radioativo sem
aconsideracdo de formagdo de cadeia radioativa, no modelo considerado.

Um estudo de dois processos de truncamento foi feito, visando resolver o
problema origindl com o menor numero possivel de autovalores, mas sem
descaracterizar a eficiéncia da solugdo, quando rodada para um numero de termos,
relativamente grande. O processo de truncamento pode ser bastante interessante, ja que
permite a possibilidade de se considerar autovalores que podem ter importante
influéncia, dentro de determinada toleréncia prescrita pelo usuério, para o caculo dos
potenciais transformados e desprezar aqueles ndo necessarios para uma boa acel eragéo

da convergéncia.
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Os resultados obtidos mostraram que, quando se utiliza o processo de
truncamento, uma mesma resposta pode ser obtida em relagcdo aos resultados obtidos

pela solucdo sem truncamento, com um numero de termos significativamente menor.

Esse procedimento é de extrema importancia para casos multidimensionais, ja
gue se tem um grande espectro de combinagdes de autovalores e a selecdo inapropriada

dos mesmos pode levar a resultados com falsa convergéncia

No capitulo V, dois casos-teste foram propostos com o intuito de se demonstrar
a aplicabilidade da solucéo criada como uma ferramenta bastante Util para a resolucéo
de problemas unidimensionais de migracdo de contaminantes no meio poroso. Os
resultados obtidos nos dois casos-teste, caso-teste A e caso-teste B, mostram a eficiéncia
de se utilizar camadas de argila como barreiras naturais de engenharia, ja que sua ata
capacidade de retencéo, para os casos dos poluentes Sr-90 e Ra 226, faz com gue o0s

mesmos demorem mais tempo para migrar para geosfera.

O método hibrido numérico-analitico utilizado mostrou-se bastante eficiente na
obtencdo das solugdes apresentadas no capitulo 1V. A possibilidade, permitida por este
método, de se combinar as vantagens numeéricas e analiticas permite a reducéo de forma
consideravel do esforco analitico. Mais do que reduzir o esforco computacional, a
maior utilidade encontrada para aimplementacdo da solucdo numérica, é a possibilidade
de se estender a solucdo para resolver problemas mais complexos, tais como: problemas
ndo lineares, como, por exemplo, problemas que considerem isotermas de sor¢éo ndo
lineares e migragdo em meios ndo saturados, problemas multidimensionais, bem como

problemas que incluam cadeia radioativa.

A intencdo de se propor um modelo unidimensiona como ferramenta para
determinacéo da migracéo dos contaminantes num meio poroso heterogéneo, saturado,
composto por N camadas homogéness, foi satisfeita. Propde-se, no entanto, a extenséo
do estudo a problemas multidimensionais €/ou ndo lineares, bem como testar outros
processos de truncamento, na solucdo de problemas multidimensionais €/ou néo

lineares.
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ANEXO A

PROPRIEDADE DE ORTOGONAL IDADE

Esse anexo, de acordo com Liu et al. (1998), prova a ortogonalidade das funcbes
autovalores definidas pelas Equactes (1V.23) e (IV.25). Primeiramente, aplicase o
operador

I €@y, (2,
N%

em ambos os lados da Equacéo (1V.18) correspondendo ao n-ésimo autovalor. Aplica
se, entdo, o operador

J‘ £y, (2) 4,
N%

em ambos os lados da Equacdo (1V.18) correspondendo ao r-ésimo autovalor. Essas

operagoes produzem as seguintes expressoes.
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S e—yN
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Zs1
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%

=~
{0l
[N

Integrando por partes as Equagdes (A.1) e (A.2), subtraindo (A.1) de (A.2) e
rearranjando os resultados, tem-se:
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CIl/’kr (Z)
y4
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A ortogonalidade é provada desde que B; e B sgjam distintos.
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ANEXO B

CALCULO DOSCOEFICIENTES DA MATRIZ DO SISTEMA

Céculo dos coeficientes da matriz A efetuados no MATHEMATICA:

. i . (111
wll , J_1:=BI[[1] :
: P B
WZiz, i i 1= llf[[l]][[|;|] . Sn.[w[.l,]](Z.Z[[I+l]]—Z.)] .
_ _ SqrtN)rm[[J]]_ Sin[w[l, J]_(ZZ[[I +111-2zz[[11])1]
IO 11000 +117 Snlwli, 1 (Z-2z[[i]1])]

sartNorm[[j 11 *Sin[m[[i, J11 (zzr0i +111-2z[[i11)1]

Arin,r_J:

N
Z(CBC[(ZZ[[i]]-ZZ[[1+i]]) wl[i, N11GC[(zz[i 1 -2z[1+1]) w[i, r1]
1=1

VI J el J w[i, r]
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Baixar livros de Literatura de Cordel
Baixar livros de Literatura Infantil
Baixar livros de Matematica

Baixar livros de Medicina

Baixar livros de Medicina Veterinaria
Baixar livros de Meio Ambiente
Baixar livros de Meteorologia
Baixar Monografias e TCC

Baixar livros Multidisciplinar

Baixar livros de Musica

Baixar livros de Psicologia

Baixar livros de Quimica

Baixar livros de Saude Coletiva
Baixar livros de Servico Social
Baixar livros de Sociologia

Baixar livros de Teologia

Baixar livros de Trabalho

Baixar livros de Turismo
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