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Resumo

Macias, Julio E.; Vargas Jr, Euripedes do Amaral. Modelagem Numérica
do Transporte de Virus em Agiiiferos Fraturados - Porosos. Rio de
Janeiro, 2008. 252p. Tese de Doutorado — Departamento de Engenharia
Civil, Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janeiro.

A avaliacdo do potencial de contaminacdo de capatacdes de dgua, por causa
das dguas residuais provenientes dos sistemas de tanque séptico, € feita a partir da
defini¢do da distancia de separacdo minima que deve existir entre a captagio e o
local de infiltracdo do efluente. A determinacdo dessa distancia define a zona de
protecdo da captacdo. Existem trés metodologias para definir o tamanho dessa
zona de protecdo: metodologias baseadas em distancias fixas e tempos de transito,
metodologias baseadas na vulnerabilidade e metodologias baseadas no risco de
infecgao.

No caso da Costa Rica, as avaliagdes sdao feitas através do uso da
metodologia baseada no tempo de transito. O tempo de transito empregado
corresponde ao tempo de sobrevivéncia dos virus. Nesta andlise determina-se a
distancia maxima percorrida pelos virus durante esse tempo, e essa distancia
define a separacdo minima. Esse método considera que o transporte ocorre por
percolacdo vertical saturada através da zona ndo saturada, e por transporte ao
longo da interface dgua-ar na zona saturada segundo o gradiente natural.

Neste trabalho apresenta-se um novo procedimento, baseado no risco de
infeccdo, para a determinagdo da distdncia de separacdo considerando os efeitos
da saturacdo varidvel e o fraturamento. Este procedimento determina a distancia
maxima percorrida, a partir do cdlculo das concentragdes de virus. A distancia de
separa¢do minima corresponde a distancia entre a fonte de inje¢do e o ponto aonde
a concentragdo atinge o valor maximo de concentracdo permitida. Para o
desenvolvimento deste novo procedimento foi implementado um coédigo de
programacgdo que inclui: fluxo saturado-niao saturado e transporte explicito nos
poros e nas fraturas, advecgdo, dispersdo, decaimento, sor¢ao na superficie dos
sOlidos, sor¢do nas interfaces dgua-ar e dgua-sélido, filtracio mecénica e exclusio

de poros.
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Foi realizada uma andlise comparativa entre as metodologias acima
descritas para trés geometrias tipo representativas das condi¢Oes estratigraficas de
algumas areas do Vale Central da Costa Rica. Os resultados obtidos indicaram que
a metodologia normalmente empregada na Costa Rica pode ser inadequada para

prever na maioria dos casos a possibilidade de contaminacao.

Palavras-chave
Transporte de virus, Aqiiifero fraturado — poroso, Modelagem numérica,

Fluxo saturado-nio saturado.
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Abstract

Macias, Julio E.; Vargas Jr, Euripedes do Amaral. Numerical Modeling of
Virus Transport in Fractured-Porous Media. Rio de Janeiro, 2008. 252p.
Ph.D. Thesis — Departamento de Engenharia Civil, Pontificia Universidade
Catolica do Rio de Janeiro.

Setback distances of wellhead and catchments from septic tanks are
establised by three aproaches: methods based on fixed setback distances or fixed
travel times; methods based on vulnerability analysis and methods based on
infection risk.

In Costa Rica, the determination of setback distances is based on fixed
travel times. This approach considers that during and specified travel time all
microorganisms will be inactivated, and that the distance traveled during this time
defines the minimum safe separation. In this approach a unitary hydraulic gradient
and saturated hydraulic conductivity are considered for transport in the
unsaturated zone and the natural hydraulic gradient and saturated conductivity for
transport in the saturated zone. Only advection is considered as the responsible
mechanism for virus transport.

A new procedure is presented in this document to define the setback
distance. This procedure is based on the infection risk approach. According to this
approach the minimum required setback distance is defined as the distance
between the injection point and the location where the contaminant reaches a
maximum allowable concentration. This procedure was implemented in a
computer code that considers variable saturated water flow, fractured-porous
media, advection, dispersion, dynamic sorption, inactivation and mechanical
filtration.

A comparative analysis was performed for three hypothetical geometries
using the two approaches described. The results indicate the approach normally
used in Costa Rica may no reproduce adequately the possibility of catchments and

wellhead contamination.

Keywords
Virus transport, fractured-porous aquifers, numerical modeling, variably

saturated water flow.
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Capitulo 1 - Apresentagao

1
Apresentacao

Sdo apresentadas a seguir: a motivagdo para a escolha do tema da
investigacdo, a metodologia de trabalho e a descricio do conteido deste

documento.

1.1.
Motivacao

Como parte do procedimento de licenciamento ambiental de qualquer obra
civil é necessaria a avaliacdo dos possiveis impactos sobre os elementos
ambientais com os quais a obra vird ou poderd vir interagir. Na Costa Rica, onde
uma boa parte da dgua para consumo humano é obtida através de captacdes de
dguas subterraneas, € sempre necessario avaliar os possiveis impactos dos projetos
civis sobre essas fontes de dgua. De especial interesse sdo os projetos urbanisticos
habitacionais onde sdo geradas dguas residuais de maneira continua e prolongada.
Essas dguas residuais podem conter substincias quimicas e organismos
patogénicos nocivos para a saude.

Na Costa Rica todo projeto urbanistico deve avaliar o potencial de
contaminac¢do das fontes de dgua para consumo humano, por causa dos possiveis
organismos patog€nicos presentes nas dguas residuais nele geradas. O
procedimento de avaliagcdo empregado na Costa Rica consiste na verificagdo da
distancia maxima percorrida pelos organismos a partir da fonte de injecao durante
um tempo predeterminado. Essa distdncia maxima € conhecida como distancia de
separagdo e dentro dela ndo deve existir nenhum sistema de captacdo de agua. O
valor do tempo empregado na andlise é chamado de tempo de transito, e é
definido como o tempo para o qual é prevista a inativagdo de todos os organismos
injetados no terreno. A distincia de separacdo € calculada a partir do transporte
advectivo dos virus na condi¢do saturada. Esse procedimento de cilculo €

denominado neste documento como Método de Transporte Advectivo (MTAV).
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Capitulo 1 - Apresentagao 14

Na prética profissional, o autor deste trabalho teve a oportunidade de
participar de diversos projetos em diferentes regides da Costa Rica. Em muitas
ocasides resultava claro que a modelagem feita com o MTAvV ndo representava as
condicdes encontradas no local, como a presencga de fraturas e a ndo saturagdo do
terreno, condi¢des comuns na maior parte do territdrio da Costa Rica. Além disso
o MTAv néo incorpora o efeito de outros mecanismos normalmente relacionados
com o transporte de poluentes como a dispersdo e a sor¢do em equilibrio, e
também nao considera outros mecanismos de transporte (que antes do inicio desta
pesquisa ndo eram conhecidos pelo autor como mecanismos importantes no
transporte dos patdgenos e que viriam a ser descobertos durante a mesma), como a
sor¢cdo dindmica nas superficies dos sélidos e na interface dgua-ar, a filtracdo
mecanica e a exclusido de poros.(A sor¢do dindmica acontece quando as taxas de
adsorcdo e desor¢do ndo estdo equilibradas. Ao longo deste trabalho o nome
sor¢do dinadmica serd empregado para representar sor¢do nas superficies solidas).

Devido ao impacto direto nas economias das pessoas e dos projetos, é
importante que na determinacdo das distdncias de separacdo sejam consideradas
as condigdes reais de fluxo e de transporte. Devido a essa importincia, surgiu
como iniciativa do autor a possibilidade de pesquisar formalmente sobre o assunto
com o intuito de entender os mecanismos envolvidos no transporte dos patégenos,
desenvolver uma metodologia que incorporasse esses mecanismos para Ser
aplicada nas condicdes da Costa Rica, e comparar os resultados assim obtidos com

aqueles dados pelo MTAwv.

1.2.
Metodologia de Trabalho

O desenvolvimento desta pesquisa incluiu diferentes etapas. Inicialmente,
foi feita uma revisdo geral da literatura nacional e internacional sobre o tema, com
o objetivo de reconhecer os fendmenos envolvidos no transporte dos patégenos e
também com o objetivo de verificar as ferramentas disponiveis na PUC-Rio para o
desenvolvimento de uma metodologia que incorporasse esses fendmenos. A partir
dessa revisdo inicial foram definidos os objetivos gerais e especificos da pesquisa
(apresentados no Capitulo 2), e também foi definida a proposta formal da tese de

doutorado. Apds esta revisdo bibliogréfica foi decidido tratar apenas do transporte
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de virus, principalmente por causa do tempo disponivel para a pesquisa. A
metodologia desenvolvida, no entanto, poderia (com poucas modificacdes)
simular o transporte de outros microrganismos como bactérias, protozodrios e
ovos de helmintos. A revisdo da bibliografia foi uma atividade continua durante o
tempo de pesquisa.

A partir desta revisdo bibliografica foram obtidas as equacdes diferenciais
que descrevem o fluxo e o transporte de virus na fratura e no meio poroso. Essas
equacdes foram discretizadas através do Método dos Volumes Finitos (MVF) para
posteriormente serem incorporadas num cédigo de programacdo. A discretizacio
foi feita com o MVF porque a conservacdo € garantida no volume de integracdo,
propriedade importante se tratando do transporte de massa. A utilizacdo do MVF
respondeu também ao fato de ndo se ter experiéncia no Departamento de
Engenharia Civil no desenvolvimento de ferramentas de grande porte baseadas
nesse método. Isto permitiria comparar o desempenho do MVF com o
desempenho das outras ferramentas de grande porte ja desenvolvidas e baseadas
na discretizacdo pelo Método dos Elementos Finitos (MEF). Esta etapa de
discretizacdo das equacdes do problema consumiu alguns meses de trabalho
enquanto o MVF era plenamente compreendido. No total foram discretizados

cinco sistemas de equagdes:

Sistema para simular o fluxo numa fratura

Sistema para simular o fluxo na matriz porosa

Sistema para simular o transporte de virus na fratura

Sistema para simular o transporte de virus na matriz porosa
Sistema para simular as concentracdes sorvidas de virus nas
fraturas e na matriz porosa

A partir da revisdo das diferentes ferramentas computacionais disponiveis
na PUC-Rio para a simulagdo do fluxo e transporte de solutos, decidiu-se por
motivos técnicos, programar as equacdes discretizadas num cddigo independente
dos moédulos ja existentes. Todas as rotinas de andlise para este codigo foram
desenvolvidas integralmente pelo autor deste trabalho, a excecdo da rotina de
impressdo dos resultados para o processador grafico POS3D, que foi modificada
do trabalho de Telles (2006). O co6digo foi implementado na linguagem
FORTRAN 90 num programa modulado com mais de 6000 linhas em 70 sub-
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rotinas. A programacdo desse cddigo e os posteriores testes de validacao da
resposta numérica consumiram a maior parte do tempo da pesquisa e se
estenderam além do tempo previsto.

Como referido na motivacio, a idéia principal desta pesquisa € a de aplicar
uma nova metodologia de andlise as condic¢des de fluxo e transporte reais da Costa
Rica. Foi considerada inicialmente dentro do escopo da pesquisa, a realizacdo de
trabalhos de campo num local especifico do “Valle Central da Costa Rica”
(doravante denominado Vale Central). Porém, devido ao consumo inesperado do
tempo durante a fase de programacdo e ao prazo imposto pelo programa de
Doutorado, o escopo desta aplicacdo foi alterado. Foram definidas entio trés
Geometrias Tipo representativas da estratigrafia de algumas dreas do Vale
Central. As condi¢des de fluxo nesses locais foram definidas a partir dos dados
disponiveis pelo autor de consultorias nas quais teve participa¢do. Os parametros
de transporte dos virus foram obtidos da literatura. A metodologia desenvolvida
nesta pesquisa foi entdo aplicada na andlise dessas trés Geometrias Tipo e os
resultados comparados como os obtidos com o MTAv. Embora os valores
numéricos absolutos obtidos nesta andlise ndo representem fielmente as condig¢des
reais de transporte no Vale Central, é possivel de forma comparativa analisar a
influéncia dos mecanismos nio incorporados no MTAv na distribui¢io dos virus

no terreno e portanto nas distdncias maximas percorridas.

1.3.
Estrutura do Documento

O documento foi estruturado em oito capitulos, oito ap€ndices e um anexo.

O contetido de cada uma destas partes € descrito a seguir.

Capitulo 2. Neste capitulo € feita uma introdugéo ao tema da pesquisa e sio
revisados os modelos conceituais para o fluxo e transporte em meios fraturados e
porosos. A revisdo bibliografica da literatura internacional e nacional é também
apresentada. Neste capitulo ainda sdo colocados os objetivos que nortearam este

trabalho.
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Capitulo 3. Neste capitulo sdo descritos os diferentes fendmenos ou
mecanismos fisicos até agora reconhecidos na literatura especializada como os
fatores que controlam o transporte dos virus através dos materiais geoldgicos.
Uma breve introducio aos virus é também apresentada junto ao conceito de tempo

de sobrevivéncia.

Capitulo 4. Sao apresentadas neste capitulo as equacdes governantes do
problema, a discretizacio resultante da aplicacdo do MVF e uma descri¢ao geral

das rotinas do cddigo de programacio desenvolvido.

Capitulo 5. Neste capitulo sdo mostradas as verificagdes numéricas dos

resultados obtidos com o programa desenvolvido.

Capitulo 6. Neste capitulo é feita uma aplicacio da metodologia
desenvolvida na andlise do transporte dos virus em trés geometrias do Vale

Central. A comparag@o com os resultados do MTAv € também apresentada.

Capitulo 7. Sdo apresentadas as conclusdes e sugestoes.

Capitulo 8. Neste capitulo ¢ mostrada a lista das referéncias bibliograficas

citadas no documento.

As informagdes dos capitulos acima referidos foram complementadas e
ampliadas em oito apéndices e um anexo. Os apéndices foram redigidos de
maneira tal que cada um deles pode ser consultado de forma independente. Cada
apéndice constitui um documento técnico sobre cada tema abordado. A
informacg@o colocada nos apéndices € parte integral do trabalho desenvolvido
nesta pesquisa e foi colocada nos apéndices para premiar o foco principal da tese
que é o de entender os mecanismos do transporte e especialmente a aplicacao
destes mecanismos na andlise de casos na Costa Rica. O conteido de cada

apéndice € descrito a seguir.
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Apéndice A. Sdo mostradas as dedugdes das equacdes de continuidade
governantes do problema.

Apéndice B. Neste apéndice € descrito o Método dos Volumes Finitos
(MVEF).

Apéndice C. Neste apéndice é mostrada a discretizagdo da equacdo que
descreve o fluxo na matriz porosa.

Apéndice D. Neste apéndice € mostrada a discretizacdo da equagdo que
descreve o fluxo na fratura.

Apéndice E. Neste apéndice é mostrada a discretizacio da equacgio que
descreve o transporte dos virus na matriz porosa.

Apéndice F. Neste apéndice é mostrada a discretizacdo da equacdo que
descreve o transporte dos virus na fratura.

Apéndice G. Neste apéndice ¢ mostrada a discretizacdo das equagdes que
descrevem as concentracdes nas fases sorvidas e filtradas tanto
na fratura quanto na matriz.

Apéndice H. Neste apéndice € descrita a fun¢do de interpolacio exponencial
empregada para aproximar o termo advectivo na equacio de
transporte.

Anexo 1. Neste anexo sdo apresentadas as solucdes analiticas utilizadas na

validacdo numérica dos resultados.
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2
Introducao

A 4gua é um elemento essencial para a sobrevivéncia do homem e para o
desenvolvimento da agricultura e da industria. A dgua € também um elemento
abundante na superficie da terra. Cerca de 97% dessa dgua se localiza nos oceanos
sob a forma de dgua salgada e apenas um 3% nos continentes sob a forma de dgua
doce (Fetter, 1994). Grande parte dessa dgua doce estd concentrada nas calotas
polares. Apenas 0,62% do total da 4gua existente na superficie da terra apresenta
condi¢des apropriadas para o consumo humano, desde o ponto de vista da
qualidade e da facilidade para ser captada. Dessa dgua prépria para consumo, um
98% esta armazenada nos mantos aqiiiferos. As dguas subterraneas constituem as
maiores € as mais importantes fontes de abastecimento de dgua para as
populacgdes. Por causa da pouca abundancia, as 4guas subterraneas sao um recurso
valioso que deve ser utilizado de maneira racional.

O aumento da populacdo, o crescimento da industria e a expansao agricola
demandam a cada dia de maiores quantidades de dgua. No entanto, a quantidade
disponivel desse recurso € limitada. A procura por um balango entre o crescimento
populacional, o desenvolvimento econdmico e o uso racional das fontes de dgua é
um dos grandes desafios que enfrentam as sociedades modernas. Os problemas
ambientais relativos as dguas subterraneas disponiveis para consumo humano
podem ser divididos em dois grandes grupos: aqueles problemas relativos a
poluicdo direta e aqueles problemas relativos a exploragdo desmedida. Os
problemas relativos a poluicdo direta estdo relacionados as atividades
desenvolvidas na superficie e que geram residuos liquidos que podem percolar
através do terreno até os reservatorios de dgua ou até as captagdes. Exemplos
desses residuos liquidos sdo as descargas industriais, os licores provenientes dos
aterros sanitdrios e “lixdes”, as dguas residuais provenientes de sistemas de
tratamento primdrio como tanques sépticos. Os problemas relativos a exploracao

desmedida das 4guas subterraneas entre outros sdo: falha no abastecimento,
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principalmente nos grandes centros urbanos, subsidéncia do terreno e intrusdao
salina nas zonas costeiras.

Na Costa Rica, uma boa parte da dgua para consumo humano é obtida
através de captagOes das dguas subterrdneas, e por isto, é sempre necessario
avaliar os possiveis problemas e impactos ambientais que as atividades
desenvolvidas na superficie podem provocar nos mantos aqiiiferos e nas
captacdes. De especial interesse sdo os projetos urbanisticos habitacionais onde
sdo geradas dguas residuais de maneira continua e prolongada. Muitos projetos
urbanisticos habitacionais sdo construidos em terrenos localizados acima dos
aqiifferos que abastecem a prépria populacdo. As dguas residuais geradas nestes
projetos podem conter substancias quimicas e organismos patogénicos nocivos
para a satde.

Alguns dados sobre a estatistica populacional da Costa Rica sado
apresentados a seguir para ilustrar a dimensao do impacto ambiental potencial que
as 4aguas residuais representam para os mantos agqiiiferos. Segundo Astorga
(2005), no XI Informe Del Estado de la Nacion de Costa Rica, 92% da populacio
¢ abastecida a partir de uma fonte de &4gua subterranea (72% a partir de
mananciais e 20% a partir de pocos). Rosales e Vargas (2001) indicam que 72%
da populagdo trata as dguas residuais através de tanque séptico ou fossa séptica. O
tratamento primadrio € entdo a principal forma de tratamento das dguas residuais na
Costa Rica, e as dguas subterrdneas sdo a principal fonte de abastecimento.
Denyer e Kussmaul (1994) indicam que mais de um 60% da populacdo e quase
todas as inddstrias se concentram no Vale Central da Costa Rica, numa zona
denominada Grande Area Metropolitana (GAM) que representa cerca de 11% da
area total do pais. O maior crescimento populacional ocorre nesta zona, e a cada
ano cresce a procura por novos sitios para moradia. Isto é traduzido em novos
projetos habitacionais, muitos dos quais sdo construidos em zonas de recarga ou
acima dos aqiiiferos que abastecem a propria populacdo. Este quadro demonstra o
possivel impacto ambiental que o desenvolvimento habitacional representa para os
mantos aqiiiferos do pais e especialmente para os aqiiiferos localizados na zona do
Vale Central especialmente na GAM. Este quadro também reforca a importancia
de se realizarem estudos para analisar o potencial de contamina¢do dos mantos
aqiifferos por dguas residuais provenientes dos sistemas de tratamento primario

(tanque séptico, fossa séptica).
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Para conseguir o balango entre crescimento econdmico e preservacao das
fontes de dgua, foram criados na Costa Rica leis e procedimentos com o objetivo
de regular o impacto ambiental. Parte fundamental dessas leis € a criacdo da
Secretaria Técnica Nacional Ambiental (SETENA), sendo que todo projeto de
desenvolvimento deve solicitar o licenciamento ambiental na SETENA. O

procedimento para obter o licenciamento tem basicamente duas etapas:

- Formulario de Avaliagdo Ambiental Preliminar (FEAP): A primeira etapa
consiste, na apresentacdo do FEAP. O FEAP é um documento tipo formulario
onde sdo solicitados os dados basicos do projeto (localizagdo, tamanho, atividade,
custo, etc). Dependendo do tipo de atividade a ser desenvolvida sdo estabelecidos
requisitos a priori. Estes requisitos sdo na sua maioria estudos complementares
como, estudos do terreno, estabilidade de encostas, dguas subterraneas, condi¢oes

bioldgicas, entre outros.

- Estudo de Impacto Ambiental (EIA): Na segunda etapa, dependendo do
tipo de projeto e do resultado da analise do FEAP, a SETENA pode solicitar a
realiza¢dao de um Estudo de Impacto Ambiental. Neste estudo novos requisitos sao
estabelecidos e sdo especificos para cada projeto. Nem todos os projetos

necessitam realizar o EIA.

Para todos os projetos de desenvolvimento wurbano (residéncias,
urbanizagdes, hotéis), a SETENA solicita através do FEAP, a realizacao de uma
andlise sobre o impacto potencial das atividades do projeto sobre as dguas
superficiais e subterraneas e sobre as captacdes proximas. Esta andlise visa definir
se o projeto afetard ou nao aqueles elementos. No caso de afetar de maneira
negativa, medidas preventivas ou de mitigacao devem ser indicadas. A SETENA
dedica especial atencdo ao possivel efeito das dguas residuais geradas nesses
projetos, particularmente a ameaca potencial de contaminac@o por organismos
patogénicos.

Na Figura 2.1 é mostrado um esquema conceitual da relacio entre o sistema
de tratamento, as fontes de 4dgua e as captagdes. Nessa figura é mostrado um
sistema de tratamento por tanque séptico. Um sistema desse tipo tem duas

componentes, um tanque de sedimentacdo fabricado com materiais resistentes a
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corrosdo, e um campo de infiltragdo, composto por tubos perfurados e soterrados a
uma profundidade varidvel entre 40 e 60 centimetros e apoiados sobre uma
camada de pedregulho. As dguas residuais sdo direcionadas para o tanque de
sedimentacdo onde permanecem por vérios dias. Durante esse tempo sdo
sedimentadas as particulas solidas e a matéria organica € degradada por acdo
bacteriana. O liquido remanescente (também conhecido como efluente) é
direcionado para o campo de infiltragdo no qual vira percolar através da camada
de pedregulho. A vazio injetada no terreno varia entre 189 e 265 litros / pessoa /

dia (EPA,2002) dependendo do tipo de atividade geradora do efluente.

Pogo

‘F H H Campo de Infiltragéo

| A

Agua Superficial

P
Tanque Séptico /
(sedimentagao) |

Zona Néo Saturada |

'
'
'
1
1

! &=
™~ Pluma de poluentes
—> (| < Agua Subterranea
P <«
_) (—

Figura 2.1. Esquema do Sistema de Tratamento por Tanque Séptico (baseado em
Schwartz et al, 2004).

O procedimento de andlise empregado na Costa Rica para avaliar o
potencial de contaminacao consiste na verificacdo da distancia méxima percorrida
pelos organismos a partir da zona de injecdo (campo de infiltragdo) durante um
tempo predeterminado. Essa distdncia maxima € conhecida como distancia de
separacao e dentro dela ndo deve existir nenhum sistema de captacdo de dgua. O
tempo empregado no célculo dessa distancia € chamado de tempo de transito e é
definido como o tempo para o qual € prevista a inativacdo de todos os organismos
injetados no terreno. O tempo de transito sugerido na Costa Rica é de 70 dias. O
célculo da distancia de separacdo é feito a partir da velocidade de percolacdo
saturada e do tempo de transito. A distdncia assim calculada considera apenas o
transporte advectivo em condi¢do saturada. Como indicado no Capitulo 1, esse
procedimento de cdlculo é denominado neste documento como Método de

Transporte Advectivo (MTAv) e € descrito a seguir.
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- A primeira etapa do MTAvV consiste na investigacio de campo. Nesta
primeira etapa sdo realizados ensaios para determinar a permeabilidade saturada
das camadas superficiais do terreno e também € feito um levantamento da zona de
projeto para definir os limites fisicos dessa zona, e a possivel presenca de
captacoes e cursos de rios proximos. Sao coletadas amostras do solo para definir a

porosidade.

- A segunda etapa do MATV consiste basicamente na compilacio da
informacao existente sobre a zona de projeto. Essa compilacdo € usualmente feita
a partir das informag¢des do Cadastro Nacional de Pogos. Com essas informagdes
sdo definidas a estratigrafia do terreno, a geometria dos aqiiiferos presentes, e
especialmente a permeabilidade das camadas mais profundas. Com esses dados é
construido o modelo hidrogeolégico da darea. Na Costa Rica, os modelos
hidrogeoldgicos desenvolvidos para este tipo de andlise consideram os aqiiiferos

como meios continuos ou continuos equivalentes.

- A terceira etapa consiste no cdlculo da distancia de separacdo. Na Figura
2.2 é apresentado um sistema simples de trés camadas para explicar como essa
distancia € calculada. Considera-se inicialmente um gradiente hidraulico vertical
unitario na zona nao saturada. Isto €, existe fluxo apenas no sentido vertical dentro
da zona nao saturada. Seguidamente sido definidas as velocidades de percolacdo

para cada camada dentro da zona nao saturada da seguinte maneira:

K
— sat (2. 1)

ndosat 0

Onde K, é o valor da permeabilidade saturada dos materiais presentes na zona
nao saturada e @ a porosidade de cada material. No caso da Figura 2.2 interessam
as velocidades de percolagdo vertical das trés camadas. O método supde que os
virus serdo deslocados verticalmente com essa velocidade. A partir das
velocidades de percolagdo vertical e das espessuras nao saturadas, é calculado o
tempo requerido para o virus percolar através de cada material. A soma destes
tempos define o tempo total necessario para o virus chegar até o nivel d’dgua
subterranea. Uma vez na zona saturada, o virus sera deslocado com a velocidade

de percolacao dada por (2.2).
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K
Vi =20 (2.2)

onde K, € o valor da permeabilidade saturada do material onde o nivel d’ dgua
estd formado 6, a porosidade desse material e i, o gradiente hidraulico natural.
Com este valor de velocidade e com o tempo resultante da diferenca entre os
tempos de transito e de chegada ao nivel da 4gua, € calculada a distdncia maxima
ou de separacao (projetada na horizontal) até a qual os virus serdo deslocados na
zona saturada. O método MTAv ao ndo considerar dispersdo, supde que o
deslocamento acontece na interface dgua-ar.

Se o tempo necessdrio para os virus chegarem ao nivel d’ dgua for superior
ou igual ao tempo de transito, entdo niao haverd transporte na zona saturada e a
distancia de separacdo € nula. Neste caso o projeto nio representa risco para as
dguas subterraneas nem para as captacdes proximas, porém, a separacdo minima
entre o campo de infiltracio e qualquer captacdo deve respeitar as distancias
minimas estabelecidas na legislacdo ambiental.

Por outro lado, se o tempo de chegada até o nivel de dgua for inferior ao
tempo de transito, entdo existird transporte na zona saturada e serd necessirio
calcular a distancia de separagdo até completar o tempo de transito. Se dentro da
distancia de separacdo calculada existir alguma captacdo ou se essa distancia
superar o limite da drea do projeto, entdo a geometria do projeto deverd ser
modificada. Essa modificacao se faz necessdria para garantir uma separacao maior
entre a zona de infiltracdo e a captacdo. Alternativamente, o projeto deverd
procurar outro sistema de tratamento. Se dentro daquela distancia de separacdo
ndo existir nenhuma captaciao, o projeto tem viabilidade ambiental, mas deverd
respeitar as distancias de separacdo minimas estabelecidas na lei no caso de serem

construidas captagdes no futuro.
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Figura 2.2. Esquema grafico para o calculo da distancia de separacéo.

O procedimento de cédlculo acima descrito apresenta sérias limitagOes para
modelar outros processos fisicos relacionados com o transporte de virus, tais
como: dispersdo, difusdo, inativagdo, sorcdo e filtracdo. Adicionalmente, a
modelagem do fluxo como um problema de meio continuo saturado ndo permite a
incorporacdo do efeito explicito das fissuras ou fraturas e das condi¢des de nao
saturacdo. O fraturamento e a ndo saturagdo sdo condi¢des presentes na maior
parte do territério costarriquenho. O autor nao tem conhecimento da existéncia na
Costa Rica de um modelo de transporte de microrganismos que considere os
efeitos da ndo saturagdo em meios fraturados e/ou porosos nem 0s mecanismos
fisicos citados. Para construir uma metodologia de andlise que incorpore todos os

aspectos nao incorporados no MTAv € necessario responder a varias perguntas.

Quais sio os modelos conceituais existentes para explicar o fluxo em meios
fraturados e fraturados-porosos?

Quais sdao os modelos conceituais existentes para explicar o transporte de
massa em meios fraturados e fraturados-porosos?

Quais siao os modelos conceituais existentes para explicar o transporte de
virus nos meios porosos e fraturados?

Existe uma formulagdo matemadtica para descrever esses processos?

E possivel simular sistemas complexos de fraturas em trés dimensdes?

E possivel acoplar o fluxo e o transporte dos virus em sistemas compostos
por poros e fraturas?

Quais sdo as ferramentas disponiveis para construir uma metodologia do

tipo procurada? Existem outras metodologias?
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Para responder a essas e outras perguntas, foi feita uma revisdo
bibliografica nacional e internacional. A partir desta revisao foi obtido um marco
tedrico que € apresentado neste capitulo e no Capitulo 3. Conceitos relevantes ao

desenvolvimento desta pesquisa sdo desenvolvidos a seguir.

2.1.
Zonas de Protecao

Zona de protecdo é definida como aquela drea ao redor da captagdo na qual
sao impostas restri¢cdes de uso com o objetivo de evitar a contaminacdo. Essa zona
de protecdo pode estar dividida em duas ou mais subzonas. O grau de restricdo
para cada subzona varia. A subzona adjacente a captacdo, normalmente referida
como zona de protecdo da cabeca do pogo/captacdo, é a subzona onde as maiores
restri¢des sao impostas, justamente para evitar a contaminagao direta da captacao.
As restrigdes para o uso do terreno diminuem na medida em que as subzonas se
distanciam.

Chave et al (2006) apresentam um resumo das metodologias atualmente
utilizadas no mundo para definir o tamanho das zonas de protecdo. Essas

metodologias podem ser agrupadas em trés tipos.

- Metodologias baseadas em distincias fixas e tempos de trinsito: Neste

caso existem dois critérios para se definir a distancia de separacdo. Um primeiro
critério € baseado no uso de uma distincia de separacdo fixa. Esta distancia fixa
supde-se valida para qualquer condic¢ao de terreno e sua determinacao baseia-se na
experiéncia e o bom juizo. Esta distancia de separacdo é em geral colocada nos
regulamentos e leis ambientais como a distdncia minima que deve existir entre a
zona de infiltragdo e a captacdo. Essa distancia define o tamanho da zona de
protecdo da cabeca do pogo/captacdo. Na Costa Rica foi estabelecida uma
separacao minima de 15 metros. Uma limitante séria das metodologias baseadas
em distancias fixas, € a ndo consideracdo das condi¢des hidrogeoldgicas de cada
local.

Um segundo critério para se definir a distdncia de separacdo baseia-se num
célculo simples a partir do tempo de transito. O tempo de transito a ser empregado

corresponde ao tempo necessario para a degradagdo do poluente em andlise. Tanto
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os tempos de transito quanto as distancias fixas sdo valores normalmente
estipulados na legislagdo e regulamentos ambientais e variam de pais a pais.
Segundo este critério, a distancia percorrida pelo poluente naquele tempo definird
a separacio que deve existir entre a zona de infiltracdo e a captacdo. E esta a
metodologia empregada na Costa Rica como critério para avaliar o potencial de
contaminagdo por 4guas residuais provenientes de tanques sépticos.
Diferentemente do critério baseado na distancia fixa, o critério baseado no tempo
de transito, considera as condi¢des hidrogeoldgicas de cada lugar. Chave et al
(2006) resumem os valores de tempo de transito para varios paises. Esses valores
em geral variam entre 50 e 100 dias. Em alguns paises dependendo das condi¢des
locais o tempo de transito pode ser 1 ou 10 anos. No caso da Costa Rica o tempo

de transito sugerido € de 70 dias.

- Metodologias baseadas em estudos de vulnerabilidade: Estas metodologias

definem zonas de protecdo a partir da andlise da vulnerabilidade das 4guas
subterraneas e das captacoes. Neste caso sdo feitas andlises a nivel regional na
qual sdo considerados varios fatores, tais como tipo de solo, espessura da zona nao
saturada, geologia, tipo de poluente, tamanho das possiveis zonas de descarga, etc.
A partir da ponderacdo de cada fator, sdo definidas zonas com vulnerabilidades
alta, média e baixa. Para cada grau de vulnerabilidade sdo definidas restricdes ao

uso do terreno.

-Metodologias baseadas no risco de infec¢do: A partir de 2001 comegou a

ser empregada na Holanda uma metodologia baseada no risco de infec¢do da
populacdo (empregando os rotavirus como o pior caso). O risco de infeccdo
maximo aceitdvel foi definido de 1 para cada 10000 pessoas durante um ano. Em
termos da concentragdo, esse risco € traduzido para um valor de concentracdo
méxima permitida de 1.8 x 107 virus/litro. Claramente, para utilizar esta
metodologia é necessdrio o emprego de métodos refinados de simulagcdo e de um

bom conhecimento das propriedades do local.

Chave et al (2006) resumem também os resultados da uma comparacao feita
na Holanda entre os resultados das metodologias baseadas no risco e as baseadas

no tempo de transito. No caso da Holanda o tempo de transito é de 60 dias. A
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comparacdo pretendia definir se esse tempo € um valor adequado para prevenir a
contaminagdo de um pog¢o num local hipotético. Para as condi¢des do local
estudado, foi concluido que para se atingir a concentracio maxima permissivel,
seria necessdria a utilizacdo de um tempo de transito entre 8 e 15 vezes o tempo
de 60 dias. Isto indica a importancia das condi¢des locais no transporte dos virus e
a necessidade de se definirem zonas de protecdo a partir de andlises mais

refinadas.

2.2.
Aquiferos

Um aqiiifero € definido como aquela formacdo geoldgica ou grupo de
formacdes com a capacidade de armazenar dgua e transmiti-la em quantidade
suficiente para ser aproveitada pelo homem. Aquitardo € aquela formacgao que
armazena dgua e a transmite em quantidade ndo aproveitdvel.

Os agqiiiferos podem ser classificados sob dois critérios.

- Segundo as caracteristicas dos vazios que armazenam e transmitem a agua.

- Segundo o grau de confinamento.

Em relacdo as caracteristicas dos vazios, os aqiiiferos sio classificados em
fraturados e porosos. Quando os vazios estdo constituidos por fraturas, fissuras ou
planos de dissolucdo, o agqiiifero € classificado do tipo fraturado. Os vazios no
caso, sdo espacos que separam pedacos da formagdo geoldgica. Sao
descontinuidades na formacdo. Quando os vazios estdo constituidos pelos espagos
entre os graos ou dentro dos graos da formacdo, se diz que o meio apresenta poros
e o aqiiifero € poroso. Neste caso os vazios separam graos e nao pedacos da
formacao. Esta classificagdo facilita a compreensao fisica do movimento da dgua
dentro do aqiiifero (seja nas fraturas e/ou poros) e permite decidir qual € o modelo
conceitual e/ou matemdtico mais adequado para descrever o fluxo e o transporte.
Na Figura 2.3 ¢é apresentado o esquema conceitual dos tipos de vazios

mencionados.
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Figura 2.3. Tipos de vazios: poros e fraturas®' (modificado de Pérez,1995)

Em relagdo ao grau de confinamento os aqiiiferos sao classificados em dois
grupos: livres e confinados.

Agqiiifero livre é aquele formado num material permedvel que se encontra
acima de outro impermedvel ou de baixa permeabilidade. O acimulo de dgua no
material permedvel gera uma superficie de contato entre a d4gua e o ar, que separa
uma zona saturada de outra nao saturada. O nome dado a esta superficie é
superficie fredtica ou nivel fredtico. A dgua na superficie fredtica estd sujeita a
uma pressao igual a pressdo atmosférica. Nos aqiiiferos livres nem todo o material
permedvel esta saturado.

Aqiiifero confinado € aquele formado num material permedvel que se
encontra entre duas camadas impermedveis. O material permedvel chega a saturar

N

em toda sua espessura devido a presenca da camada impermedvel superior
(confinante) que impede o avanco da 4gua. Isto gera pressdo no aqiiifero. A
superficie da dgua neste tipo de aqiiifero estd sujeita a uma pressao superior a
pressdo atmosférica e se localiza no contato entre o material permeavel e a
camada confinante. Quando um poco é perfurado, o nivel d’agua dentro do poco é
mais alto que o nivel d’dgua no topo do aqiiifero. A diferenca entre esses niveis
dependera da pressao existente no agqiiifero. Neste tipo de aqiiifero em algumas
ocasides a camada superior pode transmitir 4gua e se constituir numa fonte de
recarga.

Esta classificac@o dos aqiiiferos € util para a definicao das zonas de recarga.

No caso dos agqiiiferos livres, a recarga acontece de maneira direta a partir da
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superficie do terreno por percolacdo. Estes aqiiiferos estdo expostos a infiltragdao
de liquidos derramados na superficie ou nos cursos dos rios. No caso dos
aqiifferos confinados, a recarga acontece principalmente nas zonas altas das
montanhas onde o aqiiifero se comporta como do tipo livre. A recarga também
pode acontecer em menor quantia pela infiltracdo através da camada confinante
superior. A presenga desta camada confinante superior, de baixa permeabilidade
ou impermedvel, garante uma maior protecao contra a contamina¢do. Quando esta
camada permite a transmissdo de dgua, pode acontecer a migracdo de poluentes
para o interior do aqiiifero.

Na Figura 2.4 € mostrado um perfil conceitual representativo dos aqiiiferos

livres e confinados.
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Figura 2.4. Perfil Esquemético dos Aquiferos Livre e Confinado (modificado do Pérez,
1995).

A existéncia de sistemas complexos compostos por aqiiiferos livres e
confinados € possivel. Estes aqiiiferos podem estar ou nao interligados. Isto ¢ uma
condi¢do bastante comum no Vale Central.

As classificagdes anteriores t€m por objetivo, permitir a modelagem

conceitual dos processos fisicos e condi¢des de contorno que regulam o fluxo e
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transporte de solutos dentro dos agqiiiferos. O objetivo final procurado é o de

representar da maneira mais precisa o comportamento natural (real) do sistema.

2.3.
Modelos Conceituais

A modelagem dos sistemas naturais tem duas componentes bdasicas: o
modelo conceitual e o modelo matemético. O modelo conceitual € a representacdo
simbdlica qualitativa do sistema através de idéias, palavras, figuras, esquemas,
etc. O modelo matematico é a representacdo do modelo conceitual através de
equacgoes.

O modelo conceitual pode ser definido como aquela hipdtese que inclui as
caracteristicas, processos € eventos que controlam o fluxo e transporte num local
especifico. Para a constru¢do do modelo conceitual é necessario considerar a
geologia, a escala do problema e o objetivo da modelagem (Committee on

Fracture Characterization and Fluid Flow, 1996).

2.3.1.
Modelos Conceituais para o Fluxo em Saturacao Variavel

O fluxo em saturagdo varidvel nos meios porosos pode ser explicado
conceitualmente a partir da Teoria do Fluxo Capilar. Essa teoria substitui o meio
poroso por uma série de tubos capilares, onde os tamanhos dos raios desses tubos
pretendem aproximar os tamanhos dos poros. Nessa teoria, a altura da coluna do
fluido dentro do tubo, € o resultado da combinagdo das propriedades do fluido, da
tensdo a qual o fluido estd sujeito e do raio do tubo. Esta aproximag¢do do meio
poroso tem permitido obter relagdes entre a distribuicdao dos tamanhos dos poros e
a carga pressdo, relagdes que permitem explicar os fendmenos observados no
fluxo em condicdo nao saturada. Segundo essas relacdes, para solos secos com
altas cargas de pressdo negativas, o fluido ocupa os poros de menor tamanho e,
portanto o fluxo estard restrito a esses poros. Na medida em que o solo é
umedecido e em que as cargas de pressdo se aproximam do zero, o fluido ocupa
poros de maior tamanho, com isto existe uma maior drea para o fluxo e a

permeabilidade aumenta. Na medida em que a saturacdo aumenta € o peso do


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RiIo - Certificacéo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 2 - Introdugao 32

fluido € maior as forcas capilares, as cargas de pressdo passam a ser reguladas
pela gravidade.

No caso do fluxo em fraturas, a teoria capilar tem sido também empregada
como explicacdo vélida. Neste caso a hipdtese basica é de que o fluido estd em
contato com as duas paredes que definem a fratura. Quando a fratura estd seca, o
fluxo fica restrito as zonas onde a abertura € menor. Na medida em que a
saturagdo aumenta, a 4gua ocupa as zonas com abertura maior como mostrado na
Figura 2.5. O fluxo na fratura, neste caso € tratado de maneira similar ao fluxo no
meio poroso.

Por outra perspectiva, o fluxo nas fraturas também tem sido explicado
através do modelo de fluxo tipo pelicula, esquematizado na Figura 2.6. Neste caso
o fluxo é tratado como uma pelicula de 4gua que ndo necessariamente estd em
contato com as duas paredes da fratura. Neste modelo, a pelicula de fluido flui
pela forca da gravidade e ndo € afetado pelas forcas capilares. Diferentemente do
fluxo capilar, o fluxo pelicular ocorre em fraturas de grande ou pequena abertura,
e a pelicula ndo necessariamente ¢ continua ao longo do plano da fratura.
Experimentalmente tem sido observado que este modelo permite explicar o
transporte de ondas massa de fluido de um local para outro da fratura. Essa
transferéncia de massa pode acelerar a migracdo de poluentes. Embora este
fendmeno resulte interessante, ndo serd tratado como parte deste projeto de
pesquisa. Detalhes sobre esse modelo podem ser encontrados em Dragila e
Wheatcraft (2003).

Os modelos conceituais usados para descrever o fluxo e o transporte em
meios porosos e fraturados baseiam-se nos conceitos de meio continuo e de meio
descontinuo. Um problema de meio continuo considera que para descrever o
comportamento de um sistema nao € necessario descrever o comportamento de
cada componente e sim apenas entender a resposta do sistema como um todo. Um
problema de meio descontinuo € aquele no qual se faz necessdrio descrever o
comportamento de cada componente para entender o comportamento do sistema.
A separagdo entre meio continuo e meio descontinuo é também fungdo da escala

do problema.
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P E——
Figura 2.5. Efeito da Saturacdo na Fratura. a) menor saturagao e d) maior saturagéao.
As zonas delineadas indicam contato entre as paredes da fratura e as zonas escuras
indicam agua (Panel on Conceptual Models of Flow and Transport in the Fractured
Vadose Zone, 2003).

Pelicula

Matriz

Fratura

Figura 2.6. Modelo do Fluxo Pelicular na Fratura (Panel on Conceptual Models of Flow

and Transport in the Fractured Vadose Zone,2003).


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RIo - Certificagdo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 2 - Introdugao 34

Para problemas de fluxo e transporte em meios porosos, na escala da pratica
da engenharia, ndo € necessdrio descrever o que se passa em cada um dos poros. O
material poroso € idealizado como um meio continuo, onde as propriedades de
fluxo e transporte estdo distribuidas de maneira homogénea em todo o dominio.
Quando o meio € fraturado, se nenhuma fratura apresentar fluxo ou transporte
preferencial, entdo, para simplificar o entendimento do problema, pode-se
construir um material continuo equivalente com propriedades resultantes da
distribuicdo homogénea no dominio das propriedades individuais de todas as
fraturas. Neste caso, as propriedades do meio equivalente sdo uma média das
propriedades das fraturas. Por outro lado, se existir fluxo preferencial em alguma
das fraturas, para descrever o comportamento desse sistema serd necessario
descrever o comportamento individual daquela fratura considerando as suas
propriedades de maneira independente das propriedades do resto do sistema.
Neste caso o meio € considerado descontinuo.

Os modelos conceituais que permitem descrever o fluxo em meios porosos e

fraturados estdo resumidos na Figura 2.7 e sdo descritos a seguir.

- Continuo Simples ou Continuo Equivalente (7a): este modelo é empregado

para representar meios porosos € meios com alto grau de fraturamento. Neste caso
o material é substituido por um meio continuo ou continuo equivalente. Para
descrever o fluxo € necessdrio apenas da curva caracteristica do material

equivalente.

- Continuo Equivalente com porosidade composta (7b): este modelo € uma

extensdo do modelo anterior, e considera de maneira conjunta os efeitos do fluxo
na matriz e nas fraturas. Neste modelo o material poroso e as fraturas sdo
substituidos por um dnico meio continuo equivalente que representa a resposta
conjunta das fraturas e dos poros. A hipétese basica é de que a carga hidrdulica é a
mesma na fratura e nos poros a nivel local. O fluxo é regulado por uma fun¢ao de
permeabilidade composta que leva em conta o efeito das permeabilidades da
matriz e das fraturas. Neste modelo, quando a saturacao € baixa, o fluxo ocorre na
matriz, quando a saturacdo é alta o fluxo ocorre na matriz e nas fraturas. De

maneira similar ao modelo anterior, para descrever o fluxo é necessdrio apenas da

curva caracteristica do material equivalente e ndo de cada componente.
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- Continuo Equivalente de Dupla Porosidade e Permeabilidade Simples (7¢):

neste modelo, a matriz e a fraturas sdo representadas por dois meios continuos
independentes. Neste caso € assumido que o fluxo ocorre apenas nas fraturas. Na
matriz ocorre apenas armazenamento. A interacdo entre os dois meios continuos
ocorre pelo intercambio de fluido entre a matriz e as fraturas. Este intercambio é
modelado através de uma funcdo de transferéncia. Esse modelo € ntil para
representar materiais com matrizes de baixa permeabilidade e com fraturas
permedveis. Para descrever o fluxo € necessario apenas da curva caracteristica do

continuo equivalente das fraturas.

- Continuo Equivalente de Dupla Porosidade e Dupla Permeabilidade(7d):

similarmente ao modelo anterior, a matriz e a fraturas sdo representadas por dois
meios continuos independentes. Neste modelo, é assumido que o fluxo acontece
nas fraturas e na matriz. Neste caso sdo necessdrias as curvas caracteristicas
equivalentes da rede de fraturas e da matriz, e de um termo de transferéncia entre
a matriz e as fraturas. Esse termo de transferéncia é normalmente expresso em

funcdo da diferenca das cargas hidraulicas entre os dois meios.

- Descontinuo com Fraturas Discretas (7¢e): neste modelo o efeito da fratura

¢ explicitamente representado. Isto significa que para modelar o fluxo através da
rede de fraturas, nao é construido um meio continuo equivalente, mas cada fratura
€ representada como um meio continuo. Neste caso o fluxo € calculado em cada
fratura de maneira independente, para isto € necessdrio obter os parametros

hidriulicos de cada fratura. Neste modelo a matriz € considerada impermedvel.

- Descontinuo Fraturado —Poroso (7f): este modelo combina a representacao

explicita de cada fratura, junto com a representacdo explicita da matriz. Neste
modelo para cada fratura e para a matriz deverdo se obter as curvas caracteristicas.
Assume-se ainda que no contato entre as fraturas e o meio poroso, as cargas
hidriulicas sdo iguais, isto automaticamente gera transferéncia de fluido entre as

fraturas e os poros, nao sendo necessdria a definicdo de um termo de transferéncia.
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Figura 2.7. Modelos Conceituais para Aquiferos Porosos e Fraturados (Panel on

Conceptual Models of Flow and Transport in the Fractured Vadose Zone, 2003).
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2.3.2.
Modelos Conceituais para o transporte de poluentes

Os modelos conceituais existentes para descrever o transporte de poluentes
em meios porosos e fraturados sdo os mesmos modelos mostrados na Figura 2.7.
As mesmas consideragdes sdo feitas para representar o transporte.

No caso do transporte de poluentes em macicos fraturados-porosos e
saturados, o modelo conceitual mais empregado é o de dupla porosidade com
permeabilidade simples. Considera-se nesta modelagem que os processos de
transporte atuam no continuo equivalente da rede de fraturas. Também ¢
considerada a transferéncia de soluto entre a matriz porosa e as fraturas, produto
da difusdo do soluto. Este modelo tem sido empregado para explicar as caudas
compridas observadas nas curvas de chegada em ensaios de tracadores realizados
em agqiiiferos fraturados (Nowakoswski et al, 1995). O maior problema desta
formulacdo é a dificuldade de definir os parametros representativos do meio
equivalente.

No caso de macicos fraturados-porosos e ndo saturados, o modelo
conceitual mais empregado € o de dupla porosidade com permeabilidade dupla.
Neste caso, duas equacdes sdo definidas e acopladas por um termo de
transferéncia. A transferéncia pode ocorrer por adveccao e difusao entre a matriz e
as fraturas.

Os modelos discretos também podem ser empregados para estudar o
transporte de poluentes. Similarmente ao caso do fluxo, a quantidade de
parametros e informagdes requerida aumenta na medida em que aumenta o
numero de fraturas. Neste tipo de modelo a transferéncia entre a matriz e a fratura
¢ garantida quando mantida a continuidade da concentracdo através dos pontos de

contato entre a matriz e as fraturas.
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2.4.
Modelos Matematicos

Foi feita uma compilacdo dos modelos matematicos propostos para cada um
dos modelos conceituais acima descritos. A seguir sdo colocadas as equagdes
respectivas para cada modelo. Nas equacgdes do transporte considera-se transporte
advectivo, dispersdo, decaimento de primeira ordem e sorcdo. Detalhes destes

modelos sdo apresentados em Siminek et al (2003) e Therrien e Sudicky (1996).

- Continuo Simples ou Continuo Equivalente (7a):
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onde (simbologia para todos os modelos),

k, a permeabilidade relativa em funcdo do grau de saturagcdo

K;; as componentes do tensor de anisotropia da permeabilidade

i ej indices com valor 1, 2 ou 3 para indicar o eixo do sistema de
coordenadas (x)
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as componentes do tensor de dispersao

qg; velocidade de percolacdo ou vazao especifica na direcao x;
C concentragdo na fase liquida

S concentracdo da fase sorvida

p massa especifica

Ui € Ueq taxas de decaimento de primeira ordem nas fases liquida e sorvida
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A Equacdo 2.3 é a equacdo de Richards. A Equagdo 2.4 € a equagdo

tradicional de advec¢ao-dispersao amplamente difundida na literatura.

- Continuo Equivalente com porosidade composta (7b): As mesmas

equagcdes do modelo anterior sdo aplicdveis a este modelo. Neste caso os
pardmetros estdo representados por fun¢des compostas que descrevem a resposta
conjunta dos efeitos do fluxo na matriz e nas fraturas. Na Figura 2.8 é mostrado

um esquema grifico desta fungdo composta.

> Fungédo Composta

Permeabilidade

A/Fung:é\o da Fratura

Carga de Pressao (-sucgio)

Figura 2.8. Esquema grafico da fungdo composta para a permeabilidade do meio

equivalente.

- Continuo Equivalente de Dupla Porosidade e Permeabilidade Simples (7¢):

z

Neste modelo € necessario definir uma funcdo de transferéncia entre os

continuos equivalentes das fraturas e da matriz.
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d dc,
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aqui  corresponde com a fracdo que representa a drea das superficies das
fraturas onde pode ocorrer sorcdo em relacdo a drea total das superficies do
dominio (matriz e fraturas) onde pode ocorrer sor¢dao. Os indices f e m referem-se
a fratura e a matriz respectivamente. Os simbolos T e Ty sdo os termos de

transferéncia do fluido e do soluto respectivamente.

- Continuo Equivalente de Dupla Porosidade e Dupla Permeabilidade(7d): a

seguir sdo mostradas as equagdes para este modelo. Neste caso é necessirio
definir a fracdo do volume de vazios das fraturas em relagdo ao volume total dos

vazios. Essa fracao € indicada pelo simbolo W.
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- Descontinuo com Fraturas Discretas (7e): sdo apresentadas a seguir as

equagdes de fluxo e transporte para este modelo. Neste caso deve ser montada
uma equacao para cada fratura a ser analisada. Possiveis transferéncias de fluido e
soluto através das paredes das fraturas sdo incorporadas. As paredes da fratura sdao

denominadas [" e T

0 oy, +2z) 00,
o, ki #j) sy =4y £200, =26 0) (2.13)
d acf
2= 0, Dy = Ly )+ R, Q=200 C oty +S A RO, =
90,C,) OJ(AS,)
2b 7 + s f
( ot ot )
(2.14)
sendo

2b a abertura da fratura
Ay a drea dos sitios onde pode ocorrer sorcao por volume unitario da fratura.
A transferéncia de fluido € simbolizada pelos termos gq,/+ € gu-.

A transferéncia de soluto é simbolizada pelos termos Q,,1, € Q.-

- Descontinuo Fraturado — Poroso (7f): este modelo emprega as mesmas

equagdes do modelo anterior e também incorpora as equacdes de fluxo e

transporte para a matriz. As equacdes sao mostradas a seguir.
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0 ac
—@é,D, .——q, -6,.C, u +pS + =
axi ( m mij axj qtmcm) ( m m/’ll p m/’leq) Qm

ot ot

(2.17)

0 f
2b—(6.D,, ——
axi( V] axj

2b(a(evfcf) . a(AXSf))
ot ot

gy )t QL —Q =260,C ply +S A, ) RO, =

(2.18)

2.5.
Revisao da aplicacao dos Modelos para Fluxo e Transporte

Todos os modelos anteriormente descritos tém sido estudados por vdrios
autores ao longo do tempo. Na medida em que o volume dos conhecimentos sobre
a aplicacdo dos modelos conceituais e matematicos foi aumentando, surgiram
publicacdes que resumiram o estado da arte naquele momento ou que
apresentaram uma visao geral dos modelos existentes. Publicacdes interessantes
nesse sentido sdo: Schmelling e Ross (1989) que apresentam uma série de
consideragdes conceituais sobre o uso dos modelos numéricos na modelagem de
transporte em meios fraturados visando, sobretudo esclarecer esses conceitos para
os politicos e administradores tomadores de decisdo. De um ponto de vista mais
técnico, as publicacdes interessantes sdo: Berkowitz (2002) onde apresenta uma
andlise conceitual detalhada dos modelos existentes e especialmente das
vantagens e limitacdes de cada um deles para serem aplicados na modelagem do
fluxo e na modelagem do transporte em meios fraturados. Simtnek et al (2003)
revisam os diferentes modelos conceituais € mateméticos para meios continuos e
continuos equivalentes. van Dam et al (2004) apresentam uma andlise
comparativa tipo SWOT (do inglés, Strength, Weaknesses, Opportunities,
Threats) das diferentes abordagens que descrevem o transporte e fluxo em meios
nao saturados. Bodin et al (2003a, 2003b) descrevem os diferentes fenOmenos que
regulam o transporte de solutos em sistemas fraturados com matriz impermedvel.

Mais recentemente Hopmans e van Genuchten (2005) apresentam uma anélise
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conceitual e descritiva dos diferentes processos fisicos, quimicos e bioldgicos que
ocorrem na zona vadosa.

Antes de continuar com a revisdo dos modelos numéricos, é importante
ressaltar que o modelo conceitual definido para um local especifico ndo deve ser
visto como uma descricdo definitiva e imutavel. Um modelo conceitual é uma
idéia que pode se refinada e melhorada na medida em que novos conhecimentos
sao adquiridos e as investigagdes no local sao aprofundadas. Um exemplo prético
disso é o desenvolvimento do modelo conceitual do sitio de disposi¢do de rejeitos
radioativos em Yucca Mountain (Nevada, EUA). A descricdo da evolucdo
histérica do modelo conceitual nesse local é apresentada por Flint et al (2001a,

2001b).

2.5.1.
Continuo - Continuo Equivalente

O modelo mais simples corresponde com aquele representado por um
continuo simples ou um continuo equivalente simples. E o modelo mais
amplamente utilizado e mais difundido na literatura. O maior desafio deste
modelo € o de definir as propriedades do meio continuo equivalente, sobretudo no
caso de meios altamente fraturados. Long et al (1982) e Lee et al (1995)
descrevem procedimentos para transformar uma série de fraturas num meio
continuo equivalente. Berkowitz et al (1988) analisam o emprego do conceito de
meio equivalente para estudar materiais altamente fraturados, especialmente a
respeito do transporte de solutos, e indicam que o modelo continuo pode fornecer
valores bem préximos dos reais desde que obtidos os parametros representativos
do comportamento do sistema. Além disso, indicam que este modelo apresenta
dificuldades para representar as concentracoes perto da fonte do soluto. Pankow et
al (1986) aplicaram o conceito de meio continuo equivalente para o estudo dos
padrdes de migragdo dos poluentes em dois locais fraturados. Eles indicam que
quando a taxa de difusdo do soluto dentro da matriz € compardvel com a
velocidade do fluxo nas fraturas, o modelo continuo apresenta resultados
satisfatorios, no entanto, quando a taxa de difusdo é baixa os resultados ndo sdo
satisfatorios. Liu et al (2003) a partir de ensaios de infiltracdo em campo,

concluiram que o conceito do meio continuo equivalente consegue reproduzir
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satisfatoriamente o fluxo e o transporte em condi¢do ndo saturada para materiais
altamente fraturados. Entretanto, indicam que os efeitos de difusdo na matriz
podem alterar a resposta. Robinson et al (2005) analisaram ensaios de tragadores
em tufa fraturada aplicando diferentes modelos conceituais. A partir dessa anélise,
concluiram que a aproximag¢do como meio continuo equivalente simples forneceu
os resultados mais satisfatorios. Indicam que esse resultado satisfatério responde a
alta permeabilidade da matriz porosa que impede o desenvolvimento de fluxo
preferencial nas fraturas.

Como descrito anteriormente para entender o fluxo em meios com saturagao
variavel, duas abordagens tém sido empregadas: a teoria do fluxo capilar e a teoria
do fluxo laminar. Do ponto de vista da teoria capilar, dois modelos t€m sido
amplamente utilizados para obter as curvas caracteristicas de meios porosos: o
modelo de Brooks e Corey (1964) e o modelo conhecido como Mualem — van
Genuchten e apresentado em van Genuchten (1980). Em relagdo aos meios
fraturados, Reitsma e Kueper (1994) apresentam resultados de laboratério para
curvas de saturacdo-pressdo capilar em fraturas rugosas. Os resultados obtidos
concordam bem com as predicdes do modelo de Brooks e Corey. Liu e
Bodvarsson (2001) a partir de andlises numéricas indicam que uma combinacdo
dos dois modelos é o mais adequado para simular o comportamento de meios
fraturados como continuos equivalentes.

Do ponto de vista da teoria de fluxo laminar, um trabalho interessante € o
apresentado por Tuller e Or (2001). Neste trabalho sdo obtidas curvas
caracteristicas para diferentes geometrias de poro, incluindo planos paralelos. Os
resultados destas curvas foram comparados com as predigcdes do modelo de
Mualem - van Genuchten para solos porosos com diferentes granulometrias. Os
resultados mostraram bastante concordancia indicando que a abordagem do fluxo
laminar pode aproximar de maneira adequada o fluxo em saturacdo varidvel.
Detalhes da fundamentacdo tedrica deste modelo sdo apresentados em Dragila e
Wheatcraft (2003).

Do ponto de vista numérico, vdrias técnicas tém sido empregadas para a
andlise do fluxo e transporte em meios continuos. Uma dessas é o Método dos
Volumes Finitos. Publicagcdes relevantes para esta pesquisa sio as seguintes: Fung
et al (1992) e Fung et al (1994) que apresentam a discretizacdo com o MVF das

equagdes de fluxo multifasico para malhas triangulares com interpolacdo linear
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(deve ser lembrado que as aplicacdes do MVF para malhas triangulares foram
iniciadas por Winslow,1967); Abbasi et al (2003) analisam a aplicacao de fungdes
de interpolacdo exponencial para malhas triangulares no estudo de fluxo
incompressivel. Consideracdes tedricas sobre a aplicacdo do MVF para problemas
advectivos-dispersivos em meios continuos sdo apresentadas em Lazarov et al

(1996) e Ahmad e Boybeyi (2005).

2.5.2.
Continuo - Continuo Equivalente com porosidade composta

O continuo equivalente com fun¢do de permeabilidade composta foi
aplicado por Mohanty et al (1997) de maneira bem sucedida para simular fluxo
preferencial em campos de cultura. Esses autores apresentam uma formulacdo
para se obter a curva de permeabilidade composta para terrenos fraturados a partir
do conceito de fluxo capilar. Por outro lado, Flint et al (2001) ndo obtiveram
resultados satisfatérios quando aplicaram este conceito no estudo de fluxo em
zonas 4ridas. Simtnek et al (2003) indicam que a maior desvantagem deste
modelo estd na limitacdo para reproduzir o fluxo preferencial observado nas
fraturas.

A aplicagdo da teoria do fluxo laminar para a obtencdo da curva de
permeabilidade composta para meios continuos equivalente pode ser encontrada

em Tuller e Or (2002) e Or e Tuller (2003).

2.5.3.
Dupla Porosidade e Dupla Permeabilidade

O modelo de dupla porosidade e permeabilidade simples foi proposto por
Barenblatt el al (1960) considerando as fraturas como dutos condutores do fluido
e a matriz como uma zona de armazenamento. Este modelo é amplamente usado
na atualidade para modelar fluxo e transporte em zonas saturadas e foi muito
popular nos anos 70. Publica¢des relevantes sobre este modelo sdo os trabalhos de
Phillip (1968) e van Genuchten e Wierenga (1976), onde é colocada a formulacdo
matemadtica. Este modelo tem sido empregado para analisar o transporte de sais
em solos agregados (van Genuchten e Dalton, 1986) e para representar aqiiiferos

fraturados com matriz de baixa permeabilidade (Bibby 1981, Dershowitz e Miller,
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1995). Maloszewski e Zuber (1993), a partir da andlise de ensaios de tracadores
publicados na literatura propuseram um modelo baseado no conceito de dupla
porosidade para explicar os resultados desses ensaios. Neste caso o meio rochoso
fraturado € representado por uma unica fratura e o tracador pode penetrar na
matriz por difusdo. A conclusdo desse trabalho é de que em meios altamente
fraturados o transporte estd mais regulado pela difusao e sor¢ao na matriz do que
pelo sistema de fraturamento. Hokr e Maryska (2002) realizaram uma andlise da
aplicacdo do MVF para resolver as equacdes empregadas no modelo de dupla
porosidade para problemas unidimensionais. As comparagdes dos resultados
numéricos com os resultados analiticos indicaram que o MVF pode ser empregado
para resolver este tipo de equacoes.

Os modelos de dupla porosidade e dupla permeabilidade sdo atualmente os
mais populares na classe de modelos continuos. Alguns autores que tém
trabalhado nesta drea sio Duguid e Lee (1977), que estudaram fluxo em meios
fraturados porosos em regime transiente discretizando as equacgdes através do
MEF (Galerkin), Pruess e Wang (1987), Gerke e van Genuchten (1993a), Jarvis
(1994) e Dykhuizen (1987). A diferenca entre os diferentes modelos de dupla
permeabilidade propostos estd na maneira como € definido o termo de
transferéncia entre a matriz e as fraturas. Gerke e van Genuchten (1993a, 1993b)
apresentam um modelo matemético de fluxo e transporte de dupla permeabilidade
junto a andlise do termo de transferéncia. Dykhuizen (1987) apresenta a aplicacao
do conceito para o estudo de problemas de transporte unidimensional em meios
fraturados ndo saturados.

Abdel-Salam e Chrysikopoulos (1996) aplicam o conceito de dupla
permeabilidade para investigar no problema de fluxo ndo saturado a interacdo
entre uma fratura e matriz porosa. A andlise é feita numericamente a partir do
MEF em duas dimensdes. Concluiram que quando nao considerado o intercambio
de umidade entre a matriz e as fraturas, a frente de saturacdo segue caminhos
preferenciais nas fraturas, e quando considerado esse intercambio a frente de
saturacao reduz o movimento.

Os conceitos dos modelos de dupla porosidade e dupla permeabilidade t€ém
sido aplicados também na andlise do problema de fluxo acoplado com
deformacdo. Trabalhos nesta linha sdo os apresentados por Zhang et al (2002) e

Berryman (2002).
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A partir do modelo de dupla porosidade e dupla permeabilidade, visto como
produto da interacdo de dois meios continuos, tem se desenvolvido o conceito de
meios multicontinuos. Neste caso sdo varios meios continuos interagindo. Esse
conceito tem sido empregado para o estudo de fluxo ndo saturado em formagdes
permedveis e fraturadas (Lagendijk et al, 1998), para o estudo de transporte de
solutos (Bai e Roegiers, 1997 e Gwo et al,1995) e para o estudo de fluxo de calor
(Pruess e Narasimahan, 1985). Bai et al (1993) aplicaram o conceito de
multiporosidade - multipermeabilidade no estudo de fluxo e deformacao de

sistemas de fraturas.

2.5.4.
Fraturado Discreto

Os modelos discretos com matriz impermedvel t€m sido usados por varios
autores, entre eles, Smith e Schwartz (1984) e Cacas et al (1990). Eles estudaram
o fluxo e transporte em fraturas simples sem considerar difusdo na matriz.
Huyakorn et al (1987), Berkowitz et al (1988) e Sudicky e McLaren (1992)
estudaram a difusdo na matriz através da superposicio de elementos
unidimensionais representando as fraturas sobre elementos bidimensionais
representando a matriz.

Uma aplicacao deste modelo a partir do MVF € apresentada em Mezentsev
et al (2004), onde é analisado o fluxo multifasico em dois sistemas de fraturas
verticais. A discretizagdo das fraturas € feita tridimensionalmente a partir de

tetraedros e hexaedros.

2.5.5.
Fraturado Poroso

Kennedy e Lennox (1995) aplicaram este conceito na andlise da interagdo de
uma fratura com a matriz no problema de transporte de solutos. Neste caso a
discretizacdo foi feita com o MVF. A fratura é modelada como um elemento
unidimensional em contato com elementos bidimensionais que representam a
matriz. Comparagdes dos resultados numéricos com resultados analiticos indicam
que MVF pode ser empregado para resolver problemas com este tipo de

configuracgdo.
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Os modelos tridimensionais para meios fraturados porosos iniciam-se com
Rasmussen e Evans (1989). Therrien e Sudicky (1996) apresentam um modelo
tridimensional que incorpora a discretizacdo das equacdes do fluxo através do
MVF e a discretizagdo das equacdes de transporte através do MEF (Galerkin).
Wang et al (2004) empregaram este conceito para analisar o fluxo em projetos
hidroelétricos, com discretizacdo baseada no MEF.

Fard et al (2003) apresentam um modelo para o estudo de fluxo em
reservatorios a partir do MVF. Monteagudo e Firoozabadi (2004) apresentam um
modelo tridimensional para resolver o fluxo bifdsico através do MVF. Neste caso,
as fraturas sdo discretizadas com elementos triangulares e a matriz com elementos
tetraédricos. Reichenberger et al (2006) apresentam um modelo similar ao anterior

para simular fluxo multifasico.

2.6.
Revisao dos modelos de transporte de virus

O transporte de virus através do subsolo tem sido estudado intensamente nos
ultimos anos. Os sistemas microbiolégicos sao modelados conceitualmente como
sistemas continuos ou como sistemas discretos (Wimpenny,1998). Os sistemas
discretos sdo aqueles que permitem simular o comportamento de cada individuo
dentro de uma comunidade. A idéia basica para a aplicacdo deste conceito € a de
reproduzir padrdes vistos numa escala maior a partir da interacdo de todos os
individuos a um nivel de escala menor (escala celular). Um exemplo deste
conceito ¢ o modelo da célula autdmata. Por outro lado, o conceito do sistema
continuo responde a idéia de entender o comportamento de uma comunidade
numa escala maior a partir do comportamento global da comunidade e ndo a partir
do comportamento de cada individuo. Neste caso, equacdes matematicas podem
ser propostas para simular este comportamento. Exemplos de sistemas possiveis
de serem estudados como continuos sdo: ecologia marina microbiana, transmissao
de microbios na rizosfera, crescimentos celulares in vitro. Na escala de interesse

da engenharia, € aplicavel o conceito de sistemas continuos.
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Na modelagem do transporte de virus, Gerba (1984) é uma referéncia
classica sobre os fatores que influenciam a inativagdo e a adsorc¢do. Yates et al
(1987) e Yates e Yates (1987) apresentam uma revisdo qualitativa dos efeitos dos
diferentes processos envolvidos no transporte dos virus. J& em 1989, Bales e
outros estudaram quantitativamente o transporte de bacteri6fagos em meios
porosos e fraturados aplicando os conceitos de fratura discreta e de dupla
porosidade, mas considerando apenas advecgdo, dispersdo e transferéncia entre a
matriz e a fratura (Bales et al, 1989). Revisdes dos conceitos de sobrevivéncia e
transporte dos virus nas dguas subterraneas sdo apresentadas também em EPA
(1999), Schijven e Hassanizadeh (2000), Ginn et al (2002), Bradford et al (2003),
John e Rose (2005) e Pedley et al (2006). De especial interesse sao os trabalhos de
Schijven e Hassanizadeh (2000), Ginn et al (2002) e Bradford et al (2003). No
trabalho de Ginn et al (2002) sdo revisados os processos fisicos, quimicos e
bioldgicos que governam o transporte de micrébios nas dguas subterraneas, junto
aos modelos matemaéticos que simulam esses processos. No trabalho de Schijven e
Hassanizadeh (2000) é mostrada uma revisao detalhada dos processos fisicos que
governam o transporte em meios porosos saturados. Nesta publicacdo é também
mostrada a formulacdo matemadtica para descrever o transporte considerando
sor¢ao dinamica e inativacdo. No trabalho de Bradford et al (2003) é apresentado
o modelo de transporte para condi¢des saturadas num meio poroso considerando
sor¢ao dinamica, inativagdo, exclusdo de poros e filtragdo mecanica.

Modelos de transporte para condi¢des de saturacdo varidvel sdo
apresentados por Yanjie et al (2001), Simiinek et al (2006) e Bradford et al
(2006). Nestes casos o problema é resolvido unidimensionalmente a partir do
conceito de meio poroso. Mais recentemente van Genuchten e Simtinek (2005)
apresentaram um modelo integrado dos diferentes processos envolvidos no
transporte de solutos na zona vadosa. Também mostram as equacdes para o
transporte dos virus.

Condi¢des de campo tém sido também estudadas por Schijven et al ( 1999)
e Schijven e Siminek (2002).

Solugdes analiticas para o transporte dos virus t€ém sido apresentadas por
Sim e Chrysikopoulos (1995), Chrysikopoulos e Sim (1996), Sim e
Chrysikopoulos (1998) e Chrysikopoulos (2000) para problemas unidimensionais

e tridimensionais em meios saturados. Azadpour-Keeley et al (2003) realizaram
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uma compilacdo dos cddigos disponiveis naquele momento para modelar o
transporte de virus. Nessa compilacdo pode-se observar que os codigos sdo para
problemas uni e bidimensionais, para condi¢des saturadas e nao saturadas e tratam
o problema como um problema do meio continuo.

O transporte dos virus tem sido também estudado desde a perspectiva do
transporte de coldides. Aproximagdes do problema como meio continuo sdo dadas
por Toran e Palumbo (1992), e de Novio et al (2004). Aplicacdes do conceito de
dupla porosidade sdo apresentadas por Ginrod (1993) e de Novio et al (2004). Os
conceitos de transporte de coldides em fraturas discretas t€ém sido estudados por
Reimus (1995a, 1995b). Solugdes analiticas para este problema sdo apresentadas
por Abdel-Salam e Chrysikopoulos (1994), James e Chrysikopoulos (2003a) e
James et al (2005). O conceito de meio fraturado-poroso foi aplicado por Ibaraki e
Sudicky (1995a, 1995b) na andlise de transporte de coldides numa fratura. Mais
recentemente Oswald e Ibaraki (2001) apresentaram a formulagdo matemaética
para o transporte de coldides na matriz e nas fraturas, e desenvolveram um c6digo

para problemas bidimensionais a partir da aplicacio do MEF.

2.7.
Literatura Nacional

Foi feita uma revisdo da literatura nacional para definir se existem
publicacdes sobre a modelagem de fluxo e transporte através do emprego do
MVF. Mesmo ndo sendo uma revisdo exaustiva foram obtidas publicacdes
relevantes para o desenvolvimento deste projeto de pesquisa. De interesse foram
as publicacdes de Schneider e Maliska (2000), Cordazzo et al (2004a, 2004b,
2004d) e Lyra et al (2004) que apresentam as formulagdes para a andlise de fluxo
bifdsico empregando malhas triangulares. Schneider e Maliska (1999) incorporam
uma funcdo de interpolacdo exponencial para os termos advectivos em malhas
triangulares. Cordazzo et al (2004c) apresentam uma formula¢do bidimensional
baseada no elemento para problemas de fluxo considerando falhas dentro do
dominio. Neste caso, as falhas sdo modeladas com espessura reduzida e
discretizadas dentro do dominio bidimensional com elementos triangulares e
quadrilaterais. Em relacdo ao transporte de solutos, duas publicacdes foram de

interesse, as apresentadas por Cordazzo (2000) e por Géis et al (2005). Nestas
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publicacdes é mostrada a aplicacio do MVF na discretizacdo das equacdes de
transporte. No caso de Gois et al (2000) a aplicacdo é feita para malhas
triangulares com interpolacgao linear.

Adicionalmente foi feita uma revisdo da documentacdo existente na PUC-
Rio, visando definir as ferramentas disponiveis para a modelagem. Na PUC-Rio
tradicionalmente os problemas de fluxo e transporte t€m sido tratados a partir de
discretizacdes em elementos finitos. Trabalhos nesta linha sdo as pesquisas
desenvolvidas por Silva (1991), Gerscovich (1994), Campos (1999), Borges
(2002) e da Silva (2004). Nestes trabalhos o meio € modelado como continuo ou
continuo equivalente para duas e trés dimensdes. Ja Telles (2006) desenvolveu
uma ferramenta 2D/3D para modelagem de fluxo e transporte baseada no MEF
para meios faturados porosos. Neste caso as fraturas sdo discretizadas com
elementos triangulares e a matriz com elementos tetraédricos. Adicionalmente
desenvolveu um gerador de fraturas. Os dados da geometria para geracdo da
malha foram tratados com o programa MG, e os resultados do programa foram
visualizados no processador grifico POS3D, ambos os programas desenvolvidos
pelo TECGRAF. Adicionalmente a PUC-Rio dispde de licenca para o uso do
gerador de malhas GID 8.0.9.

2.8.0bjetivos

A partir das informacdes obtidas da revisdo da bibliografia nacional e
internacional, € possivel responder as perguntas e dudvidas anteriormente
colocadas. As respostas sdo:

Existem diferentes modelos conceituais para explicar o fluxo e o transporte
de solutos em meios fraturados e porosos em condi¢do de saturagdo varidvel.
Adicionalmente para cada modelo conceitual existe um modelo matematico. O
transporte de virus em meios fraturados e porosos também tem sido abordado e as
equagdes correspondentes colocadas. Todos os modelos revisados ja foram
empregados para a andlise de problemas na escala de laboratério ou de campo. O
conhecimento tedrico e pratico até agora adquirido a partir da aplicagdo desses
modelos no estudo de problemas reais constitui entdo o marco tedrico para o

desenvolvimento desta pesquisa.
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Adicionalmente foi observado que sim existem outras metodologias para a
determinacgdo das distancias de separacao.

Foi constatado a partir desta revisdo que no Brasil e no exterior existem
modelos numéricos (baseados no MEF) para modelar o fluxo e o transporte de
solutos em sistemas tridimensionais que consideram o efeito explicito das
fraturas, da matriz e da ndo saturacdo. Os resultados desta aplicagdo demonstram
que € possivel acoplar o fluxo e o transporte das fraturas e dos poros a partir do
emprego do modelo conceitual do meio fraturado poroso.

Foi constatado também que o MVF tem sido empregado para discretizar as
equagdes de fluxo e transporte de solutos e coldides para meios idealizados como
fraturados porosos. Para simulagdes tridimensionais de fluxo com elementos
triangulares e tetraédricos, foram encontradas apenas as formulagdes para
problemas bifdsicos e multifasicos propostas Monteagudo e Firoozabadi (2004) e
Reichenberger et al (2006), respectivamente. Em relacdo ao transporte, foram
encontrados os trabalhos de Kennedy e Lennox (1995), Ibaraki e Sudicky (1995a,
1995b) e Oswald e Ibaraki (2001), mas para simulagdes bidimensionais.

A partir da revisdo bibliogréfica foi constatado que na PUC-Rio se conta
com ferramentas computacionais para a modelagem geométrica tridimensional
das fraturas e da matriz, e também com ferramentas de processamento grafico dos
resultados.

N3ao foi encontrada uma publicacdo com o desenvolvimento da formulagdo
fraturada porosa para modelos tridimensionais de problemas acoplados de fluxo e
transporte de virus, baseada no MVF. Também nao foi encontrada na literatura
uma comparagdo detalhada do método MTAv com o Modelo baseado no Risco de
Infeccdo. A partir destas observacdes anteriores propdem-se 0s seguintes
objetivos. A consecuc¢do desses objetivos representa um aporte real desta pesquisa

nesta area do conhecimento.

Objetivo Geral:

A construcdo de um modelo numérico tridimensional para o transporte de
virus em meios idealizados como fraturados-porosos sob condi¢des de saturacdo
varidvel, para ser incorporado numa nova metodologia (baseada no risco) de
avaliacdo do potencial de contaminagdo das captacdes de dgua subterranea por

virus provenientes de tanques sépticos.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RiIo - Certificacéo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 2 - Introdugao

Os objetivos especificos propostos para esta pesquisa sao:

- Desenvolvimento de um modelo numérico para simular fluxo em
saturagdo varidvel através da discretizacdo pelo MVF para malhas

triangulares e tetraédricas.

- Desenvolvimento de um modelo numérico para transporte de virus em
regime de saturacdo varidvel através da discretizagdo pelo MVF para

malhas triangulares e tetraédricas.

- Acoplamento dos dois modelos numéricos.

- Construc¢do de um modelo conceitual para o fluxo e transporte de perfis
representativos das condi¢des hidrogeoldgicas da zona central norte da

Grande Area Metropolitana (GAM).

- Analise dos perfis representativos com a ferramenta numérica

desenvolvida

- Comparagao dos resultados da andlise numérica com o procedimento

MTAv.

53
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3
Transporte de Virus

Os tanques sépticos sdo dispositivos de tratamento primdrio das &dguas
residuais, empregados sob o principio de que o solo funciona como um filtro ou
depurador natural. Os maiores problemas relacionados com a contamina¢ao por
aguas residuais provenientes de tanques sépticos sao 0s organismos patogénicos e
a formacao de nitratos. A reducdo dos nitratos esta relacionada com doengas tais
como a metemoglobinemia e o cincer gastrico (Lewis et al, 1988).

Nos efluentes dos tanques sépticos domésticos t€m sido detectadas diversas
substancias, desde solidos em suspensdo até metais pesados. Concentragdes
médias desses compostos sdo mostradas na Tabela 3.1. Cada substancia é
infiltrada no terreno onde estard sujeita aos processos quimicos e fisicos de
transformacdo e transporte. Nao € objetivo deste trabalho tratar sobre o destino de
cada um destes compostos e sim apenas do transporte dos virus. Revisoes
detalhadas dessas transformacoes sao encontradas em EPA (1999) e Darnault et al

(2005).

Tabela 3.1. Concentragbes médias em efluentes domésticos (EPA, 2002)

Substéancia/ Unidades de Concentracao Remocao 1,5 m de
Composto Concentracao média profundidade
DBO DBOs (mg/1) 140-200 >90 %
Sélidos TSS (mg/1) 50-100 >90 %
Nitrogénio N Total (mg/l) 40-100 10-20 %
Fésforo P Total (mg/1) 5-15 85-95%
Bactérias Coliformes Fecais 10°%-10° >99,99%
(organismos/100ml)
Virus (UnidadesFormadoras de Placa/ml) 0-10° > 99,99%
Substincias (ug/l) 0-tragos >99%
Orgéanicas
Metais Pesados (ug/l) 0-tragos > 99%
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Na Tabela 3.1 ¢ também mostrada a porcentagem de remocdo dos
compostos a uma profundidade de 1,5 metros, para um tanque séptico localizado
num local adequado e trabalhando em condigdes 6timas. Os resultados indicam
que esse sistema de tratamento pode dar resultados satisfatorios em relagdo a
remog¢ao dos organismos patogénicos. Por outro lado, se comparado o tanque
séptico com outros sistemas de tratamento como mostrado na Tabela 3.2 € claro
que os sistemas primdrios sao menos efetivos na remocao destes microrganismos,
pelo que deixam essa funcdo ao terreno. Isto ressalta a importancia de se

construirem tanques sépticos apenas nos locais com condi¢des adequadas.

Tabela 3.2 Remocao de virus e bactérias para diferentes sistemas de tratamento
(Godfree e Farrel, 2005)

Tratamento Remocao (%)
Coliformes Fecais Salmonela Virus Entéricos
Primério / Sedimentacdo 50-90 50-90 0-30
Filtro Biolégico 90-95 90-95 90-95
Lodos Ativados 90-99 90-99 90-99
Trincheiras de oxidagdo 90-99 90-99 90-99
Lagoas de Estabilizagdo 4-7 log 99,99 -100 99,99-100

Os microrganismos patogénicos possivelmente presentes nos efluentes sdo:
- ovos de helmintos

- protozodrios

- bactérias

- virus

Na Tabela 3.3 sdo mostradas concentragdes de referéncia para diferentes

microrganismos encontrados nos efluentes domésticos.
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Tabela 3.3. Concentragdes de microrganismos em aguas residuais domésticas cruas e

no efluente secundario (Medema et al, 2003)

Microrganismo Aguas Residuais Efluente Secundario
cruas (ndmero / litro)
(nimero / litro)
Protozodrios
Cryptosporidium 10° - 10* 10— 10’
Giardia lamblia 5x10° - 5x10" 5x10" - 5x10°
Virus
Enterovirus 10— 10° 1-10
Norwalk 10-10° 1-10°
Rotavirus 10107 1-10
Bactérias
Salmonella 10° - 10* 10 - 10*
Indicadores
Coliformes 10" - 10’ 10°- 10°
Coliformes 10°- 10° 10° - 10
termotolerantes
Enterococos 10°- 10’ 10* - 10°
F-RNA 10°- 10 10° - 10°
Fagos bacterdides 10— 10° 10° - 10°

Os helmintos e protozodrios sao organismos que pelo seu tamanho relativo
aos poros sao filtrados pela maioria dos solos. Na Figura 3.1 € mostrada a relacdo
entre o tamanho dos microrganismos e as dimensdes dos poros para diversos
materiais. Bradford e Bettahar (2005) através de ensaios de colunas saturadas
concluiram que os dois mecanismos mais importantes que regulam o transporte do
Cryptosporidium sdo a filtragio mecanica e a sor¢do dinamica. Neste caso os
microrganismos ficam retidos na estrutura porosa do material. Por outro lado, as
bactérias e virus se encontram na faixa de tamanho dos poros do silte e da argila
(Tabela 3.4, Figura 3.1). Isto permite que sejam transportados pela dgua. O
tamanho das bactérias e virus corresponde a faixa de tamanhos das particulas
coloidais. Por esse motivo considera-se que o transporte dos virus e bactérias no
subsolo € regulado pelos mesmos fendmenos que regulam o transporte dos

coléides.
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Tabela 3.4 Tamanhos caracteristicos de alguns microrganismos (Lewis et al, 1988,
Pedley et al, 2006)

Microrganismo Tamanho (um)
Virus
Virus da Psitacose 0,25 (diametro)
Bacterioéfago 0,02 - 0,2 (diametro)
Virus da poliomielite 0,01 — 0,03 (didmetro)
Bactéria
Esporos 1
E. Coli 0,5x1,0x2,0
Salmonella typhi 0,6x0,7x2,5
Shigella spp. 04x0,6x2,5
Protozodrios
Cryptosporidium 4,0-6,0
(diametros dos oocistos)
Gidrdia 7,0 — 14,0 (didmetro)
Entamoeba histolytica 20,0 — 25,0 (didmetro)

3.1.
Virus

O virus € um agente microscépico infeccioso que nao tem a capacidade de
se reproduzir fora de uma célula. Por isto deve ingressar (infectar) dentro de uma
célula especifica, e uma vez dentro dela aproveitar as fun¢Oes enzimaticas para
realizar cépias do seu material genético. Todo virus carrega uma pequena
quantidade de dcido nucléico (DNA ou RNA) cercada por uma estrutura protetora
consistente de proteina, também conhecida como envelope protético ou capsideo
(Fig. 3.2). Em alguns virus, o capsideo estd recoberto por um envelope ou
membrana viral formada por lipidio € normalmente derivada da membrana celular
do hospedeiro anterior. A por¢ao periférica dos virus permite identificar as células
que ele pode infectar e em certos virus facilita a penetracdo nas mesmas (Lewis et
al, 1988 e Wikipedia, 2007). Embora o interesse desta tese seja o de modelar o
transporte dos virus patogénicos, os modelos de transporte a seguir descritos sao

baseados em informagdes obtidas de estudos realizados com bacteriéfagos.



DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RiIo - Certificacéo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 3 - Virus

10000

I pm = 107% m Cirava
1000 | o .
] Arela
100 |- 4k E
Protozoano
silte
10 | 4 R
‘5’ Bactéria
*g 3 - | Microfissuras
g _ Matriz da Bocha
& Coldide
0.1 JL _ |
Virus Arglla
001 |- 1k z
Macromoléculas
0.001 | 4k B
MMoléculas
00001 L B
J—itomos
Contaminante Didmetro Efetvo de Poros

Figura 3.1. Tamanhos Caracteristicos de Particulas e Poros (modificado de Sim e
Chrysikopoulos, 1998)
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Figura 3.2 Estrutura de um Virus Bacteriofago (modificado de Wikipedia, 2007)
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Quando fora da célula, o virus é transportado como uma particula inerte,
mas com a capacidade para infectar (penetrar em outro organismo). Uma vez
exposto as condi¢des ambientais o capsideo sofre alteracdes (degradacdo) que
podem chegar a anular a capacidade do virus para infectar outros organismos.
Quando isto acontece é dito que o virus foi inativado. Isto ndo necessariamente
significa que o virus foi destruido, sendo que perdeu a capacidade para ingressar
nas células do organismo receptor. A sobrevivéncia do virus € definida entdo
como o tempo que leva para ser inativado. Ao contrdrio dos virus, as bactérias t€m

a capacidade de se multiplicar no ambiente externo.

A persisténcia de uma substiancia € definida como a capacidade de
permanecer inalterada na sua composi¢cao quimica e no estado fisico ao longo do
tempo. A mobilidade é definida como a habilidade para se deslocar no solo ou na
agua (EPA, 1999). Desta forma, virus com alta persisténcia (alta sobrevivéncia) e
alta mobilidade podem ser transportados até zonas de captacdo de dgua e serem
consumidos pela populacdao. A habilidade de um virus para provocar danos no

hospedeiro dependerd da combinagdo dos seguintes fatores (Pedley et al, 2006):

- a viruléncia e infectividade: a viruléncia € a capacidade do virus de gerar doenga

e € definida em forma genérica em termos da severidade dos sintomas que
provoca. A infectividade estd relacionada com a habilidade do microrganismo

para se estabelecer no tecido do hospedeiro.

- a susceptibilidade do hospedeiro: a susceptibilidade depende da idade, estado

nutricional e imunidade.

Desta forma, adquirir uma doenca dependerd das condicdes de saude do
receptor, a concentracdo ingerida do organismo e da dose infecciosa minima
requerida para o inicio da doenga. Pachepsky et al (2006) colocam como

referéncia, as seguintes como doses infecciosas para varios microrganismos:

E. coli enterohemorrdgica 10 células
Campylobacter 500 células
Salmonella 105 células

E. Coli algumas cepas patogénicas 108 células

C. parvum e Giardia 10 e 10-25 organismos respectivamente
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Doengas potencialmente transmissiveis através das dguas subterraneas sao

apresentadas na Tabela 3.5, junto com os microrganismos associados.

Tabela 3.5. Doengas e organismos geradores (Lewis et al, 1988)

Doenca

Microrganismo associado

Disenteria amebiana

Entamoeba histolytica

Gastrenterites Giardia lamblia e Cryptosporidium
Coélera Vibrio cholera

Febre tiféide Salmonella typhi

Febre paratifoide Salmonella paratyphi A e B

Disenteria bacilar

Gastrenterites agudas e diarréicas

Shigella spp.

Escherichia coli enterotoxigénica,
Campylobacter, Yersinia enterocolitica,
Salmonella spp. e Shigella spp.

Hepatite infecciosa

Poliomielite

Gastrenterites agudas e Diarréicas,
sintomas diversos (vomito).

Virus da hepatite A

Virus da poliomielite

Rotavirus, Norwalk, Echovirus,
Coxsackievirus e outros

Listas completas de doencas relacionadas com os organismos patogénicos

junto aos sintomas provocados podem ser consultadas em Rolim (2000),

EPA(2002) e Pedley et al (2006).

3.2.

Fatores que regulam a sobrevivéncia

Fatores que regulam o transporte e sobrevivéncia de microrganismos t€ém

sido estudados por diversos autores. Nas Tabelas 3.6 ¢ 3.7 s@o mostrados esses

fatores para bactérias e virus, respectivamente.
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Tabela 3.6 Fatores que influenciam na sobrevivéncia das bactérias no solo. (Gerba et al,

1975 e Medema et al,2003)

Fator

Efeito

Saturacdo

Sobrevivéncia maior em solos umidos e durante a

temporada de chuvas

Capacidade de retengdo da dgua

Sobrevivéncia menor em solos granulares

Temperatura (T)

Sobrevivéncia maior para T maior

pH

Sobrevivéncia menor em solos dcidos (pH 3-5)

Radiacdo Solar

Sobrevivéncia menor na superficie do terreno

Matéria Organica

quantidade suficiente

Sobrevivéncia aumenta e possivelmente ocorre

crescimento quando presente matéria organica em

Microflora no solo

Sobrevivéncia € maior em solos estéreis

Tabela 3.7. Fatores que influenciam na sobrevivéncia e transporte dos virus no solo.
(Yates e Yates (1988), Medema et al (2003))

Fator Efeito na sobrevivéncia Efeito no transporte
Temperatura Sobrevivéncia maior para T menor | Desconhecido
Atividade Microbiana Alguns virus sdo desativados mais | Desconhecido

rapidamente na presenca de certos
microrganismos. Por outro lado, a
adsor¢cdo na superficie da bactéria

pode ser uma protecao.

Saturacdo Sobrevivéncia maior em condicdes | Em geral aumenta com o
de maior saturagao. grau de saturagdo. A
adsor¢do aumenta em solos
nao saturados
pH Os virus entéricos sdo estdveis para | Em geral pH baixo favorece

pH de 3 a 9. A sobrevivéncia pode

ser prolongada em solos neutros.

adsorcdo e pH alto favorece

a desorgao.

Concentragdo de sais

Pode proteger ou ndo contra a
inativacdo dependendo do tipo de

virus

A adsor¢do aumenta nas

sais

Associacdo com o solo

Em geral a sobrevivéncia aumenta

quando adsorvido.

A migracdo é retardada.
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Agregacdo do virus

Aumenta a sobrevivéncia

Retarda o movimento

Propriedades do solo

Afeta basicamente a adsor¢do

A migracdo € maior em
solos  granulares. Solos
argilosos filtram os virus
em alto grau. Solos
fraturados retém menos os

virus.

Tipo de virus

A inativacdo dependendo do tipo

de virus

A adsorcdo no solo depende
das  caracteristicas  do

capsideo

Matéria organica

A presenca de matéria organica
pode proteger os virus contra a

inativagdo.

A matéria organica soldvel
compete com 0s virus por

sitios de adsor¢do no solo

Condicdes hidraulicas

Desconhecido

Em geral a migragdo
aumenta com a velocidade

de percolacdo

Tempos de sobrevivéncia para varios microrganismos sao mostrados na

Tabela 3.8.

Tabela 3.8. Tempos de sobrevivéncia dos organismos patogénicos (Feachem et al,1983)

Microrganismo Esgoto (20-30) °C Solo (20-30) °C
(dias) (dias)
Virus 50 -120 20-100
Bactérias 10 -60 20-70
Protozodrios 15 -30 10-20
(oocistos) > 12 meses > 12 meses
ovos de helminto Vérios meses Virios meses
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3.3.
Transporte de Virus

Se considerarmos os fatores apontados nas Tabelas 3.6 e 3.7 resulta claro
que a modelagem do transporte e sobrevivéncia dos virus no solo é uma tarefa
complexa. Pesquisas de campo e especialmente a aplicacdo de técnicas
especializadas de visualizacdo no nivel de laboratério (Keller e Auset, 2007) t€ém
permitido definir os diferentes processos fisicos que regulam o transporte dos

virus. Esses processos fisicos sdo descritos a seguir.

3.3.1.
Advecao — Dispersao

De maneira similar ao transporte de solutos, a advecdo e a dispersdo sdo
mecanismos que regulam o transporte de virus no solo. A advecdo e a dispersao
ndo removem os virus, apenas atenuam a concentragao.

Resultados experimentais indicam que para alguns virus, as curvas de
chegada em ensaios de coluna apresentam uma dispersdo e um tempo de chegada
do pico de concentracdo menores aos valores obtidos para solutos conservativos
injetados juntos com os virus. Isto significa que os virus sao deslocados com uma
velocidade maior e com menor dispersdo que os solutos. Esse fendomeno é
explicado a partir do principio de exclusdo. Segundo esse principio, por causa do
tamanho do virus em relacdo ao tamanho dos poros, alguns virus sdo excluidos
das zonas de menor velocidade e concentrados ou direcionados para as zonas de
maior velocidade. Neste caso, o virus chega mais rdpido e com menor dispersao,
embora que em concentragdes menores do que um soluto conservativo (Flynn,
2003).Na Figura 3.2 é mostrado o esquema conceitual do fendmeno de exclusdo e
a forma das curvas de chegada.

Ginn et al (2002) descrevem os diferentes fendmenos de exclusdo até agora
identificados e os classificam em dois tipos: exclusdo pelo tamanho e exclusdo de
poros. Exclusdo pelo tamanho é o fendmeno em que as particulas apenas
experimentam as velocidades maiores na regido central dos poros em virtude do
seu tamanho. Isto €, apenas uma fracdo do didmetro da particula pode se
aproximar da parede do poro, e sO essa fracdo experimentard as velocidades

menores perto da parede. Claramente a fracdo restante experimentara velocidades
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maiores. Os solutos por outro lado, em virtude da dimensdo molecular das
particulas, podem se aproximar por completo das paredes. A velocidade média
experimentada pelo soluto serd menor a velocidade média experimentada pelo
virus. Para a ocorréncia da exclusdo pelo tamanho, a particula deve ter um
tamanho menor a 1% do tamanho médio dos graos da formacgdo. Exclusdo de
poros é um fendmeno que acontece quando as particulas ttm um tamanho
parecido com o tamanho de uma fracdo dos poros. Algumas particulas ficam
retidas nesses poros. Neste caso nem todos os poros sdo acessiveis. Por isto, as
particulas sdo direcionadas por rotas alternativas por onde elas possam ser
transportadas, essas rotas coincidem com zonas onde a velocidade € maior.

Nos meios porosos de granulometria mais grossa, a exclusdao por tamanho é
maior do que a exclusdo por poro. Demonstragdo experimental da existéncia deste
fendmeno foi obtida por Sirivithayapakorn e Keller (2003) a partir da observacao
direta no nivel do poro.

Uma maneira de verificar a ocorréncia dos fendmenos de exclusdo € a partir
do ajuste da curva de chegada do virus com os valores da velocidade e dispersao
de um soluto conservativo ensaiado no mesmo local. Se aqueles pardmetros nao
reproduzirem a curva de concentragdo dos virus, uma explica¢do plausivel é a
ocorréncia de algum tipo de exclusdo (Flynn, 2003). Um método alternativo
baseado na comparagcdo geométrica das curvas de chegada do virus e do soluto

conservativo € apresentado por Zang et al (2001).

Virus filtrado

Poro de tamanho maior
Os virus sdo direcionados
para esta zona e excluidos
dos outros poros

/Poro de tamanho menor

Concentragdo
Normalizada

Virus

Poro de tamanho menor

a)

Figura 3.3. a) Esquema conceitual do fenbmeno de excluséo; b) Comparagao das curvas
de chegada
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Modelagem Matematica
Para incorporar a exclusdo na modelagem numérica, basicamente trés
aproximacoes tém sido empregadas:

- Modificagdo dos coeficientes de adsor¢do e desorcao.

- Reducdo da porosidade através da exclusao de parte da porosidade nio
acessivel aos virus

- Através de correlacdes empiricas (Shukla et al. 2003, Reimus et al. 2007).
Ginrod et al (1996) apresentam uma relagdo simples entre as velocidades e

dispersodes das particulas coloidais e dos solutos conservativos. As relagcdes

sdo:

3
==y

coldide 2 soluto

(3.1)

4

coldide = g soluto

(3.2)

Neste trabalho de pesquisa foi seguida a aproximacao baseada na reducao da
porosidade. A seguir sdo mostradas as aproximacdes para a determinacdo da
velocidade e dispersao para uma fratura e para um meio poroso.

Para uma fratura de abertura constante constituida por planos paralelos,
James e Chrysikopoulos (2003b) apresentaram uma solucdo analitica para
determinar a velocidade e dispersdo efetiva para coldides considerando o efeito da

exclusdo. As relagdes analiticas obtidas pelos autores sdo:

d d Y
v, =zvm 1+—”—l £ (3.3)
3 26 2\ 2b
2 v d
D, =D+—-m (2p)*(1——L)° 3.4
; 945 D (2b)~( 2b) (3.4)

v, velocidade efetiva (L/T)

v_ velocidade maxima na fratura (L/T)

max

d, tamanho da particula (L)

2b abertura da fratura (L)
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D, dispersdo hidrodindmica efetiva (LZ/T)

D difusdo do colbide, dada pela equacio de Stokes-Einstein (L*/T)

kT
3mu,d,

(3.5)

k  constante de Boltzmann (J/K)
T temperatura absoluta (K)

M, viscosidade dindmica do fluido (M/LT)

Para meios porosos, Bradford et al (2003) incorporaram a exclusdo a partir
da correcdo do teor de umidade volumétrico e da permeabilidade relativa. A
umidade volumétrica da equacdo de transporte passard a ser a nova umidade

corrigida. As corre¢cdes propostas sao colocadas a seguir.

0., =06, —ny (3.6)
k..
Do = G km (3.7)
onde:
6., teor de umidade volumétrica acessivel aos coléides (L*/L?)
0, teor de umidade volumétrica do meio granular (LY
n porosidade do meio granular (L*/L?)
Y saturacdo ndo acessivel aos coléides (L*/L?)

q., Vvelocidade de Darcy dos coldides (L*/L*T)
q, velocidade de Darcy do fluido (L*/LT)

coeficiente de permeabilidade relativa do fluido (adimensional)

rw

k,. coeficiente de permeabilidade relativa dos coldides (adimensional)

o valorde k,, € obtido a partir da distribui¢do dos poros como indicado na

Equacgdo 3.8
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S,
.[R(x)zdx

k., (S)=81—— para S, >y (3.8)
.[R(x)zdx
0

R tamanho do poro (L)
S,y saturacdo de dgua (L1
x constante de integragcao

para valores S, <7y o valor k., =0

Valores de Referéncia

Normalmente, a dispersdo hidrodindmica € relacionada com a velocidade do
fluido através do pardmetro de dispersividade. Esse parametro € funcdo da escala
do problema. Alguns valores de referéncia sdo indicados por Matthess e Pekdeger
(1981).

Na escala do laboratério: dispersividade 1 cm - 1m

Na escala de campo: dispersividade 10 cm - 100 m

Na escala de rochas fraturadas ou cdrsticas: dispersividade 10 m — 1000 m

3.3.2.
Inativacao

Os virus precisam de outras células para se reproduzir. Quando expostos ao
ambiente, a sua capacidade de infectar diminui. Neste caso ocorre a inativagao do
virus. A inativacdo pode ocorrer por processos quimicos ou bioldgicos. Esse
processo de inativacdo € modelado matematicamente como um decaimento de
primeira ordem.

A inativacdo atua nos virus em suspensdo e também nos virus sorvidos. A

rapidez com que a inativagdo ocorre depende dos seguintes fatores (Schijven e

Hassanizadeh, 2000):

- Particulas em suspensdo: observagdes experimentais demonstram que

virus sorvidos nas particulas argilosas sdo inativados numa taxa menor. Outros
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estudos indicam que a taxa de inativagdo € maior em virus sorvidos em superficies
constituidas de 6xidos metélicos.

- Temperatura: a temperatura é o fator mais importante na inativacido. A
taxa de inativacdo aumenta na medida em que a temperatura aumenta, tanto para a
fase liquida quanto para a fase sorvida.

- Atividade microbiana: os resultados experimentais neste sentido sdo
divergentes, mas em geral tem sido observado que sob condi¢des aerébicas em
dguas ndo estéreis a taxa de inativacdo aumenta, provavelmente associada a
atividade microbiana.

- Condicdes de nao saturagdo: Em condicdes de ndo saturagdo a remoc¢ao
dos virus é maior. Isto tem sido associado a retencdo e/ou inativacdo nas

interfaces dgua-ar e 4gua-ar-solido.

Valores de Referéncia
Na Tabela 3.9 € apresentada uma lista de valores de taxas de inativagdo para
diferentes condi¢Oes. Tabelas similares podem ser consultadas em Schijven e

Hassanizadeh (2000), Medema et al (2003) e Pedley et al (2006).

3.3.3.
Sorcao

a) Sorc¢ao na superficie dos sélidos

A sor¢do é um mecanismo importante na remoc¢do dos virus. A evidencia
experimental indica que a remog¢do dos virus é regulada pela sor¢ao dindmica
(taxas de adsorcdo e desorcdo diferentes). Na Figura 3.4 € mostrado o esquema
grifico deste mecanismo. Desse ponto de vista, a sor¢do € tida como um processo
reversivel, e em geral o coeficiente de adsor¢ao (K,) é maior do que o coeficiente

de desorc¢ao (Kget), como mostram os valores a seguir (Flynn, 2003).

K.i/Kget = 8.5 para E. coli
Kaut/Kaet = 18 a 49 para P.putida
K.i/Kaet = 50 para bacteriofago H40/1
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Virus retirados
_-da fase liquida
O 4 com taxaKatt

_ - Virus desorvidos
com taxa Kdet

O -

, 1 5
Virus sorvidos
na superficie
dos sélidos

Virus desorvidos
com taxa Kdca

~

I Grao

Virus retirados
da fase liquida- >
com taxa Kaca

o

Ar

<& -Virus sorvidos
na interface
agua-ar-solido

Virus sorvidos
na interface agua-ar

Figura 3.4. Mecanismos de Sorgao e Filtragao.

Os coeficientes de adsor¢do e desor¢ao podem ser obtidos a partir de ensaios
de coluna e batelada. O coeficiente de adsorcdo pode alternativamente ser obtido
através da Teoria de Filtracdo Coloidal.

Na Teoria de Filtragio Coloidal modela-se a captura dos coldides nas
superficies das particulas coletoras como regulada por dois processos: transporte
da particula coloidal até a superficie do coletor e a interacdo do coléide com a
superficie do coletor. Desta maneira, a adsor¢do € regulada pelas caracteristicas de
fluxo e difusdo na microescala e também pelas propriedades dos virus e dos graos
de solo. Na Teoria de Filtragao Coloidal, a taxa de adsor¢cao (K,) € expressa em
termos de dois parametros: a eficiéncia da colisdo (1) e a eficiéncia da captura
(o). Segundo esta teoria, a particula suspensa pode chegar a ter contato com o

coletor através de trés mecanismos (Fig. 3.5):

-a) Interceptacdo: isto ocorre quando o coldide se desloca numa linha de
corrente e por causa do seu tamanho vird a ter contato com

o coletor.

Fluido
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- b) Sedimenta¢do: quando a particula € mais pesada do que a dgua, a
trajetéria ndo segue as linhas de corrente e pode vir a
colidir com o coletor.

- ¢) Difusdo: devido as colisdes com outras particulas suspensas, as

trajetdrias das particulas mudam de maneira irregular.

1

@ \ (a) Interceptacéo
\
\

\ (b) Sedimentacéo

(c) Difusao

N /':I

Linha de Corrente |

\

1 I
} 1
1 1
1 1
] [
1 1
v v

Figura 3.5. Mecanismos de Colisdo da Teoria da Filtragao Coloidal (Yao et al, 1971)

O coeficiente de adsorc¢do resultante dos efeitos difusivos é dado pela

expressao seguinte (Yao et al,1971 e Schijven e Hassanizadeh, 2000).

3(1-n)
=———>anv 3.9
w3 n (3.9)

onde:
K, coeficiente de adsor¢do (1/T)

porosidade do meio ((L3/L3)

n
d_ diametro do coletor (L)

v velocidade da particula coloidal (L/T)

S

eficiéncia das colisdes (adimensional)

a eficiéncia da captura (adimensional)

A eficiéncia das colisdes ¢ dada por (desconsiderando interceptacdo e

sedimentacdo):
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n=4A""N;" (3.10)
Np, numero de Peclet para a difusdao molecular

As  parametro de Happel

N, =% 3.11)

onde:

D difusdo molecular dada pela Equagao 3.5

_ 20-77)
TQ2-3y+3y -27°)

,para  y=(1-n)"" (3.12)

Modelagem Matematica: Sorc¢ao na superficie dos sélidos

A equagdo diferencial que descreve a variacio da concentragdo
considerando a sor¢ao dinamica é mostrada em Schijven e Hassanizadeh (2000) e

Bradford et al ( 2003), e colocada a seguir.

AP
— = eKarrl/jattC - pchtSdin (313)

paz

onde:
S ., concentracdo da fase sorvida nos sélidos (Virus/M)

C  concentracdo na fase liquida (Virus/L®)

p massa especifica do meio granular (M/L?)
€ teor de umidade volumétrica da dgua (L3/L3)

K, coeficiente de adsor¢do (1/T)
K. coeficiente de desor¢ao (1/T)

v, funcdo de correcdo da drea disponivel para sor¢ao, dada por (3.14)

V.= ~ S (3.14)

max
Sdin

S maxima concentragdo possivel (Virus/M)
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b) Sorc¢ao na interface agua-ar

A sorcdo na interface dgua-ar foi observada inicialmente por Wan et al
(1994). Evidencia experimental posterior indicou que este € um mecanismo de
remog¢ao em solos nao saturados (Keller e Sirivithayapakorn, 2004). Na medida
em que a saturacdo diminui a remocdo aumenta. Os resultados experimentais
também indicaram que na medida em que o solo vai sendo saturado mais virus sao
liberados. Isto é, a sorcdao na interface 4dgua-ar € um processo reversivel
(Torkzaban et al, 2006).

Crist et al (2004) e Zevi et al (2005a, 2005b) indicam que particulas
hidrofilicas sdo retidas na interface &dgua-ar-s6lido. No caso de coldides

hidrofébicos a retencao ocorre principalmente na interface dgua-ar.
Modelagem Matematica: Sorc¢ao na interface agua-ar

A sorcdo na interface dgua-ar € modelada de maneira similar a sor¢cdo na
superficie dos sélidos. A equacdo que descreve a concentragdo nessa interface é

mostrada em van Genuchten e Simtinek (2005), e colocada a seguir.

0A, T
% - gKtha l//aca C - ACIW chtl F (3 * 1 5)

onde:

[ concentracdo na interface dgua-ar (Virus/L?)
C concentracio na fase liquida (Virus/L?)

A, drea da interface dgua-ar (LZ)

€ teor de umidade volumétrica da dgua (L3fL3)

K coeficiente de sor¢do (1/T)

aca

K, coeficiente de desor¢do (1/T)

V.. funcdo de corre¢do da drea disponivel para sor¢do, dada por (3.16)

r
Viea = (l_r_) (3.16)

max

1 .. méxima concentragao possivel (Virus/LZ)
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Valores de Referéncia

Na Tabela 3.10 sdo colocados valores das taxas de adsor¢cdo e desor¢ao para
meios porosos € na Tabela 3.11 alguns valores para fraturas. Nas Tabelas 3.12 e
3.13 sdo mostrados os valores da eficiéncia da captura obtidos a partir de Teoria
de Filtracao Coloidal.

Na Tabela 3.14 sdo mostrados valores das taxas de sor¢do sob condicdes de

ndo saturagao.

3.34.
Filtracao (Straining)

Este fendmeno consiste na remog¢do fisica dos virus por obstru¢do nas
gargantas dos poros de menor tamanho (Fig.3.3). A filtracdo é um fendmeno
irreversivel. Observacdes experimentais indicam que este fendmeno ocorre nos
poros que sdo gerados pela intersecdo de ao menos duas superficies sélidas ou de
duas interfaces dgua-sélido (Bradford et al, 2006).

Este fendmeno ocorre normalmente nos primeiros 50 centimetros abaixo do
local de descarga dos virus. Bradford et al (2005) explicam essa observacdo
indicando que na zona de injecdo as particulas encontram poros de menor
tamanho com maior freqiiéncia e por isto os poros sao obstruidos. Na medida em
que as particulas sdo transportadas, o processo de exclusdo de poros leva essas
particulas para zonas onde a filtracao é menor.

Estimagdes experimentais indicam que este mecanismo de remocdo nao
ocorre quando o tamanho dos virus é menor a 5% do tamanho médio dos graos

(Ginn et al., 2002).
Modelagem Matematica
A filtragdo € modelada matematicamente como um processo irreversivel. A

equacgdo que descreve a concentracao na fase filtrada € mostrada em Bradford et al

(2005), e colocada a seguir.
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oS
p—mzﬁKWWWC (3.17)
ot o
onde:
S, concentracdo da fase filtrada (virus/M)

C  concentracdo na fase liquida (virus/L’)
p massa especifica do meio granular (M/L?)
€ teor de umidade volumétrica da dgua (L3/L3)

K|, coeficiente de filtracdo (1/T)

v, funcdo de correcdo por distincia e concentracido dada pela Equagao 3.18.

S d. +7—
l//m:H(Z—Zo)(l— ) 50 TET L

-+ 3.18
g max dy, ) (3.18)

S™™ maxima concentracio possivel (virus/M)

dsp diametro representativo do 50% dos graos (L)
z  profundidade (L)
z, profundidade da interface de injecao dos virus (L)
S constante com valor sugerido de 0,43 (adimensional)
H(z-z,) afuncdo de Heaviside com valor:
H(z-z,) =0 para z< 2,

H(Z'Zo) =1 para z > 2o

Valores de Referéncia

Na Tabelas 3.15 sdo apresantados valores das taxas de filtracdo para

materiais porosos sob condi¢des de campo e laboratério.
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Tabela 3.9 Taxas de Inativagao para as fases liquida (u,) e sorvida ((us), valores de Campo.

Virus | Tamanho | Tipo de Solo | Condicao Localidade Distancia(m) pH Temperatura i us Referéncia
(nm) Formacio Geolégica Celsius (dia-1) (dia-1)
MS2 Areia Saturada Dunas Calcareas 2.4 7,3-8,3 2-5 0,03 0,085 Schijven et al (1999)
Castricum-Holanda 38 7,3-8,3 2-5 0,092
6,4 7,3-8,3 2-5 0,092
Saturada Someren/Holanda 0 11,8 £0,5 0,081 Schijven et al (2000)
8 11,8+0,5 0,039
25 Saturada Cape Cod 1 6-7 5 0,052 + 0,022 Ryan et al (2002)
PRD1 Areia Saturada Dunas Calcareas 2,4 7,3-8,3 2-5 0,12 0,071 Schijven et al (1999)
Castricum-Holanda 3,8 7,3-8,3 2-5 0,067
6,4 7,3-8,3 2-5 0,067
10 7,3-8,3 2-5 0,067
Areia Saturada Someren/Holanda 0 11,8 £0,5 0,060 Schijven et al (2000)
62 Areia Saturada Cape Cod 1 6-7 5 0,022 £0,012 Ryan et al (2002)
WRI1 Areia Saturada Someren/Holanda 0 11,8 £0,5 0,083 Schijven et al (2000)

75
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Tabela 3.9 Taxas de Inativacao para as fases liquida (p,) e sorvida ((us), valores de Laboratério.

Virus | Tamanho | Tipo de Solo | Condicao Localidade pH Temperatura n us Referéncia
(nm) Formacio Geologica Celsius (dia-1) (dia-1)
MS2 Areia Saturada Dunas Calcareas 5+3 0,044-0,064 Schijven et al (1999)
Castricum-Holanda
Areia Saturada Dunas Calcareas 7,5-8,0 5+3 0,068-0,096 Schijven et al (2002)
Castricum-Holanda
27 Areia Saturada - 55-7,5 5 0,042 Torkzaban et al (2006)
PRD1 Areia Dunas Calcareas 5+3 0,0074-0,0094 Schijven et al (1999)
Castricum-Holanda
Areia Saturada Dunas Calcareas 7,5-8, 5+3 0,038-0,049 Schijven et al (2002)
Castricum-Holanda
©X174 Areia Saturada Dunas Calcareas 7,5-8,0 5+3 0,0072-0,016 Schijven et al (2002)
Castricum-Holanda
27 Areia Saturada - 55-7,5 5 0,015 Torkzaban et al (2006)
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Tabela 3.10 Taxas de adsorcao e desorgdo em meios porosos, valores para alguns virus e coléides em condi¢cdes de campo.

Virus/Coldide | Tipo de Solo | Condigao Localidade Distancia(m) pH Temperatura Katt Kdet Referéncia
Formacao Geoldgica (dia-1) (dia-1)
MS2 Areia Saturado Dunas Calcareas 24 7,3-8,3 2-5 41 0,00087 Schijven et al (1999)
Castricum-Holanda 3,8 7,3-8,3 2-5 3,2 0,0016
6,4 7,3-8,3 2-5 2,8 0,0026
10 7,3-8,3 2-5 2,0 0,0018
17 7,3-8,3 2-5 1,3 0,00052
30 7,3-8,3 2-5 0,8 0,003
Saturado Someren/Holanda 8 - 12 6,7 Schijven et al (2000)
12 - 12 3,4
22 - 12 0,95
38 - 12 0,65
PRD1 Areia saturado Dunas Calcareas 2,4 7,3-8,3 2-5 4 0,00077 Schijven et al (1999)
Castricum-Holanda 3,8 7,3-8,3 2-5 3,1 0,0011
6.4 7,3-8,3 2-5 2,2 0,0018
10 7,3-8,3 2-5 1,5 0,0025
17 7,3-8,3 2-5 1,3 0,0021
30 7,3-8,3 2-5 0,7 0,0034
Areia - - - - 6,1-11 0,0003-15 Bales et al (1997)
R5 Areia Saturado Someren/Holanda 8 - 12 5,1 Schijven et al (2000)
(Clostridium 12 - 12 1,9
Bifermentans) 22 - 12 0,55
38 - 12 0,33
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Tabela 3.10 Taxas de adsorcao e desorgdo em meios porosos, valores para alguns virus e coléides em condigdes de laboratorio.

Virus/Coldéide | Tamanho Tipo de Solo Condicao Localidade pH Temperatura Katt Kdet Referéncia
Formacao Geologica (dia-1) (dia-1)
MS2 Areia Saturado 7,5-8,0 5+3 0,4-4,5 Schijven et al (2002)
25 nm Areia Saturado d50 =0,35 mm 1,02 -1,42 Keller et al (2004)
27 nm Areia Saturado d50=0,14 mm 7,5 5+3 0,072 13,68 Torkzaban et al (2006)
6,2 5+3 0,086 9,36
55 5+3 0,288 7,34
5 5+3 14,4 0,144
27 nm
Sat = 50% d50=0,14 mm 7,5 5+3 0,173 17,28 Torkzaban et al (2006)
Sat = 68% 6,2 5+3 0,23 12,24
Sat = 50% 6,2 5+3 0,288 13,68
Sat = 50% 55 5+3 0,620 10,08
PRD1 Areia Saturado | Dunas/Castricum/Holanda | 7,5-8,0 5+3 0,48-5,5 Schijven et al (2002)
©X174 Areia Saturado | Dunas/Castricum/Holanda | 7,5-8,0 5+3 0,52-34,5 Schijven et al (2002)
27 nm Areia Saturado d50=0,14 mm 7,5 5+3 0,30 9,36 Torkzaban et al (2006)
6,2 5+3 1,30 7,2
55 5+3 30,2 0,72
5 5+3 266 0,00014
27 nm
Sat = 50% d50=0,14 mm 7,5 5+3 0,43 13,0 Torkzaban et al (2006)
Sat = 68% 6,2 5+3 1,8 8,40
Sat = 50% 6,2 5+3 2,64 9,65
Sat = 50% 55 5+3 73 1,0
Microesferas 330 nm Aluvido Saturado Yucca Mountain 9,12-21,8 | 0,065 - 0,46 | Viswanathan & Reimus (2003)
de Latex
45-320 nm Areia Saturado Ottawa Bradford et al (2002)
d50 = 0,71 mm 6,73 5,4 - 28,9 1,08 - 43,5
d50 = 0,36 mm 6,73 5,1 -53,1 4,1-31,0
d50 = 0,24 mm 6,73 4,4-90,7 5,4 -65,4
d50 = 0,15 mm 6,73 18,4-190,3 | 10,2-34,5
45-320 nm | Contos de Vidro | Saturado - Bradford et al (2002)
d50 = 0,26 mm 6,73 21,5-335,3 | 0,03-28,9
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Tabela 3.10 Taxas de adsorgao e desorgdo em meios porosos, valores para alguns virus e coléides em condigdes de laboratério (Continuagao).

Tamanho Tipo de Solo Condicao Localidade pH | Temperatura Katt Kdet Referéncia
Formacao Geoldgica (dia-1) (dia-1)
Microesferas 100 nm Aluvido Saturado Yucca Mountain - - 3,1-17,5 | 0,05-0,37 Viswanathan & Rismus (2003)
de Silica
360 nm Areia Nao Saturado d =300 -355 um 7.4 1,9-3,8 Lenhart e Saiers (2002)
Microesferas 5nm Areia Saturado - - - 1,11-1,43 - Keller et al (2004)
de Poliestireno 300 nm 2,17-3,12
Oocyst C. Parvum | 400 - 600 nm Areia Nao saturado Silica (d = 1,1 mm) - - 14,4 - 43,2 - Darnault et al (2004)
Tabela 3.11 Taxas de adsorgao de coléides em fraturas, valores para condi¢cdes de laboratdrio.
Coloide Tamanho Tipo de Solo Condicao Localidade Katt Referéncia
(nm) Formacio Geologica (dia-1)
Microesferas 330 Tufa Fraturada Saturada Colico Hills 0,5-1,9 Viswanathan & Reimus (2003)
de Latex
280 Tufa Fraturada Saturada Paintbrush Tuff 9,6 x 10-7 Kessler (1999)
10- 168
Microesferas 100 Tufa Fraturada Saturada Colico Hills 1,2-48 Viswanathan & Reimus (2003)
de Silica
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Virus/Coloide Tamanho Tipo de Solo Condicao Localidade pH o Referéncia
(nm) Formacio Geolégica
MS2 Esferas de Vidro 5 0,0015-0,0028 Bales et al (1991)
Esferas de Silice 5 0,018 Bales et al (1993)
7 0,0022
Areia CapeCod 5,7 0,007 Kinoshita et al (1993)
7 0,01
8,2 0
25 Saturada - - 0,0026 - 0,0008 Keller et al (2004)
Quartzo 3,5 0,12-0,16 Penrod et al (1996)
5 0,009-0,09
PRDI1 Esferas de Vidro 5,5 0,0015-0,0033 Bales et al (1991)
Areia Borden 6,5 0,17 Kinoshita et al (1993)
7 0,14
7,5 0,15
Cambridge 7 1,11
CapeCod 5,7 0,62-0,94
7 0,63-0,82
8,2 0,58
POLIO Esferas de Vidro 5,5 0,014 Bales et al (1993)
7 0,0040-0,0072
Y Quartzo 3,9 1,25 Penrod et al (1996)
5 0,045-0,65
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Tabela 3.12 Valores da eficiéncia da captura para meios porosos em condi¢cdes de laboratério (Continuagao).

Virus/Coloide Tamanho Tipo de Solo Condicao Localidade pH o Referéncia
(nm) Formacio Geolégica
Microesferas 100 - 320 Areia Ottawa 6,73 0,160 - 0,173 Bradford et al (2004)
de Latex
45-320 Areia Saturada Ottawa Bradford et al (2002)
d50=0,71 mm 6,73 0,0359 - 0,298
d50 = 0,36 mm 6,73 0,0143 - 0,174
d50 = 0,24 mm 6,73 0,0037 - 0,157
d50 =0,15 mm 6,73 0,0075 - 0,129
45-320 Contos de Vidro Saturada - Bradford et al (2002)
d50 = 0,26 mm 6,73 0,0251 - 0,599
Microesferas 5 Areia Saturada - - 0,0041 - 0,0015 Keller et al (2004)
de Poliestireno 300 0,1026 -0,0306
Oocistos 4,3 um Contos de Vidro Saturada d =0,328 mm 8 0,063 - 0,55 Tufenkji e Elimelech (2005)
Cryptosporidium

Parvum
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Tabela 3.13 Valores da eficiéncia da captura para meios porosos em
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condi¢des de campo.

Virus/Coléide | Tipo de Solo | Condicio Localidade Distancia pH Temperatura o Referéncia
Formacio Geolégica (m)
MS2 Areia/Grava Missoula 7.5 7,2 0,004-0,182 DeBorde et al (1999)
19,4 7,2 0,004-0,202
Areia Saturada Dunas Calcareas 2,4 7,3-8,3 2-5 0,0014 Schijven et al (1999)
Castricum-Holanda 3,8 7,3-8,3 2-5 0,0010
6,4 7,3-8,3 2-5 0,00092
10 7,3-8,3 2-5 0,00065
17 7,3-8,3 2-5 0,00043
30 7,3-8,3 2-5 0,00027
Saturada Someren/Holanda 8 - 12 1,4 x10-3 Schijven et al (2000)
12 - 12 8,0x10-4
22 - 12 2,9x10-4
38 - 12 2,0x10-4
PRD1 Areia Borden ,94 74 0,0028-0,0030 Bales et al (1997)
94 8.4 0,00085-0,0016
Cape Cod 1,0 5-5,7 0,009 - 0,013 Pieper et al (1997)
1,0 6-6,7 0,0014-0,0026
Cape Cod ,9-1,0 5,4-5,6 0,032 Ryan et al (1999)
,9-1,0 5,8-6,0 0,016
Dunas Calcareas 2.4 7,3-8,3 2-5 0,0024 Schijven et al (1999)
Castricum-Holanda 3,8 7,3-8,3 2-5 0,0018
6,4 7,3-8,3 2-5 0,0013
10 7,3-8,3 2-5 0,00086
17 7,3-8,3 2-5 0,00075
30 7,3-8,3 2-5 0,00043
Areia/Grava Missoula 7,5 7,2 0,014-0,632 DeBorde et al (1999)
19,4 72 0,005-0,385
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Tabela 3.13 Valores da eficiéncia da captura para meios porosos em condi¢gdes de campo (Continuagao).

Virus/Coléide | Tipo de Solo | Condicio Localidade Distancia pH Temperatura o Referéncia
Formacio Geolégica (m)
©X174 Areia/Grava Missoula 7,5 7,2 0,006-0,311 | DeBorde et al (1999)
19,4 72 0,007-0,319
POLIO 1 Areia/Grava Missoula 7.5 72 0,047-2,108 | DeBorde et al (1999)
19,4 7,2 0,019-0,866
FENAPH's Areia Dunas Calcareas 2 7,3-8,3 0,0020 Schijven et al (1999)
Castricum-Holanda 4 7,3-8,3 0,00078
RS Areia Saturada Someren/Holanda 8 - 12 8x10-3 Schijven et al (2000)
(Clostridium 12 - 12 3,2x10-3
Bifermentans) 22 - 12 1x10-3
38 - 12 6,1x10-4

Tabela 3.14 Taxas de adsorcao e desorgao para meios porosos nao saturados sob condi¢des de laboratorio.

Virus/Coloide | Tamanho Tipo de Solo Condicao Localidade pH | Temperatura Kaca Kdca Referéncia
Formacio Geolégica (dia-1) (dia-1)
MS2 27 nm Areia Sat = 50% d50=0,14 mm 7,5 5+3 0,86 0,024 Torkzaban et al (2006)
Sat = 68% 6,2 5+3 1,58 0,029
Sat = 50% 6,2 5+3 2,16 0,0091
Sat = 50% 5 5+3 14,0 0,0072
0X174 27 nm Areia Sat = 50% d50=0,14 mm 7,5 5+£3 1,58 0,014 Torkzaban et al (2006)
Sat = 68% 6,2 5+3 11,66 0,0070
Sat = 50% 6,2 5+3 21,6 0,0084
Sat =50% 5 5+3 115,2 0,0043
Microesferas 360 nm Areia Nao Sat Silica (300 -355 pm) 7.4 3,85-11,6 Lenhart e Saiers (2002)
de Silica
Microesferas 0,8-52um | Areia hidrofilica Nao Sat Silicad=0,8 - 1,7 mm 5,7 640 Zevi et al (2005b)
de Poliestireno
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Tabela 3.15 Taxas de filtracdo em meios porosos sob condigées de campo e laboratorio.

Virus/Coloide Tipo de Solo Condicao Localidade Tamanho D50 Dp/D50 | pH Kstr B Referéncia
Formacio Geolégica (dia-1)
Campo Microesferas Colivio Saturado Fry Canyon, Utah 0,98 (um) - - - 8,64 - Zhang et al (2001)
de Latex Silte-Grava
Barreira Reativa Saturado Fry Canyon, Utah 0,98 (um) 2 mm 0,0005 535-11,.2 Zhang et al (2001)

(de alumisilicatos)

Laboratério E, Coli Areia Saturado Ottawa 116 nm 0,71 mm 0,0016 | 6,73 2,88 -17,30 0,432 | Bradford et al (2006b)
116 nm 0,36 mm 0,0032 10,1 - 33,12 (334,1)
116 nm 0,24 mm 0,0048 252 -1196 (1005 -14385)
116 nm 0,150 mm 0,0077 367,2 - 1814 (85 -3168)
Microesferas Areia Saturado Ottawa 1,0 (um) 360,0 (um) 0,0028 6,73 2880 £ 1516 0,432 | Bradford et al (2004)
de Latex 710,0 (um) | 0,0014 93,672
3,2 (um) | 360,0 (um) | 0,0089 635 £ 351

710,0 (um) | 0,0045 155,5+10
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4
Equacoes do Problema e Solucao Numérica

Neste capitulo sdo apresentadas as equagdes diferenciais que descrevem o
problema de fluxo e o transporte de virus em meios fraturados e porosos. As
equagdes resultantes da discretizagdo com o Método dos Volumes Finitos sio

também apresentadas.

4.1.
Equacoes do Fluxo

As equagdes que descrevem o fluxo na matriz e nas fraturas estdo baseadas
no conceito da continuidade da massa do fluido num volume de referéncia. No
Apéndice A € mostrada a obtencdo dessas equagdes de continuidade. As equacdes

resultantes sdo mostradas a seguir.

Fluxo na Matriz:

9 oW +2) 0 1

ok k. Ty 0="215 § Z¥ 4.1
A P @D
onde:

k,, permeabilidade relativa da 4gua na matriz (adimensional)

tensor de permeabilidade da matriz (L/T)

v carga de pressao na matriz (L)

z  carga de elevagdo na matriz (L)

O termos fontes na matriz (L3fL3T)

@ teor volumétrico de umidade na matriz (L3/L3)
S grau saturacio na matriz (L*/L°)

S, armazenamento especifico da matriz (1/L)
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Para a fratura:

d oy, +z;) 20 oy
a—)Ci(Zbk,Wf ky #) + 4,0 — G- 200, = Zb(a_tf +8,,S, a—tf)
4.2)

2b  abertura da fratura (L)

q,,,. vazio de entrada ou safda através do plano I* da fratura (L*/L’T)

q,,,_ vazio de entrada ou saida através do plano I da fratura (L*/L*T)

O subindice f refere-se a fratura. Os pardmetros restantes mantém o
significado acima descrito. As equacdes 4.1 e 4.2 sdo as mesmas equagdes
colocadas por Therrien e Sudicky (1996) para modelar fluxo na matriz e na
fratura. Foram empregadas as fun¢des do modelo Mualem — van Genuchten para
descrever as curvas caracteristicas e de permeabilidade relativa para a matriz.

Se considerarmos o caso particular da Equagdo 4.2 com o valor 2b =1 e o
armazenamento especifico como representativo do meio poroso obtém-se a
equacgdo de fluxo bidimensional para o meio poroso. Desta forma, a Equagdo 4.2
pode ser empregada também para representar o fluxo no plano para um meio

poroso e o fluxo numa fratura com abertura 2b.

4.2
Equacoes do Transporte de Virus

As equagdes que descrevem o transporte de virus na matriz e nas fraturas
estdo baseadas no conceito da continuidade da massa do fluido num volume de
referéncia. No Apéndice A € mostrada a obtencdo dessas equacgdes de

continuidade. As equacdes resultantes sdo mostradas a seguir.
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Transporte de virus na Matriz:

a(m) + a(preq) + a(prdin) + a(prstr) + a(AaWF) _ a aC

=— (@D, ——q.C)—
a o o o oy iy, 1O

4.3)
Q/l = %ﬂl + IObSeqll'leq + IOhSdinﬂdin + IOsttrll'lxtr + Aawr/’law (44)
Seq = KdC (45)
ap,S .
% = xKattl/jatt - Sdinpb Kdel - Sdinloh/’ldin (46)
(2,5,
% - wKS”’l//srr - prstrlLlsrr (47)
(A, I
T = %Kawl//aw - AawFKdaw - Aawrﬂaw (48)

@ teor de umidade volumétrico (L3/L3)
C  concentracdo na fase liquida (virus/L’)

concentracdo na fase em sor¢do em equilibrio (virus/M)
S 4, concentracdo na fase em sor¢do dinamica (virus/M)

concentracdo na fase filtrada (virus/M)

I concentracdo na interface dgua-ar (virus/L?)

D, tensor de dispersao hidrodinamica da matriz (LZ/T)
q; vazdo especifica de Darcy (LY/LT)

s Moy B s Mo, s 1, taxas de inativacdo (1/T)

K, coeficiente de parti¢do dgua-solido (L3M)

K, taxa de adsor¢do nas superficies solidas (1/T)

K, taxade desorcdo nas superficies sélidas (1/T)

v, correcdo por concentracdo (adimensional)
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K, taxa de filtracao (1/T)

str

v, correcdo por distancia e concentra¢do (adimensional)

K, taxa de adsorcdo na interface dgua-ar (1/T)

a

K, = taxa de desorcdo na interface dgua-ar (1/T)

daw
z , 7 «, L, . 2
A, drea da superficie d4gua-ar por volume unitério (L/L?)

p, massa especifica do meio poroso seco (M/L?)

Transporte na fratura:

d(eC,) N d(AS,,) N 3(ASSdmf) N d(AS,, ) N (A, T, )) _
ot ot ot ot ot
p) JC,

2b— (6D .. ——
ox (D, axj

2b(

4.9)
—q,C)+Q . -Q =200,

i

Q,uf = %fﬂlj + Seqf Asﬂeqf + Sdinf Asﬂdinf + Ssnf Asﬂsnf + Aauj ]'—‘fﬂauy' (4' 10)

Sep =KyCy (4.11)
a(ASSdinf )

T = %f Katthattf - Sdiandeelf - Sdiansﬂdinf (412)
a(AsSstrjf )

T = wf Ksrrf l//srrf - AsSstrjf Il'lstrjf (4 1 3)
A T) _

T - f Kawf Wawf - Aawf 1—‘f Kdawf - Aawf 1—‘fll'lawf (4 14)
Q. fluxo de virus de entrada ou saida através do plano I" da fratura

(virus/LT)
Q ,,_ fluxo de virus de entrada ou saida através do plano I" da fratura

(virus/LT)
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O subindice f refere-se novamente referido a fratura. Os parametros
restantes mantém o significado acima descrito. As equacdes 4.3 a 4.14 foram
obtidas a partir dos trabalhos de Therrien e Sudicky (1996), Schijven e
Hassanizadeh (2000), Bradford et al (2005), van Genuchten e Simtinek (2005).

A modelagem do fendmeno de exclusio foi baseada nas Equagdes 3.6, 3.7 e
3.8. A mesma formula¢do foi empregada para a matriz e a fratura. Isto €, as
Equagdes 3.3, 3.4 e 3.5 ndo foram empregadas para modelar a exclusdo nas
fraturas. A funcdo da permeabilidade relativa dos coldides empregada nesta
pesquisa € uma modificacdo da func¢do de permeabilidade do modelo Mualem-van
Genuchten, onde a saturacdo residual foi trocada pelo valor da saturacdo nao

acessivel aos coldides.

4.3.
Discretizacao das Equacoes

As equagdes do problema foram discretizadas através do Método dos
Volumes Finitos (MVF) para serem posteriormente incorporadas num cédigo de
programacao para resolver o problema numericamente. A idéia basica do MVF €
descrita a seguir: sobre o dominio do problema € construida inicialmente uma
malha de nés que definirdo os pontos nos quais os valores da solu¢do numérica
serdo obtidos. O dominio do problema € a seguir dividido num determinado
nimero de volumes de controle ndo sobrepostos, de maneira tal que cada volume
de controle esteja localizado ao redor de cada n6é da malha. A equacao diferencial
¢ integrada sobre cada volume de controle de forma tal que o principio de
conservagdo € garantido dentro do volume. Desta forma, o balango da quantidade
fisica em estudo (seja, massa, quantidade de movimento, energia) € satisfeito de
maneira exata individualmente para cada volume e portanto para todo o dominio.
No Apéndice B é apresentado um resumo do MVF. Os volumes de controle
empregados nesta pesquisa foram construidos a partir dos elementos de
discretizacdo do dominio empregando o método dos baricentros. Os elementos de
discretizacdo empregados sdo: tridngulo e tetraedro de interpolacdo linear para as

fraturas e a matriz, respectivamente.
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A discretizagdo das equacdes de fluxo é mostrada nos Apéndices C e D,
para a matriz e para a fratura, respectivamente. No caso do problema de fluxo, a
ndo linearidade foi resolvida empregando o esquema iterativo de Picard
Modificado, e o sistema de equagdes resultante foi resolvido através dos métodos
Gauss-Seidel e/ou Gradiente Conjugado. Nesta formulacdo numérica, a
continuidade das cargas entre a matriz e a fratura € assegurada a partir da
compatibilidade das malhas triangulares como as malhas tetraédricas. Isto é, um
ndé que pertenca a um plano de fratura, também pertencerd aos elementos
tetraédricos adjacentes ao plano. Desta forma esses nds, apesar de representarem
dois sistemas diferentes, compartilham as mesmas coordenadas e numeracao.
Quando considerado isto, automaticamente esta se considerando transferéncia de
fluido entre a fratura e a matriz e ndo € necessario definir de maneira explicita tais
termos de transferéncia.

A discretizacdo das equacdes de transporte € mostrada nos Apéndices E e F,
para a matriz e para a fratura, respectivamente. No caso do problema de
transporte, foi programado um esquema iterativo tipo Picard para a determinacdo
da concentracdo na fase liquida (C). Sao definidos inicialmente valores arbitrarios
de (C). Esses valores sdo seguidamente utilizados na solu¢ao das equagdes para as
fases sorvidas (S). Com os novos valores de (S), é resolvida a equagdo para a fase
liquida. As novas concentracdes (C) sao comparadas com os valores iniciais. Se as
diferencas entre esses valores forem superiores a tolerancia estipulada, entdo o
processo € repetido (iterativamente) até a convergéncia. Nos exemplos resolvidos
nesta pesquisa, o nimero de iteracdes nao foi superior a 4. O sistema de equagdes
resultante para o problema de transporte foi resolvido através do método Gauss-
Seidel. De maneira similar ao problema de fluxo, a continuidade na concentra¢io
¢ garantida a partir da compatibilidade das malhas.

As equacdes das fases sorvidas também foram discretizadas através do

MVF como mostrado no Apéndice G.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RIo - Certificagdo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 4 — Equacgdes do Problema e Solugao Numérica 91

4.4.
Programa VirTran-3D

As equacdes diferenciais discretizadas foram incorporadas num cédigo de
programacdo denominado VirTran-3D e escrito na linguagem Fortran 90 através
do compilador Compaq Visual Fortran versdao profissional 6.6C. As
implementacdes foram feitas num computador com processador Intel Pentium(R)
4 1.71 GHZ e 768 MB de RAM do departamento de Engenharia Civil da PUC-
Rio. O programa desenvolvido segue a programagao estruturada convencional. As

unidades do programa sdo descritas a seguir.

a) Unidade Principal: “Program FluxColoid2d3D”

Esta unidade regula o fluxo global do programa. Inicialmente sdo lidos os
enderecos dos arquivos de entrada. Seguidamente sdo iniciados os valores das
variaveis globais do problema: nimero de nds, nimero de elementos, nlimero de
materiais, etc. Posteriormente inicia-se a chamada as rotinas de:

- leitura e processamento dos dados de entrada

- gerenciamento da seqiiéncia de cdlculo do problema (GerenciaPicard.for)

- comandos para a liberagdo da memoria alocada

b) Unidades Relativas a Leitura e Processamento dos Dados de
Entrada.

As rotinas relacionadas com a leitura dos dados de entrada sao.

Nodelnf.for:  sdo lidos os nimeros dos nds es as coordenadas.

ElemlInf.for:  sdo lidas as informagdes dos elementos. Conectividade e
tipo de material. No caso dos elementos triangulares € lido

também o rumo da fratura a qual o elemento pertence.

StrikeDat.for:  sdo lidos os rumos das fraturas em termos azimutais e

transformados para termos vetoriais.
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Matlnf.for:

SourceQ.for:

SourceC.for:

Leelnici.for:

92

sdo lidas as informac¢des dos materiais.

sao lidas as informacdes dos termos fontes para o problema
de fluxo.
sdo lidas as informacdes dos termos fontes para o problema

de transporte.

sdo lidas as condicdes iniciais do problema.

LeeContornoCarga: sdo lidas as condi¢des de contorno para o problema de

fluxo.

LeeContornoSoluto: sdo lidas as condi¢des de contorno para o problema de

ProfileDat.for:

Balcodat.for:

NobsDat.for:

SolControl.for:

transporte.

sao lidos os tempos e as coordenadas dos pontos extremos
para a constru¢ao de um perfil de resultados.

sdo lidos os tempos nos quais o balangco do problema sera
calculado.

E lido o nimero do né de observagdo a ser monitorado.

nesta rotina sao lidos valores que definem o tipo de andlise

no transporte e os processos fisicos que serdo ativados.

Rotinas relacionadas com o processamento dos dados de entrada sdo:

Incidencia.for:

ElemlInci.for:

nesta rotina € definida a incidéncia dos nés através da
constru¢do de uma matriz auxiliar armazenada sob o
esquema SKYLINE.

neste rotina € calculado o numero de elementos aos quais
pertence cada n6. A informacao é armazenada em forma
matricial para ser usada posteriormente na determinacao

das velocidades do fluxo a nivel nodal.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RiIo - Certificacéo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 4 — Equacgdes do Problema e Solugao Numérica 93

b) Unidades Relativas a Soluciao do Problema

A rotina GerenciaPicard.for € a rotina principal que gerencia as integracoes

no espaco € no tempo. Esta rotina também gerencia a impressao dos resultados.

As rotinas mais relevantes desta unidade sdo:

VelocidadeNovaT3.for: determina as velocidades nodais nos elementos

triangulares para cada plano de fratura.

VelocidadeNovaT4.for: determina as velocidades nodais nos elementos

BalancoT3Fluxo.for:

BalancoT4Fluxo.for:

BalancoNewT3.for:

BalancoNewT4.for:

Profile.for:

WriteresultPos3D.for:

AtualizarH.for:

AtualiazarC.for:

PicardCarga.for:

PicardSoluto.for:

tetraédricos.
realiza o balango da massa de fluido nos planos de
fratura.

realiza o balago da massa do fluido nos tetraedros.

realiza o balan¢o da massa dos virus nos planos de
fratura.

realiza o balago da massa dos virus nos tetraedros.

escreve os valores ao longo do perfil selecionado.

rotina baseada no trabalho de (Telles,2006).
Escreve os resultados no formato do processador
Pos3D.

nesta rotina sdo definidos os valores iniciais da
carga de pressdo para o passo de tempo atual.
nesta rotina sio definidos os valores iniciais da
concentracdo para o passo de tempo atual.

rotina que resolve o problema de fluxo usando o
processo iterativo de Picard.

rotina que resolve o problema de transporte usando

o processo iterativo de Picard.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RIo - Certificagdo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 4 — Equacgdes do Problema e Solugao Numérica 94

As duas ultimas rotinas acima referidas sdo descritas a seguir.

¢) Unidades Relativas a Solucao Iterativa do Problema de Fluxo

Como dito acima a rotina PicardCarga.for € a responsdvel pela seqiiéncia de
célculo do processo iterativo de Picard para o problema de fluxo. As rotinas mais

relevantes neste processo sdo as seguintes:

MontakT4Fluxo.for:  rotina que define os coeficientes na matriz de

permeabilidade devido aos efeitos do fluxo nos
poros.

MontakT3Fluxo.for:  rotina que define os coeficientes na matriz de

permeabilidade devido aos efeitos do fluxo nos

planos de fratura.

CondNeumanT4fluxo.for: rotina que define os coeficientes na matriz de

permeabilidade e no vetor das vazdes devido aos
efeitos das condi¢des de contorno (Neuman e Face

Livre) impostas nos materiais porosos.

CondNeumanT3fluxo.for: rotina que define os coeficientes na matriz de

permeabilidade e no vetor das vazdes devidas aos
efeitos das condi¢des de contorno (Neuman e Face

Livre) impostas nos planos de fratura.

ConDirichlet.for: rotina que incorpora as condi¢des de contorno tipo
Dirichlet.

Mglobal.for: rotina que monta a matriz global.

KHEF.for: rotina que monta o sistema final de equagdes a ser

resolvido.
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GaussSeidel.for:

Conjugate.for:

Rotina de solucdo do sistema de equacdes pelo

método de Gauss —Seidel.

Rotina de solucdo do sistema de equacdes pelo

método do gradiente conjugado.

d) Unidades Relativas a Solucao Iterativa do Problema de Transporte

Como referido anteriormente a rotina PicardSoluto.for é a responsédvel pela

seqiiéncia do célculo iterativo de Picard no problema de transporte. As rotinas

mais relevantes neste processo sao as seguintes:

MontakT4.for:

MontakT3.for:

CondNeumanT4.for:

CondNeumanT3.for:

ConDirichlet.for:

rotina que define os coeficientes na matriz de
transporte devidos aos efeitos do transporte nos

poros.

rotina que define os coeficientes na matriz de
transporte devidos aos efeitos do transporte nos

planos de fratura.

rotina que define os coeficientes na matriz de
transporte e no vetor dos fluxos de virus devido aos
efeitos das condicdes de contorno (Neuman,Cauchy

ou Gradiente Nulo) impostas nos materiais porosos.

rotina que define os coeficientes na matriz de
transporte € no vetor dos fluxos de virus devido aos
efeitos das condicdes de contorno (Neuman,Cauchy

ou Gradiente Nulo) impostas nos planos de fratura.

rotina que incorpora as condi¢des de contorno tipo

Dirichlet.
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Mglobal.for: rotina que monta a matriz global.

KHEF.for: rotina que monta o sistema final de equagdes a ser
resolvido.

GaussSeidel.for: rotina de solucdo do sistema de equagdes pelo

método de Gauss —Seidel.

SolutolnicialT4.for e SolutoInicialT3.for: Sao rotinas que calculam o valor
inicial das concentragdes dos virus nas fases sorvidas a partir do valor inicial

arbitrario da concentragdo na fase liquida.

CproxT4.for e CproxT3.for: Sao rotinas que calculam as concentragdes nas

fases sorvidas a partir dos valores da concentragdo na fase liquida calculado nas

iteracdes do processo de Picard.

Outras Unidades Relativas a Solucao do Problema de Transporte.

Para a solucdo do sistema de equacdes montado pelas rotinas
SolutolnicialT4.for, Solutolnicial T3.for,CproxT4.for e CproxT3.for, é utilizado o

procedimento iterativo de Gauss-Seidel implementado na rotina GaussSoluto.for.

Os valores das funcdes de interpolacdo dos termos advectivos sdo
calculados pelas rotinas seguintes: ExponencialT4.for, ExponencialT3.for,

ExpoNeumanT4.for e ExpoNeumanT3.for.
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5
Validacao Numérica

Neste capitulo sdo mostradas as comparagdes das respostas numéricas e
analiticas para vdarias condi¢cdes de contorno, com o objetivo de validar
numericamente a resposta do programa VirTran-3D. Inicialmente sdo
apresentadas as comparagdes para a simulacao do fluxo em regime saturado e ndo
saturado. Posteriormente sdo mostradas as comparacdes para as simulacdes do
transporte de virus para fluxo saturado e fluxo parcialmente saturado.

Para as validagdes bidimensionais foi definida a geometria mostrada na
Figura 5.1. A geometria consiste num plano de 8 x 4 m com espessura unitaria, de
rumo leste e com inclinacdo vertical. Na mesma figura sdo mostrados os
parametros do modelo Mualem - van Genuchten do material. A geometria
empregada para validar a resposta tridimensional € mostrada na Figura 5.2. Neste
caso foi construido um paralelepipedo de dimensdes 8 x 4 x 1 m. Os mesmos
parametros empregados no caso bidimensional para descrever o fluxo foram
empregados para a geometria tridimensional.

As mesmas condi¢cdes de contorno foram empregadas nas geometrias
bidimensional e tridimensional, como mostrado nas Figuras 5.1 e 5.2. Foram
impostas condi¢des de Dirichlet nos extremos do dominio gerando um gradiente
hidraulico no sentido do comprimento. Duas condi¢des iniciais foram testadas: na
primeira considerou-se o dominio saturado com carga de pressdo constante nula,
na segunda condi¢do, considerou-se uma carga de pressdo constante negativa (-5
m) em todo o dominio.

A seguir sdo apresentados os casos analisados e as comparacdes com as

solucdes analiticas e/ou numéricas disponiveis para a validagcao dos célculos.
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h =20m

Ksat = 0,002 m/dia

a =0,0411/m
n =1,964
0s =0,350
or =0,020

Ss =0,0 - 0,0001

3m

1/m

Condigdes Inicias
Saturado
Nao Saturado h=-5m

h=0m

h=12m

L

Figura 5.1. Geometria para a validacdo bidimensional.

h =20m

Figura 5.2. Geometria para a validagao tridimensional.

5.1.

h=12m

Ksat = 0,002 m/dia

a =0,0411/m

n =1,964

6s =0,350

or =0,020

Ss = 0,0001 1/m
............... 3. .n@®

Condigoes Inicias
Saturado

h=0m
Nao Saturado h=-5m

Validacao Numérica do Fluxo

Para a validacdo do célculo do fluxo foram discretizadas as geometrias

mostradas nas Figuras 5.1 e 5.2 em tridngulos e tetraedros, respectivamente. Para

o problema bidimensional foram definidos 200 elementos triangulares e 125 nos.

Para o problema tridimensional foram definidos 2415 elementos tetraédricos e

645 nés. Em ambas as geometrias foram monitoradas as cargas de pressao no

ponto localizado na base do dominio em x = 3 m , como indicado nas figuras.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RiIo - Certificacéo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 5 — Validagdo Numérica 99

5.1.1.
Fluxo em Regime Saturado

Para a validacdo numérica do calculo do fluxo saturado foi considerada uma
carga de pressdo nula e constante em todos os pontos do dominio. Neste caso
considera-se que existe fluxo transiente devido ao efeito do armazenamento
especifico. A solu¢do numérica foi comparada com a solug@o analitica proposta
por Carslaw e Jaeger (1946). Esta solugdo analitica pode ser revisada no Anexo 1.
Na Figura 5.3 € mostrada a comparagao da variagdo da carga de pressao no ponto

de monitoramento. Os resultados mostram serem satisfatorios.

vvvvvvvvvvvvvvvvv

12 | ¢ Analitica 1D
10 | 4 P Macias 2D
— - - —Macias 3D

Carga de Pressao (m)
[00]

O T T T T T
0,0 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5 3,0

Tempo (dias)

Figura 5.3 Fluxo Transiente Saturado - Comparagao dos Resultados.

5.1.2.
Fluxo em Regime Nao Saturado

Para a validacdo numérica do célculo do fluxo ndo saturado foram
consideradas as mesmas malhas e condi¢des de contorno do caso anterior. Neste
caso as condicdes iniciais correspondem a carga de pressdo negativa (h = -5 m)
constante em todo o dominio. A solu¢do numérica foi comparada com a solucao
numérica fornecida pelo programa SWMS2D. Na Figura 5.4 é mostrada a

comparagdo. Os resultados mostram serem satisfatdrios.
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20
GO — b ———————
Qo 15 A ’
°
@ 10 - 4 ¢« SWMS_2D
g - A Macias 2D
o 7 — - - —Macias 3D
S
0 T T T T T
©
% 0)0 0 1,0 1,5 2,0 2,5 3,0
(]

Tempo (dias)

Figura 5.4 Fluxo Transiente ndo Saturado - Comparagéo dos Resultados.

A partir dos resultados anteriores conclui-se que o programa desenvolvido
resolve de maneira satisfatéria o fluxo transiente com saturacdo varidvel para

problemas tridimensionais e bidimensionais.

5.2.
Validacao Numérica do Transporte

Sdo apresentadas a seguir as comparagdes das simulagdes do transporte de
virus com as respostas analiticas e/ou numéricas disponiveis. As comparagdes

foram feitas em termos das curvas de concentragdo dos virus na fase liquida.

5.2.1.
Transporte em Regime Saturado

Neste item sdo mostradas as comparagdes para as simulacdes do transporte
de virus sob condi¢des de fluxo saturado em regime permanente. Foram
empregadas as mesmas geometrias e malhas dos exemplos anteriores. Para a
simulacdo do transporte foi utilizada uma permeabilidade saturada com valor Kgy
= 0,167 m/dia. As condi¢des de contorno para o fluxo sd@o as mesmas indicadas

nas Figuras 5.1 e 5.2. Os parametros de transporte empregados na simulagdo sao:

o =lm o= o, =0 m (isto é, existe apenas dispersdo longitudinal)

Kg=0 (ndo existe sor¢ao em equilibrio)
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Ko = 0,8 (dia™)

Ko = 0,0008 (dia™)

K =0,5 (dia'l) (para a matriz porosa)
K = 0,334 (dia'l) (para a fratura)

W = 0,03 (dia™)

Hain = 0,09 (dia™)

p = 1550 kg/m’

Todas as simulagdes do transporte foram realizadas considerando as duas

configuragdes seguintes.

- No primeiro caso foi colocada a condi¢do de Dirichlet com concentracdo
unitaria constante (C, = 1 virus/m3) no extremo esquerdo do dominio
(x =0), e a condi¢ao de Cauchy no extremo direito (x = 8). As andlises

feitas com esta condi¢ao foram denominadas Andlises Tipo Dirichlet.

- No segundo caso foi colocada a condi¢do de Neuman com valor 0,167
virus/m*/dia no extremo esquerdo do dominio (x = 0), e a condicdo de
Cauchy no extremo direito (x = 8). As andlises feitas com esta condi¢ao

foram denominadas Anélises Tipo Neuman.

Sao apresentados a seguir os resultados das comparagdes para transporte no

meio poroso, na fratura e no meio fraturado-poroso.

a. Meio Poroso

Considera-se neste exemplo apenas transporte no meio poroso. As andlises

foram feitas em duas e trés dimensdes, e foram avaliados dois casos de simulacao:

- Caso I: Transporte considerando advecg¢do, dispersao, sor¢do dindmica e
decaimento nas fases liquida e sorvida.
- Caso II: Transporte considerando adveccao, dispersao e filtracao

mecanica.
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Para o Caso I, as comparacOes dos resultados das andlises para as
condi¢des de contorno Tipo Dirichlet e Tipo Neuman, sdo mostradas nas Figuras
5.5 e 5.6. Os valores numéricos foram comparados com as solucdes analiticas
propostas por Sim e Chrysikopoulos (1995) para o transporte unidimensional de
virus para os dois tipos de condi¢do de contorno mencionados. Estas solugcdes
analiticas podem ser revisadas no Anexo 1. Nas Figuras 5.5 e 5.6 sdo apresentados
perfis de concentragdao ao longo do comprimento do dominio(eixo X, em y=z= 0),

para 0,5 e 5,0 dias de simulagdo.

)
£ EX »  Analtica 1D T= 0,5 Dias
g 0.8 1 N e  Analttica 1D T= 5,0 Dias
= Y\
206 ™ ] e Macias 2D T= 0,5 Dias
o RN . .
@ LS N e Macias 2D T= 5,0 Dias
® 04
© H L .
..E LR N —--—- Macias 3D T= 0,5 Dias
[] 0.2 K ’\‘ . .
o Y >, —--—- Macias 3D T= 5,0 Dias
) ik SN
8 0 }\l“--. _: ;:-tS‘_er-ga._ru.._‘ o -y—-—3
0 2 3 4 5 6 7 8
Distancia (m)
Figura 5.5 Transporte Caso | com condigcao de Tipo Dirichlet
—~ 0,6
£ 0.5 4 u Analitica 1D T= 0,5 Dias
-4 e Analtica 1D T=5,0 Dias
E 04/
e N B Macias 2D T= 0,5 Dias
o 0.3 1 ‘\ p .
z& ) Y oo ] e Macias 2D T= 5,0 Dias
N\
® - .,
= 024 . —--—- Macias 3D T=0,5 Dias
c l\ V.\
8 01{ w - —--—- Macias 3D T=5,0 Dias
’ ~ L 23
-
8 0 ‘ ‘h--T_- ._: ;!'tt‘_rt.-g. ety -—s-0—8
0 1 2 3 4 5 6 7 8

Distancia (m)

Figura 5.6 Transporte Caso | com condigao de Tipo Neuman
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Para o Caso II, as comparacdes dos resultados das andlises para as
condi¢des de contorno Tipo Dirichlet e Tipo Neuman, sdo mostradas nas Figuras
5.7 e 5.8. Os valores numéricos foram comparados com as solucdes analiticas
propostas por Sim e Chrysikopoulos (1995) para o transporte unidimensional de
virus para os dois tipos de condi¢do de contorno mencionados. Estas solugcdes
analiticas podem ser revisadas no Anexo 1. Nas Figuras 5.7 e 5.8 sdo apresentados

perfis de concentragdo ao longo comprimento do dominio (eixo x, em y=z= 0),

para 0,5 e 5,0 dias de simulagdo.

) \

£ o\ . Analitica 1D T= 0,5 Dias

ﬁ 038 N \'.. * - "

3 % “ . Analitica 1D T= 5,0 Dias

2061 VN e Macias 2D T= 0,5 Dias

o) b LY . i

'S, s L R Macias 2D T= 5,0 Dias

a 0,4 A ~

s A —--—- Macias 3D T= 0,5 Dias

5 N

S 021 N “e —--—- Macfas 3D T=5,0 Dias

Q S~ el

O o ‘ e s Y Y —
0 1 2 3 4 5 6

Distancia (m)

Figura 5.7 Transporte Caso Il com condigao de Tipo Dirichlet

= 0,7
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S 0515 o+ Analiica 1D T=5,0 Dias
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© By L R . _ .

xgq 0313 . Macias 2D T= 5,0 Dias

i . < o . = ;

T 0,2 \ \\ Macias 3D T= 0,5 Dias

8 . At —--—- Macias 3D T=5,0 Dias

c 0!1 N N Ry -
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Figura 5.8 Transporte Caso Il com condigao de Tipo Neuman
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b. Fratura

Considera-se neste exemplo transporte de virus apenas numa fratura. Neste
caso, os fendmenos simulados s@o a adveccao, a dispersdo e a sor¢do irreversivel.
Os resultados foram comparados com a solugdo analitica proposta por Abdel-
Salam e Chrysikopoulos (1994) para o transporte de coldides em fraturas
saturadas com abertura constante. Esta solu¢do analitica pode ser revisada no
Anexo 1. Embora a solucdo analitica apresentada nio esteja em termos do
parametro K, da Equagdo 4.12, existe uma relacdo entre este parimetro e 0s
parametros da formulagdo de Abdel-Salam e Chrysikopoulos (1994). Essa relacao

¢ apresentada a seguir.

_2kU
attf (2b) 2

(5.1)

onde U € a velocidade intersticial, 2b a abertura da fratura e k o coeficiente
de deposic¢do das particulas na superficie da fratura (dimensdao de comprimento).

Neste exemplo foram empregadas a mesma malha e geometria da Figura
5.1. Foi considerada uma abertura 2b = 0.1 m. Para os valores k = 0,01 m,
velocidade U = 0,167 m/dia, a taxa de filtracdo resultante € K, = 0,334 (dia’l).
De maneira similar ao tratamento do meio poroso, as andlises foram feitas
considerando as condi¢des de contorno Tipo Dirichlet e Tipo Neuman com os
mesmos valores acima indicados.

Nas Figuras 5.9 e 5.10 s@o mostradas as comparacdes das respostas
numéricas com a solucdo analitica. Nessa figuras sdo apresentados perfis de
concentra¢do ao longo do comprimento do dominio (eixo X, em y=z= 0), para 0,5

e 5,0 dias de simulagao.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RiIo - Certificacéo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 5 — Validagdo Numérica
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Figura 5.9 Transporte na Fratura com condig&o de Tipo Dirichlet
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Figura 5.10 Transporte na Fratura com condigéo de Tipo Neuman

c. Meio Fraturado-Poroso

105

Embora nao exista uma solugdo analitica para comparar a solucdo de um

sistema fraturado-poroso, foi testada uma geometria simples para validar a

resposta numérica. Considere a mesma geometria da Figura 5.2, e seja que existe

uma fartura vertical paralela ao comprimento do paralelepipedo e com abertura 2b

= 0,001 m. A fratura estd localizada no ponto médio da largura (y = 0,5 m). Esta

geometria € mostrada na Figura 5.11. Se definirmos as propriedades da fratura e

matriz, € as condi¢cdes de contorno como sendo as mesmas empregadas na

validacdo do Caso I do item (a), entdo os mesmos resultados obtidos com a

solugdo de Sim e Chrysikopoulos (1995) deverdo permitir validar a solucdo
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z

numérica para o sistema acoplado matriz-fratura. Isto é, deverdao se obter os
mesmos valores mostrados nas Figuras 5.5 e 5.6.

Para esta geometria, foi construida uma malha conjunta acoplada de
tetraedros e tridngulos. Neste caso, a quantidade total de nds resultante foi de
27643, isto condizente com 122880 tetraedros e 2048 tridangulos.

Como no Caso I do item (a), foram empregadas as condi¢des de contorno de
Tipo Dirichlet e Neuman. As comparagdes sao mostradas nas Figuras 5.12 e 5.13.
Nessas figuras sdao apresentados perfis de concentragdo ao longo do comprimento
do dominio para a fratura e para a matriz porosa. O perfil da matriz porosa foi
monitorado nas coordenadas y=z=0. O perfil na fratura foi monitorado nas

coordenadas y = 0,5 z=0.

F/ratura
——— s j ..................... = ,
h=20m  m
Condicdes Iniciais
4 Fluxo: Saturado Regime Permanente
Virus: Co=0

Figura 5.11 Geometria do Meio Fraturado — Poroso.

h=12m

‘g 3 = Analttica 1D T= 0,5 Dias
9 0.8 %\ ¢ Analiica 1D T= 5,0 Dias
S v
= 0641 N e Macias Perfil na Fartura T= 0,5 Dias
2 \'\ N e Macias Perfil na Fratura T= 5,0 Dias
g" Os4 B M ‘\
] X N —--—- Macias Perfil na Matriz T= 0,5 Dias
5 oS
o 027 C —--—- Macias Perfil na Matriz T= 5,0 Dias
L
8 0 : khr¥ht;:ttgbgg7____%._ ———a—
0 1 2 3 4 5 6 7 8
Distancia (m)

Figura 5.12 Transporte no Meio Fraturado-Poroso com condigéo de Tipo Dirichlet
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0,6
0,5 1
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Concentracao (virus/m3)

= Analtica 1D T= 0,5 Dias

e  Analttica 1D T= 5,0 Dias
------- Macias Perfil na Fratura T= 0,5 Dias
------- Macias Perfil na Fratura T= 5,0 Dias
—--—- Macias Perfil na Matriz T= 0,5 Dias
—--—- Macias Perfil na Matriz T= 5,0 Dias

Figura 5.13 Transporte no Meio Fraturado-Poroso com condi¢do de Tipo Neuman.

5.2.2.

P e ol S PSPPI
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4

Distancia (m)

Transporte em Regime Nao Saturado

107

Nesta se¢ao sao mostradas as comparagdes para exemplos de transporte em

condicdo de saturacdo parcial. Duas condi¢des foram estudadas, saturacio

constante e saturacdo varidvel. As andlises foram feitas somente para transporte

no meio poroso, para duas e trés dimensdes. No caso bidimensional, a geometria

testada foi um plano vertical de 1 m de largura por 5 m de altura e discretizado

com 956 ndés e 1800 elementos triangulares. Para o caso tridimensional, a

geometria testada foi um paralelepipedo com base 1 x 1 m e 5Sm de altura. A

discretizagdo foi feita com 54321 nés e 24000 elementos tetraédricos.

Os parametros empregados nas andlises sao:
6, = 0,02

6, =0,5

o =0,041

m-=

n =

o = 0= 0= 1 m (dispersao isotrépica)
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Para estes exemplos foram considerados apenas os processo advectivos e

dispersivos no transporte. Os resultados obtidos com o programa VirTran-3D

foram comparados com os resultados do programa SWMS2D. As andlises feitas

sdo descritas a seguir.

0,6
0,5
0,4

Concentracao (virus/m3)

a. Saturacdo Constante

Neste caso o meio poroso foi considerado parcialmente saturado e com
saturacdo homogénea em todo o dominio. A permeabilidade saturada
utilizada foi Kg, = 100 m/dia. As condic¢des iniciais e de contorno para o
fluxo consistiram na aplicagdo de uma carga de pressdo constante em
todo o dominio com valor h = -110 m, equivalente a uma saturacio de
26% ou alternativamente a um teor de umidade volumétrico de 6 = 0,13.
Devido a carga de elevagdo, existe fluxo vertical descendente, com
gradiente unitario e velocidade 0,0288 m/dia constante. As condicdes de
contorno para o problema de transporte consistiram na aplicacdo de uma
concentracdo unitdria constante na parte superior da coluna e gradiente
nulo na parte inferior. Foi monitorado um ponto localizado no centro da
coluna a 1,2 m de profundidade. Na Figura 5.14 € mostrada a

comparacdo dos resultados.

4 ¢ SWMS 2D .
| N REREEEE Macias 2D <
—--—- Maci D v
acias 3 #
5 6

Tempo (dias)

Figura 5.14 Transporte no Meio Poroso em condi¢do de fluxo permanente ndo saturado.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RiIo - Certificacéo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 5 — Validagdo Numérica 109

Carga de Pressao (m)

b. Saturacio varidvel

Neste exemplo, o transporte foi simulado em regime de fluxo com
saturacdo varidvel. Foram empregadas as mesmas malhas e geometrias
do caso anterior. A permeabilidade saturada utilizada foi Ky = 0,1
m/dia. Foi colocada uma carga de pressao constante h = -110 m como
condic¢ao inicial em todo o dominio. Para provocar fluxo com saturacao
varidvel foi colocada uma carga de pressdao h =1 m no topo da coluna e
no extremo inferior foi colocada uma condi¢do de tipo superficie livre.
As condi¢des de contorno para o problema de transporte consistiram na
aplicacdo de uma concentracdo unitdria constante na parte superior da
coluna e gradiente nulo na parte inferior. Como no caso anterior foi
monitorado um ponto localizado no centro da coluna a 1,2 m de
profundidade. Na Figura 5.15 é mostrada a comparagdo das cargas de

pressdo e na Figura 5.16 as concentragdes.

20
01 Mho—-‘-""’_"'_’___'_._____.—____0
20 27
-40 - ;/
-60 | / « SWMS 2D
-80 - II, ------- Macias 2D
2100 | I —--—- Macias 3D
K
_120 T T T T T
0,0 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5 3,0

Tempo (dias)

Figura 5.15 Transporte no Meio Poroso sob condicao de fluxo em saturagao variavel.

Variagdo da carga de presséo no ponto de observagéo.
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» 0,8
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B’ 0,6 — +—SWMS 2D
z& Macias 2D
g 041 / —--—- Macias 3D
c
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S

0,0 T \ ‘ ‘ ‘

0,0 0,5 1,0 1,5 2,0 2,5 3,0
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Figura 5.16 Transporte no Meio Poroso sob condigéo de fluxo em saturagéo variavel.

Variagdo da concentracdo no ponto de observagao.

No caso da Figura 5.16, existe uma diferenca entre as respostas do programa

VirTran-3D e o SWMS 2D. Essa diferenca pode estar relacionada a:

- diferencas na interpolacdo dos termos advectivos e dispersivos
- diferenca no balango de massa entre os dois programas. No SWMS 2D o
erro indicado no balango de massaéde 5 a9 %.

- diferencas na discretizacao espacial do MEF e do MVF

5.3.
Outras verificacoes numéricas

Nesta sec¢do € verificada a consisténcia fisica e numérica da resposta do
programa VirTran-3D quando considerados os efeitos da exclusao e da sorcao na
interface dgua-ar. Nao foi obtida uma soluc¢do analitica para esses dois fendmenos,
pelo que optou-se por comparar as concentracdes obtidas apenas com 0s processos
advectivos-dispersivos com as concentracdes obtidas considerando os fendmenos
mencionados, para verificar se a ferramenta numérica consegue reproduzir o

efeito desejado.
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Para simular a exclusdo de poros foi considerada a geometria da Figura 5.1.
O fluxo foi simulado em regime permanente e saturado. A permeabilidade
saturada utilizada foi Ky, = 0,167 m/dia. Foi definido um valor de dispersividade
longitudinal o =1m. Os parametros restantes como indicados na Figura 5.1. Neste
exemplo foi definido arbitrariamente um teor de umidade volumétrico ndo
acessivel aos coléides 0., = 0,2, valor superior ao valor residual 6, = 0,02. Foi
escolhido o né de coordenadas x = 8 e z = 2, localizado no extremo direito do
dominio, para monitorar a variacao da concentragdo no tempo. Para este exemplo,
¢ esperado que a concentragdo com o efeito da exclusdo aumente mais
rapidamente no tempo e apresente uma dispersao menor. As condi¢des de
contorno para o fluxo sdao as mesmas mostradas na Figura 5.1. Para o transporte
foi definida uma concentrag@o unitdria constante no extremo esquerdo do dominio
(x = 0) e condi¢ao de Cauchy no extremo direito (x = 8). A condi¢do constante
garante entrada de virus no sistema pelo que a concentracdo na saida tenderd a
aumentar com o tempo até atingir a concentracdo da entrada. Na Figura 5.17 sdo
mostradas as curvas de concentracdo no ponto monitorado. Desta figura € claro
que quando considerado o efeito da exclusdo, a curva de concentragao apresenta

uma chegada mais rdpida e com menor dispersao.

1,0

pp—
e

0,8 - /S

0,6 /
) —Sem Exclusao

044 /LS |- Com Excluséo

0,2

Concentracao (virus/m3)

0, 0 = T T T T
0 10 20 30 40 50

Tempo (dias)

Figura 5.17 Comparagéo das curvas de concentragéo para transporte advectivo-

dispersivo com exclusdo e sem excluséo
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Para simular o efeito da sor¢cdo na interface dgua-ar, foi escolhido o0 mesmo
caso analisado no item 5.2.2 (a). Foram comparadas as concentragdes sem e com
sor¢ao. Os parametros empregados para a sorcao foram K,y = 0,1 (dia'l) e Kigaw =
0,01 (dia™). O programa VirTran-3D determina automaticamente a relacio da drea
da interface dgua-ar por volume unitario do meio poroso. Neste caso, sendo que a
saturacdo é constante, entdao esse valor € constante e igual a A,y = 14,6 (mZ/m3).
Se compararmos as Equacdes 4.6 e 4.8 € possivel observar que morfologicamente
essas equagoOes sdo idénticas. A diferenca fundamental estd nos parametros A,y €
Po. Isto é, se trocarmos um pelo outro é possivel reproduzir a outra equacio.
Aproveitando essa propriedade, foi simulada a sor¢do dinamica na interface dgua-
solido para este exemplo, considerando os parametros K, = 0,1 (dia’l) , Kget =
0,01 (dia'l) e pp = 14,6 (kg/m3). Os resultados obtidos sdo mostrados na Figura
5.18. O ajuste dos valores indica que numericamente a rotina para a determinacao
da sorcdo na interface dgua-ar estd correta. Resulta também claro desta figura, que
quando considerada a sor¢do na interface dgua-ar, a concentragdo na fase liquida
diminui se comparada com a concentragdo dada pelo transporte advectivo-

dispersivo puro.

0,5
@ —e—Sem Sorgéo
£ 04
S
s 0,31 ©  Sorgao Agua - Ar
R
§ 02| | —— Sorgao Agua - Solido
c
3
2 0,1
Q
(&

0 < ‘

Tempo (dias)

Figura 5.18 Comparacao das curvas de concentragao para transporte advectivo-

dispersivo com sorcao e sem sor¢ao na interface agua-ar.
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6
Anadlise Comparativa: Aquiferos do Vale Central

Como estabelecido no Capitulo 1, a motivagdo principal para a realizacio
desta pesquisa foi a de aplicar uma nova metodologia de andlise no transporte de
virus para as condigdes do Vale Central da Costa Rica. Foi considerada
inicialmente dentro do escopo da pesquisa, a realizacdo de trabalhos de campo
num local especifico do Vale Central. Porém, devido ao consumo inesperado de
tempo durante a fase de programacdo e ao prazo imposto pelo programa de
Doutorado, o escopo desta aplicacdo foi alterado. Foram definidas entdo trés
Geometrias Tipo representativas da estratigrafia de algumas dreas do Vale
Central. As condi¢des de fluxo nesses locais foram definidas a partir dos dados
disponiveis pelo autor de consultorias nas que teve participacdo. Foram
empregados para todas as camadas os mesmos parametros (ot € n) do modelo
Mualem — van Genuchten utilizados nas validagdes numéricas. Os valores
utilizados nao necessariamente representam as propriedades dos materiais do Vale
Central. Os parametros de transporte foram obtidos dos valores da literatura
mostrados no Capitulo 3. As trés Geometrias Tipo foram analisadas com o
programa VirTran-3D, e os resultados comparados como os valores fornecidos
pelo MTAv. Embora os valores numéricos absolutos obtidos nestas andlises ndo
representem fielmente as condicdes reais de transporte no Vale Central, € possivel
de forma comparativa analisar a influéncia dos mecanismos nao incorporados no
MTAV na distribui¢do dos virus no terreno e portanto nas distancias maximas
percorridas.

O MTAv empregado na Costa Rica, ¢ um Método Baseado no Tempo de
Transito dos microorganismos durante 70 dias. Essa metodologia considera que os
virus sdo transportados por advecgdo, € que sdo inativados na sua totalidade
durante esse tempo de transporte. No fundo, essa metodologia estd considerando
que a pluma dos virus € transportada por um mecanismo do tipo pistdo. Essa
metodologia também considera que a concentragdo dos virus no terreno vai

diminuindo a partir da zona de injecdo (devido a inativacdo), até ser zero na
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distancia em que os 70 dias de transporte sdo completados, como mostrado na
Figura 6.1. Resulta claro entdo, que a taxa de inativagdo dos virus neste método é
dada pela relag@o: #total de virus injetados /70 dias. Se o MTAv fosse visto como
um Método Baseado no Risco, seria um método no qual a concentragdo méaxima
permitida € nula.

Campo de Infiltragéo

Co
Limite da zona de Projeto
l l l l l l l l l Sistema de Captagao
i i Distancia percorrida :
ana | Zona~de = i| NaZona Néo Saturada !
N&o Saturada Concentragao variavel !
! C<Co ; :
¥ ooeeeeoooooe i
Zona H—/\ Linha de Contorno
Saturada de Concentragao

Distancia percorrida nula
Na Zona Saturada

Figura 6.1 Variagado da Concentragdo Segundo o MTAv

Campo de Infiltragao

Co
Limite da zona de Projeto
l l l l L L i l i Sistema de Captagéao
'." " Distancia vertical percorrida i
Zona : - Na Zona Nao Saturada :
" ; Pluma de Virus / S . :
Nao Saturada ; = = Distancia horizontal percorrida !
g Concentragao Variavel Na Zona Nao Saturada !
C <Co Ve A i
¥ N
“'~.. Distancia vertical percorrida —> /,; <~ Linha de Contorno
Zona Na Zona Saturada -_‘_4_‘_._._{ ___________________________ e da Concentragao
Saturada NG U maxima permitida

Distancia horizontal percorrida
Na Zona Saturada

Figura 6.2 Variagdo da Concentragdao Segundo a Metodologia Baseada no Risco

A Metodologia Baseada no Risco parte do principio que, junto a advecgdo
existem outros mecanismos fisicos que influenciam no transporte dos virus e que
podem ou ndo atuar de maneira simultanea. Nessa metodologia, a concentracio
dos virus varia na distdncia e no tempo, definindo uma pluma cuja geometria
dependera das condi¢des locais de transporte. Esse método usa como critério para
a definicdo da zona de protecdo, um valor de concentracdo médxima permitida e
portanto interessa conhecer a extensdo da pluma dos virus até o valor desta
concentracdo limite. Um exemplo esquemadtico é mostrado na Figura 6.2. Como

indicado no Capitulo 2, a concentracdo maxima permitida na Holanda é 1,8 x 10"
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virus/m>. Devido a falta de outros valores, essa concentragdo foi utilizada como
referéncia nas andlises comparativas.

A partir dos comentdrios anteriores resulta claro que o MTAv e o Método
Baseado no Risco empregam critérios diferentes para definir o tamanho da zona
de protecdo, e portanto € de esperar que esses tamanhos sejam diferentes. Entdo,
como comparar os resultados dessas duas metodologias se usam critérios
diferentes? Para comparar os resultados é necessario definir critérios de igualdade
entre as duas metodologias. Os critérios de igualdade definidos neste trabalho sio

descritos a seguir.

» Definir uma geometria tinica do problema.

« Definir as mesmas condicdes iniciais: Para a concentracdo foi
definido um valor inicial nulo para todo o dominio. Para o fluxo foi
definida uma condic¢@o inicial em termos da carga total. Os valores
de carga total foram escolhidos de forma tal a reproduzir o valor e
sentido do gradiente hidrdulico natural. Desta forma, tanto na zona
saturada quanto na zona ndo saturada, inicialmente existe fluxo
apenas na direcdo do gradiente hidraulico natural. A imposi¢do das
cargas totais na zona nio saturada gera uma distribuicdo na carga de
pressdo negativa que diminui linearmente desde a superficie do
terreno até ser nula no ponto em que a carga de elevacdo ¢ igual a

carga total imposta.

» Definir condi¢des de contorno claras e equivalentes para as duas
metodologias: para o fluxo na zona saturada foram definidas
condi¢des de contorno do tipo Dirichlet em termos da carga total.
Foram mantidos os mesmos valores das condicdes iniciais acima
descritas, e essas condi¢cdes foram impostas apenas nos planos do
contorno localizados a jusante e a montante no sentido do gradiente
hidraulico natural. Os planos restantes foram considerados
impermedveis (sem condi¢do de contorno explicita). Com isto, o
fluxo na zona saturada ocorre apenas na direcdo do gradiente

hidraulico natural. Esta € uma condicdo vélida para as duas
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metodologias. No MTAv nio € considerado o fluxo nfo saturado,
mas sim o fluxo saturado em regime permanente na zona ndo
saturada. Nessa metodologia entdo, para qualquer valor de vazdo do
efluente, o fluxo saturado permanente € estabelecido de forma
imediata a partir do momento em que a injecdo se inicia. Essa
metodologia ndo analisa a condi¢do transiente. Para reproduzir com
o programa VirTran-3D o regime de fluxo permanente
considerando o efeito da ndo saturacdo (uma das motivacoes desta
tese), foram definidas as seguintes condi¢des de contorno: vazio
constante na zona de infiltracio e contornos impermeéveis nos
planos que definem as zonas ndo saturadas. Em todos os casos
analisados, foram feitas simulacdes apenas do fluxo antes de
realizar as simulacdes do transporte. Nessas andlises, para as vazdes
do efluente empregadas, apenas o regime permanente em condi¢do
ndo saturada foi atingido. Nao foi atingido o regime saturado. As
distribuicoes de carga obtidas destas simulagdes serviram como
condicdes iniciais para as simulagdes do transporte. Durante as
simulagdes de transporte, as condi¢des de contorno acima descritas
para o fluxo foram mantidas.

Em relacdo ao problema de transporte, o MTAv considera que a
injecdo dos virus é mantida continua (ndo necessariamente
constante) durante todo o tempo de transito. O MTAv também
considera (embora de maneira implicita) que no contorno do
dominio o gradiente da concentracdo € nulo. Para reproduzir as
mesmas condi¢des com o programa VirTran-3D, foram definidas as
seguintes condi¢cdes de contorno para o problema de transporte:
concentracdo constante unitdria e continua na zona de infiltracdo, e
condicdo de Cauchy no plano do contorno localizado a jusante no
sentido do fluxo. Os planos restantes do contorno foram

considerados impermedveis (sem condi¢@o de contorno explicita).

» Definir os mesmos parametros para descrever o fluxo e o transporte.
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» Realizar as andlises para o mesmo intervalo de tempo: neste
trabalho foi definido um tempo de simulacio de 120 dias
coincidente com o caso mais critico de sobrevivéncia dos virus,
segundo os dados da Tabela 3.8. Para as anélises com o MTAv foi
empregado um tempo de transito também de 120 dias para

comparar os resultados.

« Determinar as distincias percorridas a partir dos mesmos pontos de
referéncia. As distincias de interesse (mostradas nas Figuras 6.1 e
6.2.) sdo: a distdncia vertical na zona nao saturada (medida a partir
do centro do campo de infiltracdo), e a distancia horizontal na zona
saturada (medida a partir da borda do campo de infiltracdo). As
duas distancias anteriores podem ser calculadas através das duas
metodologias de andlise e portanto podem ser comparadas
diretamente. Na Figura 6.2 sdo mostradas outras distincias de
interesse que ndo sdo calculadas com o MTAv, mas que ajudam no
entendimento do fendmeno de transporte. Neste caso sdo
determinadas as distancias: horizontal na zona ndo saturada (medida
a partir da borda do campo de infiltracdo) e vertical na zona
saturada (medida a partir do centro do campo de infiltracdo). Essas
distancias permitem quantificar os efeitos da dispersao no transporte
dos virus, é sobretudo permitem verificar se esses efeitos sdo

importantes em relacdo a localizacdo das captagdes vizinhas.

Neste capitulo é apresentada uma descricao dos aqiiiferos conhecidos e de
importancia comercial da zona central da Costa Rica. Seguidamente é apresentada
uma comparacdo dos resultados das andlises como o MTAv e o programa
VirTran-3D. As andlises comparativas foram feitas para trés geometrias
diferentes. Essas geometrias representam configuragdes estratigraficas presentes
em algumas zonas do Vale Central. As configuracdes geométricas ndo pretendem
abarcar todas as estratigrafias presentes e sim algumas geometrias de maior
relevancia. Dever ser dito novamente que os resultados das andlises numéricas

ndo devem ser avaliados em termos absolutos, sobre o que acontece nos aqiiiferos
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do Vale Central, e sim como valores relativos da importancia dos efeitos dos

diversos fendmenos fisicos que influenciam no transporte dos virus.

6.1.
Aqiiiferos na Grande Area Metropolitana

A Grande Area Metropolitana da Costa Rica estd localizada no Vale central
do pais (Figura 6.3). Mais dos 60% da populacdo e quase toda a indistria estio
concentrados nesta area, que representa menos de 11% do territério nacional.

(Denyer & Kussmaul, 1994).
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Figura 6.3 Localizagédo do Vale Central da Costa Rica

Os agqiiiferos mais importantes do Vale Central estdo constituidos por
materiais vulcanicos porosos e fraturados-porosos. Na Figura 6.4 apresenta-se o
resumo estratigrifico destes aqiiiferos. A descri¢do resumida de cada aqiiifero é

apresentada a seguir (baseada em Arredondo, 1994).

Agqiiifero Barva: € dividido em dois agqiiiferos. O superior “Agqiiifero Los

Angeles” é encontrado nas partes altas da zona norte do Vale Central. E um
aqiiifero de pouca extensdo e com porosidade por fissuras e poros. O agqiiifero

inferior é conhecido como “Agqiiifero Barva Inferior”. Estd formado por
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intercalagdes de lavas fraturadas e porosas com alta permeabilidade. A espessura
destas camadas de lava varia entre 10 e 80 metros. A separagdo entre os aqiiiferos
superior e inferior ocorre através de uma seqiiéncia de aquitardos arenosos de
origem vulcanica. O aqiiifero Barva é do tipo livre, e a recarga acontece por
infiltragcdo direta da chuva ou por rios influentes. A permeabilidade saturada deste
aqiiifero varia entre 1-10 m/dia e o coeficiente de armazenamento apresenta um
valor médio de 0,1.

O aqiiiffero Barva estd separado do aqiiifero Colima por uma seqiiéncia
vulcanica denominada “Depositos de Avalancha Ardiente” com espessura de 45 a
150 metros. Os “Depdsitos de Avalancha Ardiente” estdo caracterizados por tufas
e piroclastos porosos e fraturados. Desde o ponto de vista hidrogeoldgico, esta
formacdo € considerada como aquitardo. Os valores da permeabilidade saturada
variam de 1,16 x 10 a 2,72 x 10 m/dia. Fraturas verticais que permitem o fluxo
de 4gua sdo comuns nesta formacao.

O agqiiifero Colima é o mais importante do Vale Central. Estd formado por
intercalagdes de camadas de lava de espessura varidvel entre 10 e 30 metros. Sdo
reconhecidos trés aqiiiferos. O superior denominado “Agqiiifero La Libertad” € do
tipo suspenso e de baixo rendimento. Uma camada de tufa alterada com 10 m de
espessura separa o “Agqiiifero La Libertad” do “Agqiiifero Colima Superior”. Esta
camada de tufa é um aquitardo. O “Agqiiifero Colima Superior” é de alto
rendimento e estd caracterizado por lavas fraturadas com matriz impermedvel e
lavas com textura tipo brecha. A espessura saturada maxima deste aqiiifero é de
55 metros, e a recarga acontece por percolacdo vertical a partir de outros
aqiifferos. Uma seqiiéncia de camadas de tufas e ignimbritos colunares com 35
metros de espessura separa os aqiiiferos “Colima Superior” e “Colima Inferior”.
Esta seqiiéncia € um aquitardo e em algumas zonas funciona como camada
confinante do aqiiifero “Colima Inferior”. O “Agqiiifero Colima Inferior” estd
localizado a uma profundidade superior aos 100m. E formado por varias camadas
de lava intercaladas com tufas, e a permeabilidade acontece principalmente nas
fraturas. A recarga deste aqiiifero € por percolacdo vertical. As permeabilidades
saturadas do agqiiifero Colima s@o bastante superiores aos valores do agqiiifero
Barva, neste caso a permeabilidade varia entre 5 e 50 m/dia, gerando
transmissividades da ordem de 500 ou superior a 5000 m*/dia. O coeficiente de

armazenamento varia de 1,5 x 107 a 0,1.
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10m
35m Aquifero Los Angeles v NA
Lava fraturada e porosa } 15?7 m
20 m quitardo Aqiiif B
reias Vulcanica: quifero Barva
85m Lavas: fraturadas porosas, ¥ NA
fraturadas e porosas } 30m
100 m
110 m Agquifero La Libertad ¥ NA
Suspenso — Baixo rendimento } 50?7 m
10m
Aquifero Colima Superior
75-90 m Lavas Fraturadas ¥ NA
de Matriz Impermeavel
35m
Aquifero Colima Inferior
95-190 m Lavas Fraturadas intercaladas ¥ NA
com Tufas Porosas } 100 ?m

Figura 6.4 Estratigrafia dos Aquiferos do Vale Central da Costa Rica (Baseada em BGS-
SENARA, 1985; Ramirez e Alfaro, 2002; Vargas, 2002)

6.2.
Geometrias Tipo

A partir das informagdes na literatura sobre os aqiiiferos da Costa Rica e das
informagdes disponiveis pelo autor sobre a estratigrafia e condigOes
hidrogeoldgicas de algumas dreas do Vale Central, foram definidas trés
geometrias tipo que reproduzem a critério do autor as condicdes estratigraficas
gerais do Vale Central. Essas geometrias tipo foram analisadas com o método
MTAvV e com o programa VirTran-3D. As geometrias tipo foram denominadas
Geometria 1, Geometria 2 e Geometria 3 e s@o mostradas na Figura 6.5. Nas
figuras 6.6, 6.8 e 6.10 sdo mostradas as estratigrafias e parametros para cada
geometria, e nas Figuras 6.7, 6.9 e 6.11 s@o mostrados os modelos

hidrogeoldgicos respectivos.

} 55 m Aqliifero Colima


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RiIo - Certificacéo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 6 - Analise Comparativa 121

Extremo com condigdes de contorno:

-Tipo Dirichlet para fluxo (htotal = 22m) Superficie do Terreno

>

8m Cz;mpo de Infiltragdo 7 x 7m 8.6m
Vazéo = 0,0220 m3/m2/dia
Concentragao 1 virus/m3~<< !NA
30m
Sentido do
Gradiente
atural
Extremo com condigdes de contorno:
. i -Tipo Dirichlet para fluxo (htotal = 21,4m)
Geometria Tipo 1 -Tipo Cauchy para o transporte

Extremo com condigdes de contorno:

-Tipo Dirichlet para fluxo (htotal = 8m) Superficie do Terreno

e
J
Campo de Infiltragdo 8 x 8 m
Vazéo = 0,0169 m3/m2/dia
16m Concentragéo 1 virus/m3
24m 16.9m
z
T<Y
Sentido do X
Gradiente
Wra\
Extremo com condigdes de contorno:
. . -Tipo Dirichlet para fluxo (htotal = 7,1m)
Geometria TIpO 2 -Tipo Cauchy para o transporte

Extremo com condigdes de contorno:
-Tipo Dirichlet para fluxo (htotal = 12m)

R

Superficie do Terreno

<>

am Calmpo de Infiltragdo 7 x 7 m
Vazao = 0,0220 m3/m2/dia 4.6m
oncentragdo 1 virus/m;
16m
r,x" Sentido do | T Y
- Lava Gradiente e
Fraturada "™ " x
'+ 20m
30m \
Extremo com condigdes de contorno:
. . -Tipo Dirichlet para fluxo (htotal = 11,4m)
Geometria Tipo 3 -Tipo Cauchy para o transporte

Figura 6.5 Geometrias Tipo. (obs. Nos planos sem condi¢ao de contorno especificada,
considerou-se que sao impermeaveis ao fluxo e aos virus, isto é, nao foi colocada

explicitamente nenhuma condigao de contorno).
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Material C1: Cinza Vulcanica
Parametros do Fluxo Parametros de Transporte
18 m
Ksat = 0,085 m/dia p = 1630 kg/m3 Katt = 0,8 (1/dia)
gs = 0,50 of =1,0m Kdet = 0,0026 (1/dia)
or = 0,02 of =1,0m ul = 0,05 (i/dia)
ow=1,0m udin = 0,06  (1/dia)
4
Material C2: Lahar - Lava Fraturada
12m Parametros do Fluxo Parametros de Transporte
Ksat = 0,44 m/dia p = 1800 kg/m3 Katt = 20 (1/dia)
6s = 0,20 of =1,0m Kdet = 0,05 (i/dia)
or = 0,02 of =1,0m W =005 (1/dia)
ow =1,0m udin = 0,06  (1/dia)
Figura 6.6 Estratigrafia e Parametros da Geometria 1.
Superficie do Terreno
Poroso Néo Saturado
Y Na@m) VY NA(84m)
18 m Poroso saturado i =0,02 m/m
12m Poroso Saturado

Figura 6.7 Modelo Hidrogeolégico da Geometria 1.
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Superficie do Terreno

Material C1: Solo
Parametros do Fluxo Parametros de Transporte
2m
Ksat = 0,20 m/dia p = 1550 kg/m3 Katt = 0,8 (1/dia)
6s = 0,30 of =1,0m Kdet = 0,0026 (1/dia)
or = 0,02 ot =1,0m u = 0,05 (1/dia)
ow=10m pdin = 0,06 (1/dia)
Material C2: Cinza Vulcanica
Parametros do Fluxo Parametros de Transporte
10m
Ksat = 0,060 m/dia p =1630kg/m3 Katt = 0,8 (1/dia)
6s = 0,50 ol =1,0m Kdet = 0,0026 (i/dia)
or = 0,02 of =10m W =005 (1/dia)
ow=10m pdin = 0,06 (1/dia)
Material C3: Lava Fraturada e Porosa
Propriedades da Matriz Porosa
Parametros do Fluxo Parametros de Transporte
Ksat = 0,44 m/dia p =2100 kg/m3 Katt = 1,0 (1/dia)
6s = 0,15 ol =1,0m Kdet = 0,167 (1/dia)
or = 0,02 at =0,5m ul = 0,05 (1/dia)
12m ow=0,1m udin - = 0,06 (1/dia)
Propriedades das Fraturas
Parametros do Fluxo Parametros de Transporte
Ksat = 7095 m/dia e =32x10-4m Katt = 1,0 (1/dia)
s = 1,0 Rumo Norte ol =0,1m ot =0,5m Kdet = 0,167  (1/dia)
or = 0,02 Rumoleste al =1,0m at =0,5m ul = 0,05 (1/dia)
pdin - = 0,06 (1/dia)

Figura 6.8 Estratigrafia e Pardmetros da Geometria 2.

Superficie do Terreno

2m Poroso Nao Saturado
10
m Poroso Nao Saturado
v NA (16 m) Fraturado Poroso N&o Saturado _W_NA (16,9 m)
i =0,03 m/m
12m Fraturado Poroso Saturado
(duas familias de fraturas verticais de rumo Norte e Leste)

Figura 6.9 Modelo Hidrogeolégico da Geometria 2.
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Superficie do Terreno
4
Material C1: Cinza Vulcéanica
Parametros do Fluxo Parametros de Transporte
4m
Ksat = 0,085 m/dia p = 1630 kg/m3 Katt = 0,8 (1/d?a)
es = 0,30 al =1,0m Kdet = 0,0026 (1/dia)
or = 0,10 ot =0,5m ul = 0,05 (1/dia)
aw=0,1m pudin - = 0,06 (1/dia)
y
Material C2: Lava Fraturada e Porosa
Propriedades da Matriz Porosa
Parametros do Fluxo Parametros de Transporte
Ksat = 0,44 m/dia p =2100 kg/m3 Katt = 1,0 (1/dia)
s = 0,15 ol =1,0m Kdet = 0,167 (1/dia)
or = 0,02 ot =0,5m ul = 0,05 (1/dia)
ow=0,1m udin = 0,06 (1/dia)
12m
Propriedades das Fraturas
Parametros do Fluxo Parametros de Transporte
Ksat = 5,0 m/dia Katt = 1,0 (1/dia)
s =10 e =32x104m Kdet = 0,167 (1/dia)
or = 0,02 RumoNorte ol =0,1m at =0,5m ul = 0,05 (1/dia)
Rumoleste ol =1,0m ot =0,5m pdin - = 0,06 (1/dia)
v

Figura 6.10 Estratigrafia e Parametros da Geometria 3.

Superficie do Terreno

¥V NA(4m)

Poroso Nao Saturado

12m

Fraturado Poroso Saturado
(duas familias de fraturas)

—W-NA (4,6 m)
i =0,02 m/m

Figura 6.11 Modelo Hidrogeol

ogico da Geometria 3.
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Geometria 1

Na Geometria 1 é mostrada uma seqii€éncia de duas camadas porosas. A
camada superior corresponde a cinza vulcénica e a camada inferior a lahar — lava
fraturada. A camada superior corresponde a tufa de cinzas mostrada na coluna
estratigrafica da Figura 6.4. A camada inferior corresponde aos materiais do

aqiiifero “Los Angeles”.

Geometria 2

Na Geometria 2 é mostrada uma seqiiéncia similar 2 mostrada na Geometria
1, mas considerando que a camada superior apresenta um solo com
permeabilidade maior que o da cinza vulcanica. Também nesta geometria sdo

consideradas as fraturas e a porosidade da matriz da camada inferior.

Geometria 3

Nesta geometria apresenta-se novamente uma seqii€ncia de duas camadas. A
camada superior corresponde a cinza vulcdnica e a camada inferior a lava
fraturada porosa. Nesta geometria a espessura da camada superior € menor do que
nas geometrias anteriores, e com isto se pretende verificar a possivel influéncia do

sistema de fraturas da camada inferior.

6.3.
Analise do Transporte — MTAv

Neste item sdo apresentados os resultados do calculo das distincias
percorridas empregando o método MTAv para um tempo de trinsito de 120 dias.
Na Tabela 6.1 sdo apresentados os valores das permeabilidades e gradientes
empregados para a determinagdo das velocidades de percolagdo (velocidade
intersticial). Os valores mostrados na tabela sdo os mesmos das Figuras 6.6, 6.8 e

6.10.
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Tabela 6.1 Velocidades de Percolagao — MTAv.
Geometria Zona Camada | Porosidade Ksat Gradiente | Velocidade
(m*/m’) (m/dia) (m/m) (m/dia)
1 Nao Cl1 0,50 0,085 1,00 0,170
Saturada
Saturada Cl1 0,50 0,085 0,02 0,0034
C2 0,20 0,440 0,02 0,0440
2 Nao Cl1 0,30 0,200 1,00 0,667
saturada C2 0,50 0,060 1,00 0,120
C3 0,15 0,440 1,00 2,940
Saturada C3 0,15 0,440 0,03 0,088
3 Nio Cl 0,30 0,085 1,00 0,283
Saturada
Saturada C2 0,15 0,440 0,02 0,059
Fartura 1,00 5,000 0,02 0,100
Tabela 6.2 Calculos Intermediarios — MTAv.
Geometria | Zona Camada | Velocidade | EnS TnS TtnS | Tr120 DzS
(m/dia) (m) (dias) | (dias) (dias) (m)
1 Nao Cl 0,170 8,2 48 48
Saturada
Saturada Cl 0,0034 72 0,25
2 Nao Cl1 0,667 2 3 87,4
Saturada C2 0,120 10 83
C3 2,940 4 1,4
Saturada C3 0,088 32,6 2,90
3 Nao Cl1 0,283 4,3 15,2 15,2
Saturada
Saturada C2 0,059 104,8 6,20
Fratura 0,100 10,50
EnS: Espessura ndo saturada de cada camada
TnS: Tempo necessdrio para o virus transitar verticalmente pela camada ndo saturada
TtnS: Tempo total necessdrio para o virus percorrer a zona na saturada
Tr120: Tempo necessdrio para completar 120 dias ( Tr120 = 120-TtnS)
DzS: Distancia percorrida pelo virus na zona saturada sob o gradiente

natural durante o tempo Tr120
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Na Tabela 6.2 sdo mostrados os célculos dos tempos necessdrios para os
virus percorrerem a zona ndo saturada e para completar os 120 dias de transporte.
Na mesma tabela sdo mostradas as distdncias percorridas na zona saturada. O
resumo dos valores das distancias percorridas nas zonas nao saturadas e saturadas
€ mostrado na Tabela 6.3. S@o estes valores os que serdo comparados com 0s

valores do programa VirTran-3D.

Tabela 6.3 Distancias Percorridas — MTAv.

Geometria Distancia percorrida na Distiancia percorrida na
zona nao saturada zona saturada
(m) (m)
1 8,2 0,25
2 16,0 2,90
3 43 6,20 (na matriz)
10,5 (na fratura)

6.4.
Analise do Transporte — Programa VirTran-3D

Foi feita uma andlise das geometrias acima descritas empregando o
programa VirTran-3D. As geometrias foram discretizadas através de elementos
tetraédricos e triangulares com a versdo profissional do Programa GID 8.0.9.
desenvolvido pelo International Center for Numerical Methods in Engineering
CIMNE. Na Tabela 6.4 sio mostradas algumas informacdes sobre as malhas

geradas.

Tabela 6.4 Informagdes sobre as malhas geradas.

Geometria Dimensoes Nimero de nés Nimero de Nimero de
XyZ elementos: elementos:
(m) tetraedros triangulos

1 30x20x30 152 561 864 000 -

2 30x30x12 117 386 540 000 -

3 30x20x16 50 867 230400 12 480
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No caso da Geometria 2, a camada inferior ndo foi discretizada, pois uma

tentativa inicial indicou que os virus ndo chegariam até essa profundidade.

As andlises foram realizadas segundo a seqii€ncia a seguir:

a. Foram inicialmente realizadas simulacdes apenas do fluxo de dgua.
Neste caso considerou-se uma zona de inje¢do coincidente com o
campo de infiltracio do sistema do tanque séptico. Isto é, foi
injetada apenas agua sem virus. As condi¢des de contorno foram
estabelecidas de maneira tal a reproduzir o gradiente hidraulico do
aqiiffero. A dgua foi injetada com uma vazdo tal que permitisse a
infiltragdo didria de 1080 litros. A dimensdo do campo de
infiltracdo foi obtida a partir do projeto desse campo segundo a
metodologia do Ministério de Saidde da Costa Rica, para os valores
de taxa de infiltracdo disponiveis para cada geometria. Na Tabela
6.5 s@o mostradas as condicdes de contorno para o problema de
fluxo e os tempos de simulagdo. Os tempos de simulacdo foram
escolhidos de maneira arbitraria a fim de representar injecdes para
sistemas de tratamento com pouco tempo de uso (Geometrias 1 e 2)
e para sistemas com vdrios anos de antiguidade (Geometria 3).
Sendo que nestas andlises a dire¢do do fluxo é conhecida, optou-se
por definir o eixo X das coordenadas para representar essa direcao,
com valores crescentes na direcdo do fluxo. Desta forma, X,
representa a coordenada no contorno (a montante) em x = 0, e Xr
representa a coordenada no contorno (a jusante) em x = L. onde L é
o comprimento do dominio na direcdo do fluxo (dimensdo x da
Tabela 6.4). As cargas iniciais foram definidas a partir da
interpolacdo linear ao longo do eixo x das cargas impostas no

contorno.
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Tabela 6.5 Condi¢des de contorno para a simulagédo do fluxo.
Geometria Carga em Carga Gradiente Dimensoes Vazao Tempo de

X, em Xj, Resultante do campo injetada simulagao

(m) (m) de (m*/m’/dia)

Infiltracao
(m x m)
1 22 21,4 0,02 7x7 0,0220 30 dias
2 8 7,1 0,03 8x8 0,0169 40 dias
3 12 11,4 0,02 7x7 0,0220 25 anos
b. Seguidamente foram feitas as andlises do transporte de virus. Nestas

andlises foram mantidas as mesmas condicdes de contorno
mostradas na Tabela 6.5. As condicdes iniciais para as cargas foram
definidas a partir das distribui¢cdes obtidas nas andlises do item
anterior (a). Em relacdo a concentracdo, foi definido um valor
unitirio constante imposto no campo de infiltragdo. No plano do
contorno em Xji foi imposta uma condicdo Tipo Cauchy, e nos
planos restantes nido foi imposta condi¢do explicita. Foi definida
uma concentracdo inicial nula em todo o dominio.

Para cada geometria foram analisados trés casos e para todos eles o

tempo de simulagdo foi de 120 dias. Os casos analisados sdo:

-Caso I: Transporte considerando Advecg¢do e Dispersdo

-Caso II: Transporte considerando Adveccdo, Dispersao e
Inativacgdo.

-Caso III: Transporte considerando Adveccao, Dispersdo,
Inativacdo e Sorcao Dindmica

Nas Tabelas 6.6, 6.7 e 6.8 sdo mostrados os tempos de

processamento computacional requerido durantes as andlises, para

cada geometria.



DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RiIo - Certificacéo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 6 - Analise Comparativa 130
Tabela 6.6 Tempos de Processamento computacional para os casos da Geometria 1.
Casos: Geometria 1 Passo de tempo Tempo de Tempo de Tipo de
(dias) simulacao (dias) Processamento Processador
(horas)
I. Adv.+Disp. 0,1 120 42,5 P1
II. Adv. + Disp. + Inat. 0,1 120 42,5 P1
III. Adv. + Disp. + Inat. + S.Din. 0,1 120 69,5 P1
Fluxo 0,1 30 5,25 P1
Tipos de processadores utilizados: P1 = Pentium (R) 4 1.71 GHz 768 MB de RAM,
P2 = Pentium (R) D 3.40 GHz 3.25 GB de RAM
Tabela 6.7 Tempos de Processamento computacional para os casos da Geometria 2.
Casos: Geometria 2 Passo de tempo Tempo de Tempo de Tipo de
(dias) simulacao (dias) Processamento Processador
(horas)
I. Adv.+Disp. 1 120 12,5 P1
II. Adv. + Disp. + Inat. 1 120 6,6 P2
III. Adv. + Disp. + Inat. + S.Din. 1 120 8,6 P2
Fluxo 1 40 14 P2
Tabela 6.8 Tempos de Processamento computacional para os casos da Geometria 3.
Casos: Geometria 3 Passo de tempo Tempo de Tempo de Tipo de
(dias) simulacao (dias) Processamento Processador
(horas)
I. Adv.+Disp. 0,1 120 15,7 P1
II. Adv. + Disp. + Inat. 0,1 120 8,2 P2
III. Adv. + Disp. + Inat. + S.Din. 0,1 120 13,8 P2
Fluxo 9125 (25 anos) 25 (anos) 1,8 (minutos) P1
c. Os resultados das andlises do item (b) foram graficados no

Processador grafico POS-3D 2.24. Nesse processador foram

desenhados os isovolumes de concentragdo considerando o valor

minimo da concentracio a ser graficado de C = 0,0002 virus/m”.

Esse valor define a dimensdo da pluma de dispersio para a

concentracdo méaxima permitida (1,8x10* = 2x10* virus/m). Nas

plumas obtidas, foram medidas as distancias de interesse descritas

no inicio deste capitulo. Nas Figuras 6.12, 6.13 e 6.14 sdo

apresentados os resultados obtidos, e em cada uma delas sdo

mostradas as formas e dimensdes das plumas resultantes, também
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vistas de cima e uma secdo paralela ao sentido do gradiente natural
no ponto médio do dominio. Na Tabelas 6.9, 6.10 e 6.11 sdo
mostradas as distdncias de interesse para cada caso analisado.
Nessas tabelas, a soma das distancias verticais nas zonas saturadas e
ndo saturadas corresponde com o valor da distancia vertical

mostrada nas se¢des das Figuras 6.12, 6.13 e 6.14.

Tabela 6.9 Distancias percorridas para os casos da Geometria 1.

Casos: Geometria 1 Distancias Percorridas (m)
Zona Nao Saturada Zona Saturada
Na Na Na Na
Vertical Horizontal Vertical Horizontal
I. Adv.+Disp. 82 6,3 0,2 0,0
II. Adv. + Disp. + Inat. 6,4 4,5 0,0 0,0
III. Adv. + Disp. + Inat. + S.Din. 2,4 1,9 0,0 0,0

Profundidade média do NA = 8,2 m

Tabela 6.10 Distancias percorridas para os casos da Geometria 2.

Casos: Geometria 2 Distancias Percorridas (m)
Zona Nao Saturada Zona Saturada
Na Na Na Na
Vertical Horizontal Vertical Horizontal
I. Adv.+Disp. 7.5 8,7 0,0 0,0
II. Adv. + Disp. + Inat. 5,9 6,6 0,0 0,0
III. Adv. + Disp. + Inat. + S.Din. 2,3 2,4 0,0 0,0

Profundidade média do NA = 16,45 m

Tabela 6.11 Distancias percorridas para os casos da Geometria 3.

Casos: Geometria 3 Distancias Percorridas (m)
Zona Nao Saturada Zona Saturada
Na Na Na Na
Vertical Horizontal Vertical Horizontal
I. Adv.+Disp. 4,3 7,7 79 15,2
II. Adv. + Disp. + Inat. 4,3 6,1 3,9 6,8
III. Adv. + Disp. + Inat. + S.Din. 33 2,7 0,0 0,0

Profundidade média do NA =4,3 m
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(a) Forma da Pluma

6,3m

(b) Caso I: Dimensdes da Pluma para Advecgéo e Dispersao

(c) Caso Il: Dimens6es da Pluma para Advecgao , Disperséo e Inativagédo

(d) Caso lll: Dimensdes da Pluma para Advecgao, Dispersao, Inativagdo e Sorgao Dinamica

Figura 6.12. Resultados das Andlises da Geometria 1.
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(a) Forma da Pluma

(b)Caso I: Dimensbes da Pluma para Advecgéo e Disperséao

(c) Caso II: Dimensbes da Pluma para Advecgéao, Disperséo e Inativagao

(d) Caso lll: Dimensdes da Pluma para Advecgao, Dispersao, Inativagdo e Sorgdo Dinamica

Figura 6.13. Resultados das Andlises da Geometria 2.
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(a) Forma da Pluma na Matriz e nas Fraturas

(b) Caso I: Dimensdes da Pluma para Advecgao e Dispersao

(c)Caso Il: Dimensdes da Pluma para Advecgao, Dispersao e Inativagao

(d) Caso lll: Dimensdes da Pluma para Advecgao, Dispersao, Inativagéo e Sorgao Dindmica

Figura 6.14. Resultados das Andlises da Geometria 3.
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6.5.

Analise dos Resultados e Comparacao das Metodologias

Tabela 6.12.

Na Tabela 6.12 sd@o mostradas as comparacdes das distincias
percorridas pelos virus segundo o método MTAv e o programa
VirTran-3D. Os valores mostrados na tabela resultam da
normalizagdo dos valores das Tabelas 6.9 a 6.11 com os valores da
Tabela 6.3. Foram comparadas as distincias verticais na zona nao
saturada e as distdncias horizontais na zona saturada. Como
indicado no inicio deste capitulo, essas distancias calculadas com as
duas metodologias podem ser comparadas de forma direta. Os
valores normalizados mostrados na Tabela 6.12 permitem observar
a relagdo direta entre as distdncias obtidas com o MTAv e as
distancias obtidas considerando outros fendmenos fisicos durante o

transporte dos virus.

Distancias percorridas normalizadas com os valores do método MTAv.

Geometria

Distancias Percorridas Normalizadas

Zona Caso 1 Caso I1 Caso II1

Nao Saturada 1,00 0,78 0,29

Saturada 0,00 0,00 0,00

Nao Saturada 0,47 0,37 0,14

Saturada 0,00 0,00 0,00

Nao Saturada 1,00 1,00 0,77

Saturada 1,45 0,65 0,00

(Fratura)
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Da Tabela 6.12 € possivel observar que as distdncias diminuem sempre na
seguinte ordem Caso I > Caso II > Caso III. Isto ndo € de surpreender
devido ao fato dos casos II e III considerarem fendmenos que efetivamente
removem virus sendo que o Caso I incorpora fendmenos que atenuam as

concentra(;()es, mas nao removem virus.

Distancias Verticais na Zona ndo Saturada: Os valores fornecidos pelo

MTAV sdo em geral maiores aos valores obtidos com o programa VirTran-
3D. Isto é claramente devido ao fato de considerar a permeabilidade
saturada para determinar esta distincia. As diferencas sdo maiores para a
Geometria 2 onde a espessura da zona ndo saturada é maior e a
permeabilidade menor. Para espessuras ndo saturadas menores (Geometria
3), o MTAv previu a chegada dos virus no nivel da dgua, como o
programa VirTran-3D mesmo considerando fluxo ndo saturado. Em
dependéncia dos parametros de transporte e especialmente das condicdes
de fluxo, o MTAvV pode fornecer distancias muito conservadoras como
indicam os valores para a Geometria 2, mas também pode indicar

corretamente que os virus chegaro no nivel da agua.

Distancias na zona Saturada: Apenas na Geometria 3 foi atingido o nivel

saturado de maneira consideravel. Isto €, embora no MTAvV seja previsto o
deslocamento horizontal dos virus na zona saturada, nos resultados do
programa VirTran-3D apenas na Geometria 3 foi previsto esse
deslocamento (lembrar que esse deslocamento é medido a partir da borda
do campo de infiltra¢do e ndo dentro desse campo). No caso da Geometria
3, os valores obtidos com o programa foram diferentes dos calculados
com o MTAv. A diferenca nos valores € muito influenciada pelos
fendmenos fisicos envolvidos na simulagdo. No Caso I as distincias
normalizadas sdo maiores que 1, isto devido aos processos dispersivos ao
longo das fraturas. Para os Casos II e III, os valores normalizados sdo
menores que 1. Isto é, o MTAv forneceu valores superiores aos
deslocamentos quando consideradas a inativacdo e a sorcdo dindmica. No

Caso III o nivel da dgua ndo € atingido e por isto o deslocamento

horizontal é nulo.
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Das observagdes anteriores € possivel concluir que mesmo se definindo
critérios de igualdade para comparar as distdncias calculadas, as
comparagdes mostraram uma alta variabilidade. No caso do transporte na
zona ndo saturada, o MTAv pode prever corretamente a chegada de virus
no nivel da 4gua, mas dependendo especialmente da espessura da zona nao
saturada o MTAv pode fornecer resultados muito conservadores. No caso
do transporte na zona saturada, com apenas um exemplo para comparagao
e devido a variabilidade dos resultados obtidos, ndo € possivel concluir se

o MTAv fornecera valores corretos.

Em termos gerais, o MTAv se apresentou, para os exemplos aqui
analisados, como bastante conservador quando considerados os casos III
das Geometrias 1 e 3 e muito conservador para todos os casos da
Geometria 2. Por outro lado a metodologia se mostrou pouco conservadora

quando comparada com o caso I da Geometria III.

Na Tabela 6.13 sdo apresentadas as comparacdes das distdncias
percorridas nas zonas ndo saturada e saturada nos sentidos
horizontal e vertical, respectivamente. Estes valores nao sao
previstos no MTAv, mas foram calculados para verificar os efeitos
da dispersdo. Os valores foram normalizados da seguinte maneira:
as distancias horizontais na zona ndo saturada foram normalizadas
com as distincias horizontais na zona saturada da Tabela 6.3, € as
distncias verticais na zona saturada foram comparadas com as

distancias verticais na zona ndo saturada da mesma tabela.
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Tabela 6.13. Distancias percorridas normalizadas com os valores do método MTAv.
Geometria Distancias Percorridas Normalizadas
Zona Caso I Caso 11 Caso III
Nao Saturada 25,20 18,00 7,60
(horizontal)
Saturada 0,03 0,00 0,00
(vertical)
Nao Saturada 3,00 2,30 0,82
(horizontal)
Saturada 0,00 0,00 0,00
(vertical)
Nao Saturada 0,73 0,58 0,25
(horizontal)
Saturada 1,80 0,90 0,00
(vertical, na Fratura)

Desta tabela € possivel observar que o MTAv ao ndo considerar os efeitos
dispersivos na zona ndo saturada, se mostra muito liberal na determinagdo
da distdncia maxima horizontal percorrida, como mostram os resultados
das Geometrias I e II. Isto é, a distincia horizontal prevista pelo programa
VirTran-3D na zona néo saturada, € superior a distdncia horizontal prevista
pelo MTAv na zona saturada, mesmo nos casos onde a sor¢do e o
decaimento sdo considerados. A partir dos resultados para as Geometrias I
e II (Tabelas 6.12 e 6.13) pode se dizer que é possivel existir transporte
horizontal na zona ndo saturada sem necessariamente existir transporte
horizontal na zona saturada. No caso da Geometria III o MTAv mostra-se
conservador, e isto provavelmente seja devido aos menores valores de

dispersividade empregados nesta geometria.
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Em relacdo ao transito vertical na zona saturada, apenas nos resultados da
Geometria 3 foi possivel observar penetragdo vertical no agqiiifero. Os
deslocamentos verticais para os Casos I e II desta geometria, se
comparados com a espessura do aqiiifero (12 m, Figura 6.11), representam
penetracdes verticais na ordem dos 65% e 30% da espessura,
respectivamente. Se considerarmos a possibilidade de comunicagdo entre
aqiiiferos, a dispersdo pode ser um mecanismo importante de transmissao

de virus de um agqiiifero para outro. Esse risco ndo € previsto pelo MTAv.

Se considerarmos que todos os Casos III das geometrias analisadas
representam as condicdes reais de transporte dos virus, pode se
concluir que o MTAv se apresenta como conservador ou muito
conservador para prever a chegada de virus no nivel da dgua. Por
outro lado, essa mesma metodologia se apresenta como inadequada
para determinar as distancias horizontais maximas transitadas na
zona nio saturada podendo fornecer resultados muito liberais como

na Geometria 1 ou muito conservadores como na Geometria III.

Se pensarmos que os efeitos dispersivos estdo sempre presentes no
transporte de qualquer substincia e considerarmos a inativacdo da
mesma forma como € considerada no MTAv (isto €, a inativacdo
ndo é colocada explicitamente dentro da formulac@o, mas define-se
que ocorrerd durante o tempo de simulagdo), entdo os Casos I das
geometrias analisadas seriam o0s casos representativos das
condi¢cdes de campo. Para estes casos, os resultados indicam que o
MTAvV pode prever de maneira correta a chegada de virus ao nivel
da dgua, porém, quando a espessura da zona ndo saturada aumenta,
o MTAv fornece resultados conservadores. Em relacdo as
distancias percorridas horizontalmente, dependendo dos pardmetros
de dispersdo, os resultados do MTAv podem ser conservadores ou
muito liberais. Em relacdo as distincias verticais na zona saturada,

o MTAV nio prevé o risco de forte penetragdo vertical no aqiiifero.
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Os pontos anteriores permitem concluir que, para os casos aqui
analisados, o MTAv pode prever de maneira correta a chegada dos
virus ao nivel da dgua dependendo principalmente da espessura da
zona ndo saturada e dos parametros de transporte, mas, em geral se
apresentou como muito conservador para prever essa chegada. O
MTAv se mostrou inadequado para definir as distancias
horizontais, pois dependendo das condicdes de campo, os
resultados foram conservadores ou muito liberais. Isto € importante
porque € essa distincia horizontal a que define a distancia de
separacdo que deve existir em relacdo as captacdes vizinhas. O
MTAv ndo previu a possibilidade de contaminagdo vertical do
aqiiifero. Este pode ser um mecanismo importante de contaminacéo

entre aqiiiferos comunicados.

Devido ao cardter aproximado dos parametros e concentracdes
empregados para simular as condi¢cdes de transporte e fluxo ndo
saturado nos materiais do Vale Central, ndo foi possivel generalizar
as conclusdes anteriores para casos reais de campo. Isto ndo
significa que as observagdes anteriores ndo sejam fisicamente
vélidas para as condi¢des de campo no Vale Central, mas significa
que € necessdrio verificar a intensidade dos efeitos observados a
partir do emprego de parimetros especificos dos materiais daqueles
locais. E necessério verificar a possibilidade de que os resultados
do MTAv mostrem o mesmo comportamento observado nestes
exemplos. Deve ser lembrado que nos exemplos aqui analisados,
apesar de serem hipotéticos, foram empregados paridmetros reais
embora ndo necessariamente representativos das condi¢des locais
da Costa Rica. Os resultados anteriores reforcam a idéia de se

realizarem anélises deste tipo para as condi¢Ges de campo.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RIo - Certificagdo Digital N° 0321281/CA

Capitulo 6 — Andlise Comparativa

7
Conclusoes e Sugestoes

Neste documento foram apresentados os resultados da pesquisa de
doutorado realizada sobre o tema de transporte de virus nos meios geolégicos. As
motivacdes para a realizacdo desta pesquisa foram: a necessidade se analisar o
potencial de contaminac¢do das captacdes de d4gua para consumo humano por causa
das 4guas residuais domésticas geradas em sistemas de tratamento por tanque
séptico; a consideracdo dos fendmenos reais envolvidos no transporte destes
microorganismos; € a aplicagdo destes conhecimentos na andlise de casos

representativos da estratigrafia do Vale Central da Costa Rica.

7.1.
Conclusoes

Os materiais geoldgicos contém vazios dentro da sua estrutura. Quando
estes vazios sdo espacos que separam pedacos da formagdo geoldgica, se diz que o
vazio constitui uma fissura ou uma fratura; quando esses vazios sao espagos que
separam graos da formacao ou se estdo localizados dentro dos grios, se diz que o
material apresenta poros. Quando os materiais geol6gicos acumulam e transmitem
dgua em quantidade suficiente para ser aproveitada pelo homem, se diz que existe
um agqiiifero. Se a dgua no aqiiifero estiver sob pressdo hidrostética o aqiiifero é
classificado do tipo livre. Se a dgua estiver sob uma pressdo maior a pressao
hidrostatica o aqiiifero € classificado do tipo confinado. Os agqiiiferos entao,
podem ser classificados em aqiiiferos porosos ou fraturados e em aqiiiferos livres
ou confinados. Em alguns tipos de materiais, especialmente nos vulcanicos e
sedimentares, € possivel a presenca concomitante de poros e fraturas, pelo que sio
chamados de fraturados-porosos.

O fluxo e transporte de qualquer substincia através do terreno podem ser
descritos a partir de modelos conceituais ou de modelos matemdticos. O modelo
conceitual € a explicagio em forma de palavras e desenhos sobre o

comportamento fisico do sistema. O modelo matematico € aquele que representa o
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comportamento do sistema através de equagdes. Os materiais geolégicos podem
ser descritos como porosos, fraturados ou fraturados-porosos. Para cada um destes
tipos de materiais, t€ém sido propostos modelos conceituais para descrever o fluxo
e o transporte. Esses modelos sdo: Continuo Equivalente, Continuo Equivalente
de Porosidade Composta, Continuo Equivalente de Dupla porosidade e
Permeabilidade Simples, Continuo Equivalente de Dupla Porosidade e Dupla
Permeabilidade, Descontinuo com Fraturas Discretas e Descontinuo Fraturado-
Poroso. O termo continuo refere-se a descricdo do comportamento do meio como
um todo. O termo descontinuo refere-se a descricdo do comportamento de cada
uma das partes do sistema de maneira independente, neste caso oS poros e as
fraturas. Para cada modelo conceitual existe um modelo matemédtico associado.
Neste trabalho de pesquisa, os meios foram modelados como descontinuos
fraturados-porosos, onde as contribuicdes de cada fratura e de cada uma das
matrizes porosas foram consideradas de maneira explicita e independente.

Um virus € um agente infeccioso que precisa de uma célula para se
multiplicar. Quando exposto ao ambiente, a sua capacidade de infeccionar (entrar
na célula) € diminuida ou anulada, € dito entdo que o virus foi inativado. O tempo
de sobrevivéncia dos virus é definido como o tempo necessdrio para sua
inativacao. Sao vérios os fatores que influenciam na sobrevivéncia e no transporte
dos virus nos meios geoldgicos, pelo que a tarefa de simular esses processos é
realmente um desafio. O volume de conhecimento nesta drea tem aumentado nos
ultimos anos de maneira acentuada, o que tem permitido a defini¢do de modelos
matemadticos bastante precisos para descrever o comportamento destes
microorganismos durante o transporte através dos meios geoldgicos.
Conceitualmente, o transporte dos virus € descrito pelos mesmos modelos
conceituais acima mencionados. Os processos fisicos até agora reconhecidos
como atuantes durante o transporte dos virus sdo: advecgdo, dispersao,
decaimento, sorcdo dindmica nas interfaces dgua-ar e &dgua-solido, filtracdo
mecanica e exclusdo de poros. A advecgcdo e a dispersdo apenas atenuam a
concentragdo, os outros processos removem efetivamente os virus. Interessante é
o comportamento dos virus sob os efeitos da exclusdo, porque neste caso podem
ser deslocados a distancias maiores que os solutos conservativos, o que implica
um risco maior para as populacdes. Em virtude do seu tamanho, os virus também

sdo modelados como particulas coloidais.
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Foi constatado a partir da revisdo da bibliografia nacional e internacional,
que existem modelos numéricos baseados no Método dos Elementos Finitos para
simular o fluxo e o transporte de solutos conservativos em sistemas
tridimensionais em regime de saturacdo varidvel constituidos por fraturas e
matrizes porosas. Os resultados das aplicagdes destes modelos numéricos
demonstram que € possivel acoplar o fluxo e o transporte das fraturas e dos poros
a partir do emprego do modelo conceitual do meio fraturado-poroso.

Foi constatado também que o Método dos Volumes Finitos (MVF) tem sido
empregado para discretizar as equacdes de fluxo e transporte para meios
idealizados como fraturados-porosos com resultados satisfatérios. Os modelos
referidos t€m sido desenvolvidos para problemas de fluxo tridimensional e para
problemas bidimensionais de fluxo acoplado com transporte de coldides ou
solutos conservativos. Nao foram encontradas publicagcdes com o
desenvolvimento da formulacao fraturada-porosa através do MVF, para modelos
tridimensionais acoplados de fluxo e transporte de virus. Por isto, foi proposto

como objetivo geral da pesquisa:

A constru¢do de um modelo numérico tridimensional para o transporte de
virus em meios idealizados como fraturados-porosos sob condigées de saturacdo
varidvel, para ser incorporado numa nova metodologia (baseada no risco) de
avaliagcdo do potencial de contaminagdo das captagoes de dgua subterrdnea por

virus provenientes de tanques sépticos.

Para atingir esse objetivo, foi desenvolvido nesta tese um programa de
andlise denominado VirTran-3D com a capacidade de simular as seguintes
condicdes:

= Fluxo bidimensional e tridimensional em meios porosos em regime
de saturacao varidvel

« Fluxo bidimensional para fraturas com orientacio qualquer em
regime de saturacdo varidvel

» Transporte bidimensional e tridimensional de virus em meios
porosos em regime de saturacao varidvel.

» Transporte bidimensional de virus em fraturas com orientagdao

qualquer em regime de saturagdo varidvel.
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= Fluxo e transporte de virus para sistemas tridimensionais acoplados

de fraturas e matrizes porosas.

O programa desenvolvido tem a capacidade de incorporar as seguintes
condig¢des de contorno:
= Para o problema de fluxo: Condi¢des de Dirichlet, Neuman e Face
Livre.
= Para o problema de transporte: Condicdes de Dirichlet, Neuman,

Cauchy e Gradiente Nulo.

A discretizagdo numérica das equagdes de transporte de virus para meios
fraturados-porosos, € o programa VirTran-3D, constituem um aporte real desta
tese para esta drea do conhecimento.

A avaliacdo do potencial de contaminacdo de captacdes de dgua, por causa
das dguas residuais provenientes dos sistemas de tanque séptico, € feita a partir da
defini¢do de uma distincia de separacdo minima que deve existir entre a captacao
e o local de infiltragdo do efluente. A determinacao dessa distincia define a zona
de protecdo da captagdo. Existem trés metodologias para a definicdo do tamanho

destas zonas de protecao:

» Metodologias baseadas em distancias fixas e tempos de transito.
= Metodologias baseadas na vulnerabilidade.

= Metodologias baseadas no risco de infeccao.

No caso da Costa Rica, as avaliagdes do potencial de contaminagdo, sdao
feitas através do uso de uma metodologia baseada no tempo de transito,
metodologia que foi denominada nesta tese como Método de Transporte
Advectivo (MTAv). O tempo de transito empregado neste método corresponde ao
tempo de sobrevivéncia dos virus. Nesta andlise determina-se a distancia maxima
percorrida pelos virus durante esse tempo. Essa distincia define a separacdo
minima que deve existir entre a captagao e o sistema de tratamento.

Neste método, considera-se que o transporte ocorre por percolacdo vertical
saturada através da zona ndo saturada, e por transporte ao longo da interface dgua-

ar na zona saturada segundo o gradiente natural. Este método apenas considera
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transporte advectivo, € ndo considera os outros processos acima mencionados
como atuantes durante o transporte dos virus. Com o objetivo de incluir esses
fendmenos na andlise de casos para o Vale Central da Costa Rica, foi aplicado o
programa VirTran-3D no estudo de trés geometrias tipo representativas das
condicdes estratigraficas de algumas dreas do Vale Central. Os resultados obtidos
com estas andlises foram comparados com os resultados obtidos com o MTAwv.

Esta comparagdo permitiu definir (para aos exemplos analisados) que:

O MTAv pode prever de maneira correta a chegada dos virus ao
nivel da 4gua dependendo principalmente da espessura da zona nao
saturada e dos parametros de transporte, mas, em geral se
apresentou como muito conservador para prever essa chegada.

« O MTAv se mostrou inadequado para definir as distincias
horizontais percorridas pelos virus, pois dependendo das condigdes
de campo, os resultados foram conservadores ou muito liberais. Isto
€ de especial importancia porque € essa distancia horizontal a que
define a distincia de separagdo minima que deve existir entre o
sistema de tratamento e a as captagdes vizinhas.

= O MTAVv ndo previu a possibilidade de contaminagdo vertical do
aqiiifero. Este pode ser um mecanismo importante de contaminagao

entre aqiiiferos comunicados.

Devido ao carater aproximado dos pardmetros e concentragdes empregados
para simular as condicdes de transporte e fluxo ndo saturado nos materiais do Vale
Central, nao foi possivel generalizar as conclusdes anteriores para casos reais de
campo. Isto ndo significa que as observagdes anteriores ndo sejam fisicamente
vdlidas para as condi¢des de campo no Vale Central, mas significa que ¢é
necessario verificar a intensidade dos efeitos observados a partir do emprego de
parimetros especificos dos materiais daqueles locais. E necessdrio verificar a
possibilidade de que os resultados do MTAv mostrem 0 mesmo comportamento
observado nos exemplos analisados nesta tese. Deve ser lembrado que nos
exemplos aqui analisados, apesar de serem hipotéticos, foram empregados

parametros reais embora ndo necessariamente representativos das condi¢des locais
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da Costa Rica. Os resultados anteriores reforcam a idéia de se realizarem andlises
deste tipo para as condi¢des de campo.

A importancia de se realizarem andlises mais realistas para condi¢des de
campo radica na possibilidade do MTAv fornecer resultados conservadores, o que
acarretaria o ndo licenciamento ambiental em projetos que ndo representam risco
para as captagdes, ou na possibilidade do MTAv fornecer resultados liberais no
transporte horizontal na zona nao saturada, o que pode permitir o licenciamento

ambiental de projetos que sim representam risco para as captacdes vizinhas.

7.2.
Sugestoes

Sugestoes de temas de pesquisa para continuar com o desenvolvimento do
tema desta tese:
= Estudar o problema de fluxo e transporte a partir da Teoria de Fluxo
Laminar.
= Desenvolver procedimentos de laboratdrio para a determinacdo dos
parametros de transporte de virus.
» Analisar a possibilidade de se definir um critério de concentracdo
maxima permissivel para as condi¢des da Costa Rica, isto com o
intuito de oferecer aos consultores a possibilidade de utilizar o
Método Baseado no Risco como alternativa para a realizagdo das

andlises de potencial de contaminac¢do por dguas residuais.

Sugestoes para melhorar o desempenho do programa VirTran-3D:

= Programar uma rotina para incorporar o passo dindmico do tempo.

» Programar uma rotina para incorporar o método do Gradiente
Biconjugado na solucao do sistema de equagdes para o problema de
transporte.

» Programar uma rotina para simular o fluxo ndo saturado na fratura

com o modelo Brooks e Corey.
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= Estudar a possibilidade de resolver os problemas de fluxo e
transporte a partir de outros esquemas iterativos como os métodos

Newton-Raphson e BFGS.

Sugestoes para complementar as andlises de transporte de virus nos
materiais do Vale Central da Costa Rica:

= Realizar uma andlise de sensibilidade para as geometrias estudadas
nesta tese, considerando a variagdo nas condi¢des de saturacio e
especialmente a variabilidade dos pardmetros de transporte. Nesta
andlise pode-se analisar também o efeito do bombeamento em

POcos proximos.
= Realizar uma andlise de campo para um ou vdrios locais do Vale
Central e comparar os resultados do MTAv com os resultados do
programa VirTran-3D. Para isto seria necessdria a realizacdo de
ensaios de transporte para definir as propriedades reais dos

materiais.
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APENDICE A:
Equacoes Governantes do Problema

A1,
Equacoes que descrevem o Fluxo

As equagdes que descrevem os fluxos na matriz e nas fraturas estdo
baseadas no conceito da continuidade da massa do fluido num volume de

referéncia. A obten¢do dessas equacgdes € mostrada a seguir.

A.1.1.
Fluxo na Matriz

Considere o volume de referéncia mostrado na Figura Al, com dimensdes
dx, dy e dz. Agora considere o fluxo de dgua acontecendo paralelamente ao eixo
X do sistema de coordenadas mostrado na mesma figura, fluindo no sentido

indicado pelas setas. Imagine que o fluxo ingressa no volume de referéncia pelo
Z Y
X

! ox

lado esquerdo e sai pelo lado direito.

dz

dy

dx

Figura A1. Volume de Referéncia no Meio Poroso. Fluxo Unidimensional

A quantidade de massa do fluido que ingressa no volume é dada pela vazao

especifica g, na direcdo X multiplicada pela massa especifica do fluido. A vazio
q, representa o volume de fluido por unidade de drea por unidade de tempo que

ingressa pela face esquerda do volume de referéncia. O produto pq representa
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entdo o fluxo de massa do fluido que ingressa por unidade de 4rea por unidade de
tempo. No extremo direito do volume de referéncia, a quantidade de massa que
sai, corresponde a massa que ingressou mais um termo adicional que reflete as
mudangas dentro do volume de referéncia. Esse termo adicional pode significar
acréscimo ou decréscimo na massa de fluido. Em termos matematicos isto é
representado através de um termo diferencial que reflete a variagdo da quantidade

7z

de massa ao longo da distancia dx, e € representado simbolicamente pela

00q ) ) L ) )
expressao %dx. O sinal da derivada indicard se a massa de fluido que sai é
X

menor ou maior a massa de fluido que ingressou. Se considerarmos que o fluxo
ocorre nas trés direcdes do nosso sistema de coordenadas, o balango no volume de

referéncia terd as componentes mostradas na Figura A2.

d(pq,)
pq, +————dy %
’_ " '
X
dz /
R dy
dx
P9,

Figura A2. Volume de Referéncia no Meio Poroso. Fluxo Tridimensional

Neste caso existe fluxo de massa do fluido ingressando e saindo nas trés
direcdes do sistema de coordenadas. Por convencdo define-se que o fluxo de
massa que entra € positivo e o fluxo de massa que sai € negativo. Para realizar o
balanco no volume de referéncia, simplesmente subtraimos os fluxos de massa
que saem dos fluxos de massa que ingressam no sistema. A partir do balanco é
obtida a quantidade de massa de fluido que entra ou sai do sistema por unidade de
area por unidade de tempo. Bastard multiplicar esse valor pelas dreas e tempos

correspondentes para obter a massa total de fluido que ingressou ou saiu do
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7z

sistema. O anteriormente anunciado é colocado em termos matematicos no

Quadro Al.

Quadro A1. Equacdes do balango de fluido no meio poroso

Direcio | Fluxo' Fluxo que Sai ' Balanco * Massa que entra ou sai °
Entra (Fluxo entra-Fluxo sai)
X
P pq. + M dx | (pg,—pq,. — M dx)dydz | — M dxdydzdt
ox : ox ox
Y d a(pq, A(pq,
P, oq, + —(,06]),) dy | (pq,—pq, — (pa,) dy)dxdz | — (pa,) dxdydzdt
oy ay dy
z 0 0 d
P | g +%dz (P, - pq, —%dz)dmy —%dxdydzdt
< <

1: massa por unidade de area por unidade de tempo

2: massa por unidade de tempo

3: massa (unidades de massa)

A quantidade total de massa de fluido que entra ou sai do sistema num

determinado intervalo de tempo dt € dado pela Equacao Al.

dpq,

—ag’idxdydzdt Py xdydzd —a’gidxdydzdt (A1)
X Z

Como acima colocado, o termo diferencial reflete as mudancas que ocorrem
dentro do volume de referéncia. A Equagdo Al deverd ser numericamente igual a
variacdo da massa que ocorre dentro do volume. Essa variacdo de massa pode ser

expressa em termos matematicos da seguinte forma:
—dt (A2)

em que M € a massa e t, o tempo. A massa pode ser expressa em fungdo do
volume total (V;) do volume de referéncia, da porosidade (n), do grau de saturacao

(Sw) e da massa especifica (p) do fluido. A expressao resultante €,

LGP (A3)
ot
O volume total V; resulta do produto dxdydz. Substituindo na Equagao A3
resulta,
d(pS,n)

5 dxdydzdt (A4)
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Equacionando Al e A4, a equacgdo de continuidade resultante é,

opq,
(P Py 0P 4 vy = 0P dedydzan (A5)
ox dy 0z o

No caso de se ter termos fontes (Q) definidos como volume de fluido
injetado/retirado por volume unitdrio por tempo unitirio, a equacdo de

continuidade resultante €,

9pq,
(- opa. P4y _9pq. * pQ)dxdydzdt =dedydzdt (A6)
& oy oz ot
Se expandirmos no tempo o lado direito da equagio (A6) obtém-se,
IS ayaan = (ps, %ﬂonaa +S n—)dxdydzdt (A7)
dp

A parcela S corresponde a compressibilidade do fluido e pode ser
t

expressa da maneira seguinte:

a(" ) = oy (A8)

onde B € o coeficiente de compressibilidade do fluido, g a gravidade e y a

carga de pressao do fluido.
A parcela 3—" corresponde com a compressibilidade do meio poroso e pode
t

ser expressa da maneira seguinte:

a(n) v
—_— A
ot e ot (A9)

onde a € o coeficiente de compressibilidade do meio poroso.

w

A parcela corresponde a variagdo do grau de saturacdo no tempo, e se

multiplicada pela porosidade pode ser expressa em termos do chamado teor de
umidade volumétrico (0). O segundo termo do lado direito da Equagcao A7, pode
ser escrito da seguinte forma.
as,) a(nS,) 00
P =p =P
ot ot ot
Substituindo as expressoes A8, A9 e A10 na Equacdo A7, obtém-se,
a(pS,,n)
ot

(A10)

dxdydzdt = (p%—f + pS  opg aa—ltﬂ +S npBp’g aa—ltﬂ)dxdydzdt (A11)
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Arranjando termos, a Equacdo Al1 € transformada para,

8(pSwn)
ot

Onde o termo pg(a+nf) é chamado de coeficiente de armazenamento

dxdydzdt = ( p%—f +pS. aa—‘;’( pg(a+nf))dxdydzdt (A12)

00 . 3 3 . .
especifico e tem unidades (L° / L” L), e representa o volume de fluido liberado por
volume unitdrio do meio poroso por queda unitiria na carga de pressdo, e é

normalmente representado pelo simbolo S. A Equacdo A12 modificada é,

dedydzdt - (p%—f“’S Waa_l/t/Sdeddedf (A15)

O lado esquerdo da Equacdao A5 pode incorporar as equagdes de movimento
do fluido. A equagdo de Darcy é a que descreve o movimento de um fluido num

meio poroso. A equacdo de Darcy € da forma seguinte:

oy +2)
R
ol

onde q; representa a vazio especifica do fluido (volume por unidade de area

q, = (Al4)

por unidade de tempo) na direcdo [, k corresponde a condutividade

oy +2)

(permeabilidade) hidrdulica saturada do meio poroso, e ———= representa a

ol
variacdo ou gradiente da carga total ao longo do comprimento /. Novamente ¥
representa a carga de pressdo e z a carga de elevacdo. A permeabilidade é na
realidade uma propriedade tensorial, e pode ser decomposta nas dire¢des do
sistema de coordenadas escolhido. No caso de um sistema de coordenadas

tridimensionais com eixos XYZ, o tensor de permeabilidades é dado por:

kxx k xy kxz
k. k, k (A15)
k. k. k

x 2y Z

Para o caso especifico de fluxo na direcdo X, a vazdo especifica € dada pela

Equacdo Al6.

g = k. a("’”)+kx, a(l//+z)+kﬂ Iy +2) (A16)
ox Y dy 0z

O fluxo na direcdo X € dado por trés parcelas que dependem cada uma dos
gradientes nas trés dire¢Oes dos eixos do sistema de coordenadas. A primeira
parcela representa fisicamente o volume de dgua que € transmitido na direcdo X

por causa da varia¢do da carga nessa direcdo, a segunda parcela corresponde com
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o volume de fluido transmitido na dire¢do X por causa do gradiente na dire¢io Y,
e finalmente a terceira parcela corresponde com o volume de fluido transmitido na
direcdo X por causa do gradiente na direcio Z. As componentes do tensor de
permeabilidade sdo interpretadas fisicamente como a facilidade com que o fluido
¢ transmitido numa dire¢do por conta da variagdo do gradiente numa direcio
determinada. Assim k,, representa a facilidade com que o fluido € transmitido na
direcdo X por conta do gradiente na direcdo X, e para k., € k. a interpretacao
fisica é, a facilidade de o fluido ser deslocado na direcdo X por causa dos
gradientes nas dire¢cdes Y e Z, respectivamente. Resumindo, os fluxos nas trés

direcdes do sistema de coordenadas XYZ sao:

g = k. a(y/+z)+kxv a<y/+z)+kx Iy +2) (A17)
| ox T dy oz

g, =k, QWD dWrD Ly dyE) (A18)

y | Y ax Yy ay yz aZ

a(w+z)+k 3(w+z)+k Ay +2)
b ax 2y ay bed az

q. =k (A19)

Empregando a notacdo indicial, as Equacdes A17, A18 e A19 podem ser
expressas da seguinte forma:
+
4= &, W2 (A20)
ox;
onde 1,j =1,2,3, sendo 1=X,2=Y,3=7, e x;=X,Y,Z dependendo do valor de j.
Para se considerar o efeito da ndo saturacdo no meio poroso, o tensor de
permeabilidade Kj; € multiplicado pelo valor K,, que representa a funcido de
permeabilidade relativa cujo valor varia entre zero e um dependendo do grau de
saturacdo. Desta forma a Equacao A20 é modificada para

{krwk, B(WZ)} (A21)
' ox;

Colocando as Equagdes A13 e A20 na Equacdo A6, obtém-se a equacdo

diferencial governante do fluxo num meio poroso (continuo) tridimensional.

8 8(1// +2)
—= p(—k
( p( w U ax

J

ZETEN + pQ)dxdydzdt = ( ,0— +pS. aalzﬂ S Ydxdydzdt

(A22)
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Simplificando termos e considerando que a massa especifica ndo varia no
espago, tem-se:

P oy +2) 20 oy
—(k k. —————A )Y+ 0=—+S § — A23
o Knky =5 TR =2 45,5 (A23)

! J
Esta € a equacdo diferencial referida no Capitulo 4. No caso de considerar o

valor de S igual a zero, a Equagcao A23 se reduz a cldssica equagdo de Richards.

A.1.2.
Fluxo na Fratura

z

A equacdo de continuidade do fluido na fratura é obtida empregando o
mesmo raciocinio utilizado para o meio poroso. Neste caso, a fratura € modelada
como duas placas paralelas separadas por uma distancia denominada abertura e
simbolizada como 2b. Na Figura A3 mostra-se o volume de referéncia da fratura e
o sistema de coordenadas empregado. Neste caso o fluxo na direcdo Y estd
representado pelos valores Qui+ € (ui, que correspondem com as vazdes
especificas que ingressam ou saem do volume de referéncia (provenientes da
matriz) através dos planos I" e I'.

No Quadro A2 sdo definidas as parcelas de fluxo para cada dire¢do. No caso
da direcao Y, s6 é considerada a quantidade de fluido que ingressa no volume.

De maneira similar ao problema do meio poroso, a massa de fluido dentro

da fratura € representada a partir da porosidade e do grau de saturagdo (n,, S, ).
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aPsz

P4y +

dz

A

prx

dz

-q

2b

v

qn/1+

prz

dx

Figura A3. Volume de Referéncia na Fratura. Fluxo Tridimensional

Quadro A2. Equacdes do balango de fluido na fratura

Py +——

170

X

dx

Direcao Fluxo que Entra ' Fluxo que Sai ' Balanco * Massa que entra ou sai >*
(Fluxo entra-Fluxo sai)
X
g+ (Pq s — d2bpq
qufx a fx fx a ——fdedZdt
0q, g x
—Ldx | pg, ———dx)2bdz
ox ox
Y R— — —
pqn/fr pqn/f (pqn/IJr pqn/F )dXdZ (pqnlfr pqn/f )dXdZdt
Z
Pq; + (Pqp. — d2bpq
quz a Jz Jz a _ fz d.XdZdt
04 g z
—FLdz | pq, ———Ldz)2bdx
0z 0z
1: massa por unidade de drea por unidade de tempo
2: massa por unidade de tempo
3: massa (unidade de massa)
4: a abertura 2b foi incorporada dentro da variagdo diferencial do fluxo

Na equacdo A24 se apresenta a equacao de continuidade da massa de fluido

resultante para a fratura. Nessa equacdo também sdo considerados termos fontes

Q;, definidos como volume de fluido injetado por volume unitério da fratura por

tempo.
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( dp2bq, dp2bq,.
ox 0z

a(pS,.n;)
+ 4,11, = P4, * p2bQ, )dxdzdt = 2b%

(A24)
Desenvolvendo o lado direito da Equacdao A24, obtém-se uma expressao

similar a Equagcao A12. Isto é mostrado na Equagao A25.

a(pS
2p 2P dear = 26900 + ps., ¥
ot ot 7ot

Neste caso, o valor do armazenamento especifico é dado pela expressao

(pg(a, +n, p))dxdzdt  (A25)

Sy = pPgf que resulta da consideragio da fratura indeformavel e com porosidade
unitdria (n, =1,e a, =0). A Equacdo A25 € reduzida para,

A(pS,.n,) 26 dy
2b————dxdzdt =2b(p—+ pS .S, ——
ot e (o o PPwPy Ty,

Os termos g ¢ g, da Equacdo A24 podem ser expressos a partir da Lei de

dxdzdt (A26)

Darcy. Neste trabalho de tese considera-se que para a fratura sdo aplicdveis os
conceitos de capilaridade e meio continuo. A mesma expressao da Equacdo A21
pode ser empregada para determinar os fluxos nas dire¢des X e Z. No caso da
fratura, o tensor de permeabilidade terd quatro componentes como mostradas na
Equacao A27.

{k” k”} (A27)

k, k,

Incorporando a Equacdo A21 na Equacdo A24 e considerando que 1i,j =1,2,

sendo 1=X,2=7, e x;=X,Z dependendo do valor de j, obtém-se a equagdo do

balanco de massa para a fratura,

J Iy, +2,)
(_gpzb(_krwfki]f #) + P41 = P T P2DQ )dxdzdt =

J (A28)

00 oy
2b(p—+ pS .S ., —)dxdzdt
('Oat Pous *fat)“

Simplificando termos e considerando que a massa especifica ndo varia no
espago, obtém-se:

B) oWy, +z,)

——(2bk,, ks AL S

ox, ox

i Jj

Iy,

S_
ot

26
)+qn/1+_qn/1_i2be :2b(§+s )

wf

(A29)

dxdzdt
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No caso da fratura, a permeabilidade saturada pode ser calculada a partir de
chamada lei cuibica, que no caso de placas paralelas é expressa da seguinte forma:

(2b)*
12u

k, =pg (A30)

onde u corresponde a viscosidade do fluido.

A Equacgao A29 é a mesma apresentada no Capitulo 4 para descrever o fluxo
na fratura. Pode—se notar também que a Equacdo A29 pode ser vista como um
caso particular da Equacdo A23. Se considerarmos em A29 a abertura unitdria
(2b=1) e trocarmos o valor do armazenamento especifico da fratura pelo valor
do meio poroso, obter-se-ia o caso particular de A23 para fluxo bidimensional de
um meio poroso. Esta é uma propriedade importante porque permite empregar os
algoritmos computacionais do fluxo na fratura, para representar também o fluxo

bidimensional no meio poroso.

A.2.
Equacoes que descrevem o transporte de virus

As equagdes que descrevem o transporte de virus na matriz e nas fraturas
estdo baseadas no conceito da continuidade da quantidade de virus num volume

de referéncia. As deducdes dessas equacdes sao mostradas a seguir.

A.2.1.
Transporte na Matriz

Considere o volume de referéncia mostrado na Figura A4, com dimensodes
dx, dy e dz. Agora considere o fluxo acontecendo paralelamente ao eixo X do
sistema de coordenadas mostrado na mesma figura, e no sentido indicado pelas
setas. Imagine que o fluxo ingressa no volume de referéncia pelo lado esquerdo e

sai pelo lado direito.
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Z Y
X

qxc—GDxa—C —p et qxc—HDx%+

o0x ox
dz )

dy g(q,rc -

dc
6D —)d
xax) X

dx

Figura A4. Volume de Referéncia no meio poroso. Transporte Unidimensional

A quantidade de virus que ingressa no volume é dada pelo transporte
advectivo e pelo transporte dispersivo. O transporte advectivo € dado pela vazao

especifica ¢, na direcdo X multiplicada pela concentracdo dos virus no fluido

(nimero de virus por volume unitdrio de fluido). O produto g c representa a

quantidade de virus que ingressa por unidade de drea por unidade de tempo. O

transporte dispersivo € dado pela Lei de Fick e representado simbolicamente como

ac, onde Dy [LZ/T] corresponde a dispersdo dos virus no fluido e % a

— 6D,
X X

variacdo da concentracdo na direcdo X. O valor 0 corresponde com o teor de
umidade volumétrico. No extremo direito do volume de referéncia, a quantidade
de massa que sai corresponde a massa que ingressou mais um termo adicional que
reflete as mudancgas dentro do volume de referéncia. Esse termo adicional pode
significar acréscimo ou decréscimo da quantidade de virus. Em termos
matematicos isto € representado através de um termo diferencial que reflete a

variacdo da quantidade de virus ao longo da distancia dx, e representado

simbolicamente pela expressdo ai(qxc - 6D, a—c)dx. O sinal da derivada indicara
X

ox
se a quantidade de virus que sai € menor ou maior a quantidade que ingressou. Se
considerarmos que o fluxo ocorre nas trés direcdes do nosso sistema de
coordenadas, o balanco no volume de referéncia terd as componentes mostradas

na Figura AS.
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dc 0 dc
—60D. —+—(q.c—6D. =)d
q.c =D, az(qzc zazﬂ

dc 0 dc
c—-0D —+—(g.c—6D. —)d
T / q, "oy a(q} ,ay)y
c 0
-6D —+— —-6D )d
qxc—HD% > ) Iy 967Dt oo(q,c= 0D )dx
z
/ dy
a’ dx Z, Y
C
_gD_
os 1" /,
C
c—6D. —
q © 0z

Figura A5. Volume de Referéncia no Meio Poroso. Transporte Tridimensional

Neste caso existe fluxo de virus ingressando e saindo nas trés direcdes. Por
convencao define-se que a quantidade de virus que entra € positiva e a que sai é
negativa. Para realizar o balan¢o de massa no volume de referéncia ,simplesmente
subtraem-se os fluxos que saem dos fluxos que ingressam no sistema. Bastard
multiplicar esse valor pelas dreas e tempos correspondentes para obter a
quantidade total de virus que ingressou ou saiu do sistema. O anunciado

anteriormente é colocado em termos matematicos no Quadro A3.
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Quadro A3. Equagdes do balango dos virus na matriz porosa.

Direciio Fluxo' Fluxo que Sai ! Balanco * N Virus que entra ou sai *
que Entra (Fluxo entra-Fluxo sai)
X q.c dc oc 0 oc
' q.c—6D, —+ (q.c—6D, — -—(gq,c—6D, )
D oc ox ox ox ox
—6D,— | 3 dxdydzdt
o | 9 g cmop, Loar | ~(g,c-0, %) - -
ox ox ox

i(qxc -6D, E)dx)dydz
ox ox

Y
1,¢ g,c—6D, g, (q,c—6D, gc —i(q},c—HDy %,
D dc dy dy dy dy
-y 8_ ) dc Jdc dxdydzdt
Y g(qyc—el)y g)d}’ —(g,c—6D, g)—

i (qg,c—6D, E)dy)dxdz
ay Y Y y

z q.c dc dc d
“ oz 0z
dxdydzdt

“a
. % )

‘9z | 9 —HDEd - _QD%_
aZ(qzc zaz)z (q.c Zaz)

i (q,c—6D, %)dz)dxdy
0z 0z

d
qg.c—6D, —+ (q.c—6D, — ——(qzc—ﬁDZa—c)
z

1: nimero de virus por unidade de drea por unidade de tempo
2: numero de virus por unidade de tempo

3: niimero de virus

Desta maneira, a quantidade total de virus que entra ou sai do sistema num

determinado intervalo de tempo dt, € dado pela Equagao A31.

{— 8a_x (g.c—6D, %) - % (g,c—6D, g—;) - 8% (q.c—6D, %)}dxdydzdt

(A31)

Se considerarmos o cardter tensorial da dispersdo, teremos que essa
propriedade pode ser escrita em termos matriciais nas componentes do sistema de

coordenadas. Para o caso tridimensional sdo nove as componentes do tensor,

como mostrados na Equacao A32.
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DXX
D, (A32)
D, D, D

x 2y Z

Empregando a notacao indicial, a Equacdo A31pode ser escrita da seguinte
forma,

d dc
— (6D, —
ox, (oD ox;

—q,c)dxdydzdt (A33)
As concentragdes dos virus dentro do volume de referéncia podem ser
expressas em relacdo ao estado em que estes se encontram, isto €, em suspensao

na fase liquida, sorvidos nas superficies sélidas, retidos nos poros menores ou

sorvidos na interface dgua-ar. As concentracdes sao mostradas a seguir.

Concentracio na fase .... Concentracio expressa como: Simbolo
Nuamero de virus por...
Liquida Volume unitério de fluido C
Sélida em sor¢@o em equilibrio Unidade de massa do solido Seq
Sélida em sor¢ao dindmica Unidade de massa do solido Sdin
Poros menores por filtracdo Unidade de massa do sélido Sur
mecanica
Interface dgua-ar Area unitdria da interface dgua- r
ar

1: do inglés straining

Se considerarmos adicionalmente que existe inativacdo de virus nas
diferentes fases acima mencionadas, é possivel se definir uma expressdo para
quantificar o nimero total de virus que sao inativados. Essa expressao é mostrada

na Equacao A34.

Q/thddedt = (%ﬂl + preqlLleq + prdinllein + prstrlLlsrr + Aawrﬂaw )dXddedt
(A34)

Onde Q, representa a soma de todas as parcelas da inativacdo, p, [M/L3] a
massa especifica do meio poroso seco (bulk density), A [L*L’] a drea da

interface 4gua-ar por volume unitdrio do meio poroso, € os coeficientes de

inativacdo [1/T] para cada fase sdo: u;, 4, s My My s Moy -
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A variagdo do nimero de virus dentro do volume de referéncia pode ser
expressa a partir das concentracdes em cada fase, como mostrado na Equagdo

A35.

a(w) + a(prC’q) + a(prdin) + a(prn‘r) + a(Aawr)
ot ot ot ot ot

Acoplando as Equagdes A33, A34 e A35 obtém-se a equacdo de

(

Ydxdydzdt (A35)

continuidade para os virus no volume de referéncia. A equacao resultante é:

a(p, S ,
[a(%) + (pb 6’(1) + a(prdm) + a(prSTr) + a(AaWF)]dxddedt =
ot ot ot ot o
a N (A36)
2 p. 25— 5 6)—0 1dxdydzd
[ax,.( " ox, g;¢) —Q,, ldxdydzdt

onde Q, € dado pela Equagéo A34.

Adicionalmente, para complementar a descri¢do do transporte dos virus, se
faz necessdria a determinacao das equagdes diferenciais auxiliares que descrevem
as concentragdes nas fases sorvidas e filtradas.

A concentracdo sorvida em equilibrio € descrita por uma relagdo linear
como mostrado na equacao A37.

S, =K,C (A37)

A variacdo da concentragdo sorvida dinamicamente nas superficies dos
sOlidos € dada pela diferenca entre as quantidades dos virus que sao retirados da
fase liquida, menos as quantidades que sdo liberadas da fase sélida e menos a
inativagdo dos virus sorvidos. Simbolicamente o balango de massa se expressa da

seguinte forma:

—a (pgfdin ) dxddedt = (%Katt l//an‘ - Sdin ,0;, Kde[ - Sdin ph/’ldin )dXddedt (A38)

onde K, [1/T] representa o coeficiente de sor¢do dindmico, WY, O
coeficiente adimensional de correcdo da drea disponivel para a sor¢do, e Kge [1/T]
o coeficiente de desorcao.

A variacdo da concentracdo filtrada mecanicamente € dada pela diferenca
entre as quantidades de virus que sdo retirados da fase liquida (filtrados pelos
poros menores) menos as quantidades inativadas dos virus filtrados.

Simbolicamente, o balanco de massa se expressa da seguinte forma:
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9(p,S,,) dxdydzdt = (6CK v, — p,S., I, dxdydzdt (A39)

ot

onde K [1/T] representa o coeficiente de filtracio e Yy o coeficiente
adimensional que representa a variacao da filtracdo na distancia a partir do ponto
de injecao.

A variagdo da concentragdo sorvida na interface dgua-ar é dada pela
diferenca entre as quantidades de virus que sdo retirados da fase liquida (retidos
na interface), menos as quantidades que sdo liberadas e menos as quantidades de
virus inativados nessa interface. Simbolicamente o balango de massa se expressa
da seguinte forma:

I(4,,1)

T dndydzdt = (OCK ¥, = A TK gy, = AT, )dvdydads— (A40)

daw aw

onde K,y e Kgaw [1/T] representam os coeficientes de sor¢do e desorcdo
dindmicos na interface dgua-ar, e Y,y o coeficiente adimensional de correcdo da
area disponivel para a sorcao.

Desta forma, o conjunto das Equacdes A36, A37, A38, A39 e A40
representa o sistema de equagdes que descrevem o transporte de virus num meio

poroso tridimensional.

A.2.2.
Transporte na Fratura

A equagdo de continuidade dos virus na fratura é obtida empregando o
mesmo raciocinio utilizado para o meio poroso. Neste caso, a fratura € modelada
como duas placas paralelas separadas por uma distancia denominada abertura e
simbolizada como 2b. Na Figura A6 mostra-se o volume de referéncia da fratura e
o sistema de coordenadas empregado. Neste caso o fluxo na dire¢cdo Y estd

representado pelos valores Q e Q  que correspondem com os fluxos de

n/1t
virus que ingressam ou saem do volume de referéncia (provenientes da matriz)

através dos planos I" e I".
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dc 0 dc
c—60D —+—(qg,.c—6D.—)dz
qu z aZ aZ (qu z aZ)
Y
I / _Qn/I’ Z :
7 v X
I
ac
15€ "t ox qﬁc—ﬁDY%+i(qﬁc—t9D¥%)dx
’ “ox ox 7 *ox

c—6D —
qy 3z

Figura A6. Volume de Referéncia na Fratura. Transporte Tridimensional

Neste caso existe fluxo de virus ingressando e saindo nas trés direcdes. Por
convencao define-se que a quantidade de virus que entra € positiva e a que sai é
negativa. Para realizar o balan¢o de massa no volume de referéncia, simplesmente
subtraem-se os fluxos que saem dos fluxos que ingressam. Com isto, € obtida a
quantidade de virus que entra ou sai do sistema por unidade de drea por unidade
de tempo. Bastard multiplicar esse valor pelas dreas e tempo correspondentes para
obter a quantidade total de virus que ingressou ou saiu do sistema. O anunciado
anteriormente € colocado em termos matematicos no Quadro A4. Nesse quadro
sdo definidas as parcelas de fluxo de virus para cada direcao, e no caso da direcio

Y s6 € considerada a quantidade de virus que ingressa no sistema.
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Quadro A4. Equacdes do balango dos virus na fratura.
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Direcao Fluxo Fluxo que Sai ' Balango * Virus que entra ou sai *
que Entra ' (Fluxo entra-Fluxo sai)
X q.c D dc ( oD oc 0 (q.c— 6D ac)
c— -~ - =~ -5 4t x N
QD ac Q,v x ax qxc X ax ax ax
Rt 2bdxdzdt
o | 9 et %ix| —(g.c-ap, 2 -
ox ox ox
i (g.c—6D, %)dx)Zbdz
ox ox
Y nlt (Qn/ﬁ _Qn/r )dxdz (Qn/l+ _Qn/r)
-Q dxdzdt
z 0 o)
1€ g.c-o0 %4 (g.c—6D. % ~ 2 (q.c-6Dz—)
oD oc 0z ‘ 0z 0z oz
-5 2bdxdzdt
9 | Qg e—ep, 2| ~(q.e-ap. %) - e
oz 0z ' 0z
i (q,c—6D, %)dzﬂbdx
dz -~ 0z

1: nimero de virus por unidade de drea por unidade de tempo

2: numero de virus por unidade de tempo

3: nimero de virus

A quantidade total de virus que entra ou sai do sistema num determinado

intervalo de tempo dt é dada pela Equacao A41.

0 dc. 0 oc
{Zb(—a(qxc -6D, g) - a—z(qzc - 6D, a_z)) +Q L -Q }dxdzdt (A41)

Se considerarmos o cardter tensorial da dispersdo, essa propriedade pode ser

escrita em termos matriciais nas componentes do sistema de coordenadas. Para o

caso de uma fratura sdo quatro as componentes do tensor, como mostrado na

Equacdo A42.
D/UC DXZ
DZX DZZ

|

(A42)

Empregando a notagdo indicial, a equacdo A41 pode ser escrita da seguinte

forma:

ox,

{%i(ez)ﬁj i

—qpc)+Q -

Q dxdzdt

nll”

com 1,j=1,2, e o subindice f refere-se a fratura.

(A43)
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As concentragdes dos virus dentro do volume de referéncia podem ser
expressas em relagdo ao estado em que estes se encontram. Os virus podem ser
encontrados nas seguintes formas: em suspensdo na fase liquida, sorvidos nas
superficies da fratura, retidos nos poros menores (isto representaria o caso de
abertura varidvel), ou sorvidos na interface &4gua-ar. As concentragdes sao

mostradas a seguir.

Concentracio na fase .... Concentracio expressa como: Simbolo

namero de virus por...

Liquida Volume unitério de fluido G

Sélida em sor¢@o em equilibrio Area unitéria da fratura Seqr

Sélida em sor¢do dindmica Area unitéria da fratura S ding

Poros menores por filtragdo Area unitdria da fratura Syf

mecanica

Interface dgua-ar Area unitéria da interface Iy
dgua-ar

1: do inglés straining

Se considerarmos adicionalmente que existe inativacdo dos virus nas
diferentes fases acima mencionadas, é possivel se definir uma expressdo para
quantificar o nimero total de virus inativados. Essa expressao é mostrada na
Equacao A44.

2bQ, dxdzdt =
20(0C py + S, Aoy + S g p A M + S0 Al

+A,, i, dxdzde

strf awf
(A44)

onde O, representa a soma de todas as parcelas da inativagio, A, a édrea

das superficies solidas por volume unitdrio da fratura (no caso de placas paralelas

2 ) : ) s
A, =—), A,, adrea da interface dgua-ar por volume unitdrio da fratura, e os
S 2b

coeficientes de inativagdo [1/T] para cada fase s80: ty, s My 1> Moy s My -

A variagdo do nimero de virus dentro do volume de referéncia pode ser

expressa a partir das concentracdes em cada fase, como mostrado na Equacio
A45.
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HEC,) NAS.,) dAS.,) AAS,) 3A4,L)

S

2b
( ot ot ot ot ot

)dxdzdt

(A45)

Acoplando as equagdes A43, A44 e A45, obtém-se a equacdo de
continuidade para os virus no volume de referéncia. A equacao resultante é:

2b(3(;’(t?f) N 3(Agfeqf) N a(Asaidmf) N a(A;;mf) N 3(A3V;Ff)

p) dc,

2b—— (6D, ——
ax.( fi ox;

l

)dxdzdt =
—qﬁ.cf)+§2n”+ —Qn”, —2me dxdzdt

(A46)
onde 2bQ . € dado pela Equagdo Ad4.

Adicionalmente, para complementar a descricado do transporte de virus, se
faz necessdria a determinacao das equagdes diferenciais auxiliares que descrevem
a variacdo da concentragdo nas fases sorvidas e filtradas.

A concentracdo sorvida em equilibrio é descrita por uma relagdo linear
como mostrado na equacao A47.

S, =K4C, (A47)
No caso da fratura, o coeficiente K & ¢ definido como o coeficiente de

distribui¢ao na fratura com unidades [L3 /L? ].

A variagdo da concentracdo sorvida dinamicamente nas superficies da
fratura € dada pela diferenca entre as quantidades de virus que sdo retirados da
fase liquida, menos as quantidades liberadas das superficies € menos a inativacao
dos virus sorvidos. Simbolicamente o balanco de massa se expressa da seguinte
forma,

a(AsSdinf )

2b
ot

dxdzdt =2b(0C ;K .oV oy =S i 1 A K gerp = Sin p As My )Xzt
(A48)
onde Ky [1/T] representa o coeficiente de sor¢do dindmico, ¥ O
coeficiente adimensional de correcdo da drea disponivel para a sor¢ao € Kyes [1/T]
o coeficiente de desor¢c@o dindmico.

A variacdo da concentracdo filtrada mecanicamente € dada pela diferenca

entre as quantidades de virus que sdo retirados da fase liquida (filtrados pelos
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poros menores) menos as quantidades inativadas dos virus filtrados.

Simbolicamente, o balanco de massa se expressa da seguinte forma:

a(ASSxtrf)dx
ot

onde Ky, [1/T] representa o coeficiente de filtracdo, e Yy 0 coeficiente

2b dzdt = 2b(6C K, W, — A, M, )dxdzdt (A49)

adimensional que representa a variacao da filtracio na distancia a aprtir do ponto
de injecao.

A variagdo da concentragdo sorvida na interface dgua-ar é dada pela
diferenca entre as quantidades de virus que sdo retirados da fase liquida (retidos
na interface), menos as quantidades liberadas e menos as quantidades de virus
inativados nessa interface. Simbolicamente o balanco de massa se expressa da
seguinte forma,

(A, T;)

2b
ot

dxdzdt = 26(8C K y Wy — Auy Uy Koy = Ay Ty Moy Vlxdlzdt

(A50)

onde K, e Kguy [1/T] representam os coeficientes de sor¢do e desor¢ao

dindmicos na interface dgua-ar, e ¥,,r 0 coeficiente adimensional de corre¢do da
area disponivel para a sorcao.

Desta forma, o conjunto das equagcdes A46, A47, A48, A49 e A50

representa o sistema de equacgdes que descrevem o transporte de virus numa

fratura tridimensional, e sdo as mesmas apresentadas no Capitulo 4.
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APENDICE B:
Método dos Volumes Finitos (MVF)

B.1.
Generalidades do MVF

As equacdes diferenciais podem ser resolvidas através de métodos analiticos
ou através de métodos numéricos. A aplicagdo dos métodos analiticos permite
obter a solucdo exata da equagdo. Porém, a aplicacdo dessas técnicas estd restrita a
geometrias simples e condicdes de contorno também simples. Os métodos
numéricos por outro lado, fornecem solucdes aproximadas das equagdes
diferenciais, mas permitem a resolu¢io de problemas com geometrias e condi¢des
de contorno mais complexas. A utilidade das solu¢des analiticas estd na validacdo
matemadtica das solu¢des numéricas e na andlise dos problemas de baixa
complexidade.

Os métodos numéricos tradicionalmente empregados na engenharia sdo:
Método das Diferencas Finitas, Método dos Elementos Finitos e Método dos
Volumes Finitos. A diferenca entre eles estd na maneira como o dominio do
problema é discretizado. Existe ampla literatura sobre os diferentes métodos, e
neste apéndice serd descrito de maneira geral o Método dos Volumes Finitos
(MVF) também conhecido como Método do Volume de Controle (MVC).

A 1idéia bésica do MVF ¢ descrita a seguir (baseado em Patankar, 1980):
sobre o dominio do problema é construida inicialmente uma malha de nds que
definem os pontos nos quais os valores da solu¢do numérica sao obtidos. O
dominio do problema € a seguir dividido num determinado nimero de volumes de
controle ndo sobrepostos, de maneira tal que cada volume de controle esteja
localizado ao redor de cada n6 da malha. A equacdo diferencial € integrada sobre
cada volume de controle de maneira tal que o principio de conservacdo seja
garantido dentro do volume. Desta forma, o balanco da quantidade fisica sob
estudo (seja, massa, quantidades de movimento, energia) € satisfeito de maneira

exata individualmente para cada volume e portanto para todo o dominio.
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Em dependéncia da maneira como os volumes de controle sdo construidos,

trés variantes do MVF sdo reconhecidas (como explica Maliska, 2004).

- Método Baseado em coordenadas curvilineas (boundary-fitted coordinates

ou body-fitted): este método utiliza o sistema de coordenadas para definir a forma

do volume de controle. Neste caso o sistema de coordenadas coincide com a
fronteira do dominio e os contornos dos volumes de controle coincidem com

linhas de isovalores das coordenadas.

- Método Baseado em Elementos: Neste caso os volumes de controle sido

construidos a partir de elementos que discretizam o dominio, sejam triangulos,
tetraedros, etc. Os contornos do volume de controle neste caso podem ser
irregulares € ndo necessariamente serem paralelos aos eixos do sistema de

coordenadas.

-Métodos Baseados em Diagramas de Voronoi: Neste caso os volumes de

controle sdo construidos a partir de uma triangulacdo de Delaunay.

Nesta pesquisa foi empregado o Método baseado em Elementos. Este
método € também conhecido na literatura como Volumes Finitos baseados em
Elementos (element-based Finite Volume Methods) e também como Elementos
Finitos Baseados no Volume de Controle (Control Volume-based Finite Element
Methods). A associacdo com o MEF surge porque os volumes de controle sdao
construidos a partir das malhas de elementos finitos, e especialmente porque os
dois métodos empregam as mesmas fungdes de interpolagdo (excegcdao a
interpolacdo dos termos advectivos). Isto €, a variacdo espacial da varidvel
primdria € descrita pelas fungdes de interpolacdo de cada elemento, e
adicionalmente os contornos do volume de controle sdo definidos a partir da
geometria dos elementos finitos. Quando o valor da varidvel primdria é
armazenado no centrdide do elemento finito (ou célula de discretizacdo) se diz
que o esquema de discretizacdo é baseado na célula (cell-based or cell centered
scheme), neste caso o elemento finito € o préprio volume de controle. Quando o
valor da varidvel primdria é armazenado no no, se diz que o esquema € baseado no

ndé ou no vértice (vertex-based or vertex centered scheme). Nesta pesquisa, 0
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esquema empregado foi baseado no vértice. Na Figura B1 se apresentam os

esquemas mencionados.

Ponto de
armarenatmento

Wolume de
Controle

a Baseado na Célula h. Baseado no Vértice

Figura B1. Esquema de armazenamento (modificado de Barth T. e Ohlberger, 2004)

Assim, o esquema a seguir descrito corresponde ao Método dos Volumes
Finitos Baseado em Elementos empregando o esquema baseado no vértice.

Na Figura B2 € mostrado um dominio retangular discretizado em nove nés
unidos por oito elementos triangulares. Na mesma figura ¢ mostrada uma zona
sombreada que representa o volume de controle para o n6é 1. Esse volume de
controle é construido a partir da soma das parcelas em cada elemento
(subvolumes). A constru¢cao do volume de controle pode ser feita de diferentes
maneiras. Nesta pesquisa, para problemas bidimensionais o dominio foi
discretizado com elementos triangulares de trés nds. Os volumes de controle
foram construidos a partir da unido do baricentro de cada tridngulo com os pontos
médios dos segmentos que definem o contorno do elemento. No caso de
problemas tridimensionais foram empregados tetraedros de quatro nds para
discretizar o dominio. Os volumes de controle foram construidos, de maneira
similar, unindo o baricentro do tetraedro com os baricentros dos tridngulos que
definem o contorno do elemento. Nas Figuras C1 e D1 dos Apéndices C e D sdo
mostrados os volumes de controle construidos para cada tipo de elemento.

O valor da varidvel priméria armazenada no né é considerado como o valor
representativo de todo o volume de controle. No caso da Figura B2, o valor

armazenado no né 1 serd o valor representativo de toda a zona sombreada.
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Figura B2. Volume de Controle e subvolumes de controle para o né 1.

Quando aplicado um método numérico, a equacdo governante do problema

¢ substituida por um sistema de equagdes que aproximam a solugdo exata (isto €,

se obterd um sistema de equagOes discretizadas). Essas equacdes discretizadas

devem manter a conservagdo da quantidade fisica sob estudo (vale ressaltar que

essa quantidade ndo € necessariamente a varidvel primadria). Essas equagdes

aproximadas podem ser obtidas de duas maneiras:

= Realizar diretamente o balan¢o da quantidade sob estudo para cada

volume de controle.

Integrar a equagdo governante no volume de controle. Esta
integracdo € realizada para cada volume de controle de maneira
independente. Por este motivo, esta integracdo € normalmente
classificada como sendo um método de residuos ponderados, onde o
valor da fun¢do peso tem valor unitario naquele volume de controle
e valor zero nos outros volumes. Para cada volume de controle é
montada uma equacdo aproximada que responde a integracao
naquele volume. Isto implica que a integral do residuo naquele
volume € nula, isto é, a equacdo resultante deve manter a

conservacdo da quantidade fisica sob estudo. Para manter a

conservagdao ou continuidade, a equagdo diferencial do problema
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deve ser integrada empregando o teorema do divergente. Esta
maneira de aproximar as equacdes discretizadas é também
conhecida como Método de Colocagdo por Subdominio. Em alguns
livros de texto esta forma de integracdo é colocada como um
método alternativo de integragdo em Elementos Finitos (Huyakorn e

Pinder, 1983).

Nesta pesquisa, as equacdes discretizadas foram construidas a partir da
utilizacdo do método de integracdo ponderada. A aplicacio do método é
demonstrada a seguir para um problema simples, empregando a discretizacdao da
Figura B2.

Considere a Equacao B1 que representa o fluxo de 4gua bidimensional em

estado permanente em condi¢do saturada.

0, oh. d oh
—(k—)+—(k—)=0 B1
ax( ax)+ay( ay) (B1)
a integragdo do residuo ponderado desta equacao €,
0, oh  d  oh
W I[—k—)+—(k—)]dA=0 B2
{ kg5, 6] (B2)

onde W; é a funcdo de ponderacdo com valor igual a um no volume de
integracdo e zero nos outros volumes. O valor A € a drea resultante de um volume

com espessura unitdria V=1*A. A Equacdo B2 € transformada para:
0 oh_ 0  oh
—(k—)+—((k—)]dA=0 B3
J I e 5 k3! (B3)

A partir de (B3) observa-se que a integral da equagao do problema deve ser
zero, isto é, a continuidade deve ser garantida naquele volume de integracao.
Aplicando o teorema do divergente em (B3), obtém-se uma nova integral que leva

em conta as direcoes dos fluxos.

| [k%nx+k%ny]dS=O (B4)
ox dy °

N
onde S representa a drea do contorno do volume de controle (no caso da
Figura B2, o comprimento dos segmentos de reta que definem o contorno do
volume de controle do n6 1) e ns € ny as componentes do vetor normal para fora

do dominio aplicado em cada segmento do contorno do volume. A Equagdo B4
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nao € outra coisa que a determinagdo dos fluxos através do contorno do volume,
com sinal dado pelo vetor normal. Esse sinal indica se o fluxo € para dentro ou
para fora do volume.

Se aplicarmos (B4) para obter a equagdo discretizada no volume de controle
do n6 1 da Figura B2, resulta uma equagdo em termos dos valores das cargas
nodais dos nés 1 até 9. A forma genérica desta equacao 1 € mostrada a seguir:

G.h, = G,h, + G,hy + G h, + Gshy + Gohg + G, h, + Gghg + Gyh, (BS)

Os valores G sdo fatores numéricos resultantes da integracdo. Neste
apéndice ndo € mostrada a maneira de obter os valores de G em B5. A aplicacio
da integracdo com o MVF € mostrada em detalhe nos Apéndices C, D, E e F. Essa
integracdo consiste basicamente na determinacdo das quantidades de fluido que
sao transferidas entres os volumes de controle. No caso do exemplo da Figura B2,
¢ a transferéncia de fluido entre o volume do né 1 e os volumes de controle dos
nos 2 at€ 9. As grandezas h em B5 correspondem aos valores da varidvel primaria
(carga).

A Equacgdo B5 deve respeitar as quatro regras basicas do MVF. Essas quatro

regras bdsicas sdo descritas em Patankar (1980) e reproduzidas a seguir.

Regra 1: Consisténcia dos Fluxos nas Interfaces: Os fluxos através das faces

compartilhadas por volumes de controle adjacentes devem estar representados
pela mesma expressdo nas equacgdes discretizadas. O sentido fisico desta regra é
claro. Os valores dos fluxos que atravessam as faces devem ser os mesmos.
Matematicamente isto significa que as funcdes que descrevem as variagdes no
espaco da varidvel primdria dentro dos volumes de controle adjacentes, devem ter

o mesmo valor na interface, isto é, representadas pela mesma equacao.

Regra 2: Coeficientes Positivos: Como mostrado em (B5), o valor da

varidvel primdria no n6 1 é aproximado a partir da combinagao dos valores nos
nés em conectividade com ele. O sinal dos coeficientes G (na Equagao BS5) deve
responder ao sentido fisico do problema. Nos problemas de fluxo e transporte, a
informagdo € transmitida entre os nds através dos processos advectivos e
dispersivos. Em presenca dos efeitos puramente dispersivos, a informagdo do né 1

¢ transmitida em todas as direcdes, isto €, para todos os ndés com os quais tem
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contato. Desta forma, um aumento no valor da concentragdo (por exemplo) no n6
1 induz um aumento na concentracdo nos nés vizinhos. Se G; for positivo, entdo
G, a Go também devem ser positivos. No caso de efeitos advectivos, se
considerarmos que na Figura B1 existe um fluxo horizontal da esquerda para a
direita, a informacdo do né 1 poderd ser transmitida apenas ao n6 de nimero 2.
Isto é, um acréscimo na concentracdo em 1 significa um acréscimo na
concentracdo em 2. Se G; for positivo entdo G, deve ser positivo. Do anterior
resulta claro que o sinal dos coeficientes na Equacdao B5 reflete os efeitos do
fenomeno fisico. Os coeficientes G; a Go devem ter o mesmo sinal. Se
escolhermos uma discretizacdo que gere sinais positivos, entdo a regra pode ser
escrita da seguinte maneira: Todos os coeficientes (G; e os seus vizinhos Gy)

devem ser sempre positivos. O contrdrio € também valido para sinais negativos.

Regra 3: Somatdrio dos Coeficientes Vizinhos: Na auséncia de termos

fontes, a soma dos coeficientes deve respeitar:

9
G, =G, (B6)
n=2
alternativamente,
9

2.G.

n=2 — 1 B7

—G1 (B7)

Sendo que o valor da varidvel primiria no n6 1 é obtido a partir da
ponderacdo dos valores nos nds vizinhos, o valor G; deve ser igual a soma das
contribuicdes individuais de cada né. Outra maneira de explicar isto é supor que o
valor da varidvel primdria em todos os nés vizinhos € igual, entdo na auséncia de
termos fontes o valor no né 1 devera ser o mesmo dos vizinhos (Patankar,1980).
Esta regra ndo é respeitada quando sdo incorporados termos fontes linearizados

com coeficiente positivo, como mostrado na Regra 4.

Regra 4: Linearizacido do Termo Fonte com Coeficiente Negativo: No MVF

quando considerados termos fontes, € pritica comum a linearizacdo em fun¢do do
valor da varidvel primdria. Em alguns problemas o termo fonte depende

fisicamente de varidvel primdria. No MVF essa linearizacdo ¢ feita para diminuir
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a possibilidade da divergéncia e melhorar a convergéncia da solucdo. Seja Q um

termo fonte na Equagdo B1, a linearizacdo pode ser colocada da maneira seguinte:
Q=0 +0,n (B8)
onde Q. e Qp sdo constantes. Incorporando (B8) em (B5), a equagio
resultante é:

G,h, = G,h, + G;h, + G,h, + Gshs + Gihg + G, h, + Gyhy + Gohy + Q Al
(B9)
onde Al € um fator geométrico que considera a drea de atuacio da fonte, e

G, =G, —Q,Al.

9
Resulta claro que G, # an , quer dizer, a Equacdo B9 ndo cumpre com a
n=2

Regra 3. Apesar de (B9) estar corretamente colocada do ponto de vista
matemdtico, pode apresentar problemas na realidade fisica do problema. Se a
constante Q, aumentar de valor tal que G, seja negativo, a Regra 2 serd quebrada.
Para manter a consisténcia fisica do problema, a constante Q, deve ser mantida
negativa. Com isto, G, mantém o mesmo sinal que G, a Go. A Regra 4 pode ser
escrita da seguinte forma: quando um termo fonte for linearizado na forma

0=0. +Qphl, o coeficiente Q, dever ser sempre mantido negativo ou igual a

Zero.

B.2.
Interpolacao e Fluxos nas Interfaces

Para a construcdo das equacdes discretizadas, é necessdria a determinagao
dos fluxos nas faces dos volumes de controle. Os fluxos nas interfaces sao fungdes
dos gradientes da varidvel priméria e dos valores dos pardmetros do material.
Esses valores sdo armazenados nos nos, devendo serem calculados nas interfaces
a partir da interpolacdo dos valores nodais. Desta forma, nas interfaces dos
volumes de controle sdao determinados os gradientes e as propriedades de
transmissdo representativas daquela interface, por exemplo, permeabilidade,
dispersdo, velocidade, etc. Para determinar os valores das interfaces, € necessario
definir a maneira como os valores da varidvel variam no espago. Quer dizer,

precisamos definir um perfil da variacdo desta varidvel no espago. Para a
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determinagdo das propriedades do material na interface serd necessario ponderar
os valores desta propriedade.

O perfil da variagdo no espaco da varidvel € obtido a partir de uma funcao
de interpolacdo. Existem diferentes tipos de fungdo de interpolacdo. O tipo de
funcdo a ser empregado dependerd da variante do método do volume de controle
que esteja sendo utilizada. Maliska (2004) apresenta uma descri¢do bastante
completa dos diferentes tipos de interpolacdo disponiveis no método das
coordenadas curvilineas, para problema 1D, 2D e3D. Uma aplicacdio da
interpolacdo nos diagramas de Voronoi pode ser estudada em Maliska (2004).
Uma publicacdo disponivel na internet, embora com uma terminologia mais
matematica, € a apresentada por Mishev(_) para diagramas de Voronoi.

Nesta pesquisa foi usado o Método Baseado em Elementos. Neste método, a
interpolacdo da varidvel primdria € definida para cada elemento. Isto é, dentro de
cada elemento pode ser empregada uma funcio de interpolacdo diferente. Neste
trabalho de tese, foram empregadas as mesmas funcdes de interpolacdo para todos
os elementos. Para representar as variagdes nas cargas de pressdo e nas
concentragdes nos termos dispersivos, foram empregadas fungdes de interpolacdo
linear para obter os valores nas interfaces dos volumes de controle. Para
representar as concentracdes nos termos advectivos da equacdo, foi utilizada uma
funcdo de interpolacdo exponencial, descrita em detalhe no Apéndice H. Esta
func¢do de interpolagdo tem sido empregada em problemas de fluxo bidimensional

com resultados satisfatérios (Abbassi et al, 2003).

As propriedades nas interfaces s3o importantes para se obter uma
discretizacdo adequada. Sendo que a interface entre dois volumes de controle
corresponde ao contato entre dois materiais com propriedades diferentes, é
necessario também se definir a maneira como essa propriedade é calculada na
interface. Existem basicamente trés maneiras de se obter esse valor, através da
média harmonica, da média linear (variagdo linear entre os nds vizinhos) e através
da média integrada (no caso da propriedade depender da varidvel primdria, a
propriedade € integrada considerando a variacao da varidvel primdria no espago).
Neste trabalho de pesquisa optou-se por manter as mesmas fungdes de
interpolacdo lineares acima mencionadas, e foram integradas ao longo do

contorno do volume de controle. Desta forma, os valores no contorno resultam da


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RIo - Certificagdo Digital N° 0321281/CA

Apéndice B: Método dos Volumes Finitos 193

integracdo da interpolacdo a partir dos valores nodais. Comparagdes de resultados
empregando diferentes tipos de ponderacdo podem ser vistas em Brunone et al

(2003) e Sasic et al (2004).

B.3.
Condicoes de Contorno

Para o método centrado no vértice, as bordas do dominio do problema
também coincidem com o contorno dos volumes de controle nelas localizados. As
faces dos volumes de controle localizadas no contorno do dominio sio tratadas da
mesma maneira como sao tratadas as outras faces localizadas dentro do dominio.
Se o valor do fluxo no contorno é conhecido, basta somar esse valor a equagio
discretizada, da mesma forma como é tratado no MEF. Quando esse valor de
fluxo ndo € conhecido, entdo uma discretizacdo desse fluxo em termos dos valores
nodais deverd ser adicionada a equacdo discretizada. Portanto condi¢des tipo
Dirichlet, Neuman, Superficie Livre ou Cauchy sdo facilmente incorporadas na
formulacao. Nos Apéndices C, D, E e F é mostrado o detalhe da incorporacao das

condi¢des de contorno nos problemas de fluxo e transporte.
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APENDICE C:
Solucao Numérica — Equacao de Fluxo na Matriz

A equacdo que descreve o fluxo de 4gua na matriz foi descrita no Apéndice
A. Neste Apéndice C € mostrada a solu¢do numérica através do Método dos

Volumes Finitos (MVF). A equagdo governante a ser resolvida é,

d Wy +2) 96 dy

—(k_k. +t0=—+S 5 — Cl1
axi('w" E)xj )£0 ot YT ot «D
Os indices i, j variam de 1 a 3, e indicam as dire¢des x;,X; € X3 do sistema de
coordenadas.
C.1.

Construcao do Volume de Controle

Para a discretizacdo espacial do dominio das matrizes porosas foram
empregados elementos tetraédricos. A constru¢do dos volumes de controle foi
feita a partir da geometria dos tetraedros. Nas Figuras C1 e C2 € apresentado o
contorno do subvolume de controle para o né i. O contorno € definido por planos
internos localizados dentro do elemento e por planos externos localizados na
superficie do elemento.

Os planos internos foram denominados Sj;, Sik € Sji. O plano S;; € delimitado
pelos pontos (a,b,e,g), o plano Sik pelos pontos (b,c,f,g) e o plano S; pelos pontos
(d,e.f,g).

Os pontos (a), (c), e (d) correspondem com o centro dos segmentos

Noi— Noj, Noi—Nok e Noi — Ndl , respectivamente. Os pontos (e) e (f)
correspondem com o baricentro dos tridngulos Noéijl e Noikl, respectivamente. O
ponto (g) corresponde com o baricentro do tetraedro.

Os planos externos foram denominados S, S; € S3. O plano S; € delimitado
pelos pontos (N6i,a,b,c), o plano S, pelos pontos (N6i,c,d,f) e o plano S; pelos

pontos (N6i,a,d,e), como mostrado na Figura C2.
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Nas Figuras C1 e C2 sdao também mostradas as componentes dos vetores

normais para cada plano.

Né6 1

N6 i

Figura C1. Subvolume de controle para o n6 i, planos internos.

N6 1
S3
\
!
v _(¢)
(D n3 53‘ i nls
(2)
nl s3 g
n2%1
Dl n3s
(b)
3 s n2 s2 nl sl
1s2 =
nl s s
N6 i
A ©
)
S2

Figura C2. Subvolume de controle para o né i, planos externos.

x3

N6 k

x1

x1

x2

x2
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C.2.
Discretizacao Espacial

A variante do MVF empregada nesta tese € a baseada no vértice. A seguir é

mostrada a integra¢do da Equacdo C1 no subvolume do né i das Figuras C1 e C2.

A integracao ponderada da Equacdo C1 € colocada da seguinte forma:

a(‘/’JFZ))J_rQ—(a—g+SWSSaa—"t/) lv =0 (€2)

W—k
I | R or

W, € a fun¢do de ponderacao com valor igual a 1. Resulta entdo,

8 +z 2060 0

j[ ke, 25Dy 102045 5. ) v =0 (©3)
ox; ot ot

Empregando o teorema do divergente, e as componentes dos vetores

normais mostrados na Figura C1, a integral anterior € transformada para,
d
[0 - 25,5, v +
) ot ot

[ ki

Sij

([ kK,

Sik

w'vij a (W +z ))nmjds +

(C4)
ij a (l// +z ))nmkdstk +
(l// + < ))ntwlds O

Considerando que a carga total pode ser definida em qualquer ponto dentro
do elemento a partir de interpolacao linear dos valores nodais, obtém-se a seguinte

expressao:
h=y+z=N,W,+z,) (&)
Onde (y,, +z,) representam os valores das cargas de pressio e de elevacio

nos pontos nodais, e a varidvel N,, o valor da funcdo de interpolagdo. Empregando

C5, a equacao C4 ¢ transformada para
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d
[0~ 5.5,V v+
) ot ot

—N (l//m+z Dn,ds; +

isij

[ ko

Sij

w'ij a
(Co)
[ kK, N W +2, D ds, +

rw'Vij
Sik a

[k, k ,,—N W, +z2 ) ds, =0

Sil

Integrando C6 e colocando o resultado na forma matricial, obtém-se a
discretizagdo espacial para os planos internos do subvolume de controle do n6 i.

FOEY 4y —0 +az (C7)
ot ot

(Observagao: a partir deste ponto os indices i,j,k, sdo associados aos ndos 1i,j,
k do elemento e ndo mais ao sistema de coordenadas).

As componentes de C7 sdo detalhadas a seguir.

F=[av="x (C8)
Vv

%4
Fo=[l,8) Jav=cs,5)=F (C9)

onde i indica né i, Vg volume do elemento, S,, saturacdo e S

armazenamento especifico.

0,=[l+0 Wv-[+0 It (C10)
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8 0 d
A j[ (krw ij N )nmjds + j[ (krw ij a N )nmkdslk + j[ (krw ij a N )nml

Sij Sik Sil

i S (K11 b, + K12, ¢, + K13 d,)ny, +(K21, b, + K22, ¢, + K23, d, Jnys +
=\ (K31 b, + K32, ¢, + K33 d, s

S5 [(K11y b, + K12, ¢, + K13, d g +(K21; b, + K22 ¢, + K23, d, )ns +
=| 57| (K315, b, + K325 ¢, + K33, d Jnyg

- [(K11g b + K12 ¢, + K13 d, s +(K21; b, + K22, ¢, + K23, d, Jnys +
Z "| (K31, b, + K32 ¢, + K33, d, nsy

- [(K11y b, + K12, ¢, + K13, d,ng +(K21 b, + K22, ¢, + K23, d, Jnys +
2.5, (K315 b+ K32, ¢, + K33 d, nss.

(C11)
v v, v. v (C12)
zm=[zi Z;, Z,J (C13)

Os valores S, em C11 representam as dreas dos planos internos. O subindice
n assume valores n =1 no plano ij, n = 2 no plano ik, e n = 3 no plano il. O
simbolo s, quando usado como subindice em C11, refere-se aos valores relativos
ao plano S, correspondente.

As constantes b; b by by ¢ ¢, ¢, ¢, d;, dj, di e d; em Cl11, correspondem as
derivadas das fun¢des de interpolacdo de cada né em relagdo ao sistema de

coordenadas. Esses valores sdo obtidos da seguinte forma:
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Loxy  xy x, 1 oxy Xy Xy

—detll x, x5 —detjx, 1 x;, —detx,, x,,

b _%_ 1 Xoj X35 o= oN, _ X1 1 X3 J = oN, _ X Xy
"oy, 6V, Toox, 6V, toox, 6V,

Loxy  xy x, 1 oxy Xy Xy

—det|l x, x; —det|x, 1 x, —det|x,, x,,

b - oN, _ 1 x, xy . oN,; _ X, 1oxy, J - oN, _ Xy Xy
T ox oV, 7 ox, oV, " o, oV,

Loxy,  xy x, 1 oxy Xy Xy

—det]l x,; x;; —detlx,; 1 xy; —detjx,; x,;

b — aNk — 1 x21 x3i c. = aNk — xll 1 ‘x31 d — aNk — ‘xlt ‘x2i
“ox, 6V, S 6V, Y o, 6V,

Loxy,  xy x; 1 oxy Xy Xy

—det]l x,; xy; —detlx,; 1 xy; —detlx;; x,;

b = oN, _ Loxy xy o = oN, _ X boxg, d = aN/ _ Xk Aok
"o 6V, ' oox, 6V, "oox, 6V,
(C14)

Os valores xii, Xij, X1k, Xi1, X2i, X2j, Xok, X21, X3i, X3j, X3k € X3 em Cl4,
representam as coordenadas dos pontos nodais, no sistema de coordenadas.

Os simbolos K11y, K12, K13, ,K21,, K22,, K23;, K3l ,
K32, , K33, , em Cl1, representam os valores da condutividade hidraulica nos

planos internos. Os valores sdo obtidos a partir da integracdo da interpolacdo

nodal em cada plano, como colocado na Equacao C15.

kmng = .[(kmnl.Ni +kmn N ; +kmn, N, +kmn,N, }lsn (C15)

S

n

Onde m e n assumen valores 1, 2 e 3 para representar as componentes do

tensor de permeabilidade. A integragdo resultante para cada plano é:

kmnslj =%(kmni +kmnj)+35—6(kmnk + kmn,) (C16)
13 5
kmng, :%(kmni +kmnk)+£(kmnj + kmn,) (C17)

kmng, :%(kmni +kmnl)+%(kmnk +kmn;) (C18)


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RIo - Certificagdo Digital N° 0321281/CA

Apéndice C: Solugao Numérica — Equacgéo de Fluxo na Matriz 200

As permeabilidades kmn;, kmnj, kmn; e kmn; representam os valores para
cada né. Esses valores sdo obtidos da seguinte forma.

kmn, , = ksat  krw, kmnTensor (C20)

O valor kmnTensor corresponde ao valor da componente do tensor de
anisotropia, e incorpora o efeito da transformacgdo das coordenadas. O tensor de

anisotropia no caso 3D € obtido da seguinte forma:

kl1Tensor = K a,,a,, + K,a,,a,, + K;a;a,, (C21)
k22Tensor = K,a,a,, + K,a,,a,, + K;a,a,, (C22)
k33Tensor = K,a;a,; + K,a,,a,, + K;a,,a;, (C23)
k12Tensor = K ,a,,a,, + K,a,,a,, + K;a,a,, (C24)
k13Tensor = K,a,,a,; + K,a,,a,;, + K;a,5a;, (C25)
k23Tensor = K a,,a,;, + K,a,,a,, + K;a,,a;, (C26)
k21Tensor = k12Tensor (C27)
k31Tensor = k13Tensor (C28)
k32Tensor = k23Tensor (C29)

Os valores ap,, indicam o cosseno do angulo entre a dire¢do principal do
tensor de anisotropia (p) e o sistema global de coordenadas (q). Os valores K; , K,
e K3 s@o as componentes do tensor principal de anisotropia.

Os valores Ksat,; e Krw,s; correspondem as permeabilidades saturada e

relativa, respectivamente. Eles sdo avaliados para cada subvolume de controle.

C.3.
Efeito do Contorno

Quando os planos externos do subvolume de controle coincidem com os
contornos do dominio do problema, os efeitos dos fluxos nesses contornos devem
ser incorporados na equagdo discretizada do subvolume sob integracao. Na Figura
C2 sao mostrados os planos externos que podem coincidir com o contorno do
dominio do problema. Os efeitos dos fluxos nesses planos sdo incorporados na

Equacao C7.

Existem duas possibilidades em relagdo ao fluxo no contorno:
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- se o fluxo € conhecido, entdo basta acrescentar ao lado direito da Equacao
C7 uma parcela devida a esse fluxo. Essa parcela é dada pela Equacao C30.
=0,5,+0,,S,+0,S, (C30)
onde Qy;, Oy, e Os; representam as vazdes por unidade de drea por unidade
de tempo (que entram ou saem do dominio), e S; , S; e S3 as 4reas dos planos do

contorno. A Equagdo C30 corresponde a condicao de contorno do tipo Neuman.

- se o fluxo nao for conhecido € o contorno corresponder com uma face de
fluxo livre, entdo essa parcela do fluxo deverd ser acrescentada na Equacao C7.

Os planos no contorno sdo integrados da seguinte forma.

j[ (krw ij _N (l//m +z ))ntvldsl

a 2N, (W, +z,))n.,ds, + (C31)

j [ (k= )

ij aa N (l// +z ))n153ds3 =0

j [ &k,

(Observagdo: nesta equacao particularmente, os subindices i, j referem-se ao
sistema de coordenadas e ndo aos nos).

Assim a integral resultante €,

AW, +z,) (C32)

onde:
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0
w lja

)
w lja

)

A = j[(k ki o

—_N,)n,ds, + j [ (k, k,——N,)n,,ds, + j [ (k, k;,——N,)n,ds, =

i S (K11g b, + K12y ¢, + K13 d,nyg +(K21g b, + K22, ¢, + K23, d, Jnys +
=7\ (K31 b+ K32 ¢, + K33 d, Jnyg.

S5 [(K11y b, + K124 ¢, + K13 d, g +(K215 b, + K22 ¢, + K23, d, )nyg +
=| 57 (K315, b, + K32, ¢, + K33 d oy,

- [(K11g b, + K12 ¢, + K13 d, g +(K215 b + K22, ¢, + K23, d, Jnys +
2.5, (K31, b, + K32, ¢, + K33, d, oy,

- [(K11g b, + K124 ¢, + K13 d,ng +(K21 b, + K22 ¢, + K23, d, Jnys +
2.5, (K31y b+ K32, ¢, + K33 d, nss.

(C33)

Os valores S, em C33 representam as areas dos planos externos. O subindice
n assume valores 1, 2 e 3. O simbolo s, quando usado como subindice em C33,
refere-se aos valores relativos ao plano S, correspondente.

Os valores da permeabilidade nos planos externos sdo obtidos por
integracdo, de maneira similar ao tratamento dos planos internos. Os valores

resultantes sdo mostrados a seguir.

kmng, = %(kmni) + 37—6(kmnj +kmn, ) (C34)
11 7

kmng, = E(kmni )+ %(kmn, + kmn, ) (C35)
11 7

kmng, = E(kmni )+ g(kmnj + kmn,) (C36)

A Equagdo C32 e C33 corresponde a condi¢gdo de contorno do tipo

superficie livre.
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Cc.4.
Equacao Resultante da Discretizacao Espacial

A equacao resultante da discretizac¢do espacial para o subvolume de controle
dondié:

d .
Fla—f+ana—Z/—(A+AC)l//m=Qm+qc+(A+AC)zm (C37)

A matriz A s6 precisard ser avaliada quando algum plano externo coincidir

com o contorno do dominio do problema.

C.5.
Discretizacao Temporal

Para realizar a integracdo no tempo, as derivadas temporais em C37 sao
substituidas por aproximagdes em diferencas finitas. Neste trabalho, a integracao
temporal € feita através da formulacio totalmente implicita. Isto €, a integracdo é
feita no final do passo de tempo.

A integracdo do termo contendo o teor de umidade volumétrico na Equacao
C37 ¢ feita através do método de Célia et al (1990). Esse termo pode ser escrito da

seguinte forma:

Fla_ngl (eH—l _et)
ot

onde t+1 e t indicam passo de tempo atual e prévio (alternativamente, final

k+1

— FIC (l//t+l I/IH—I) + Fv1 (9t+1 0)‘ ) (C38)
At At At

e inicio do passo de tempo) respectivamente, e k+1 e k, iteracdes atual e prévia no
método iterativo de Picard (Modificado), e C € a capacidade especifica do solo.
O termo contendo o armazenamento especifico na Equacdo C37 ¢

discretizado da seguinte forma.

a k+l
F2 altﬂ — F2 (l//H—lAt l/jr) (C39)

Somando C38 e C39 obtém-se

k+1 k ek _ 0
(EC+F2)I//t+1 _Fvlcl//t+l+F1( t+1 t)_Fzﬂ (C40)
At At At At

Incorporando C40 em C37 e simplificando termos, obtém-se entdo a

equacdo discretizada final para o subvolume de controle do nd i.
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k+1

(F,C+F, )"”’+1 C(A+A W, =
Y vk 6., -6) v (D
+q, +(A+A)z, + FC— F +F, -
Qm qc ( L)ZW[ 1 At 1 At At

Na Equagio C41, os valores C, yw'!' ,w' v, ,0" .6 sio grandezas

relativas ao nd 1, isto €, a formulagdo € condensada.
Para completar a integracio do volume de controle do né i, é feito o
somatorio das parcelas de cada subvolume de controle para todos os elementos

(NE) aos quais ele pertence. Esse somatério é mostrado a seguir.

k+1

2 [ (F.C+F, "’f“ A+ ALY =

v, 6,=6) . ¥ )
> +q,+(A+A, +F,CHl_f T p T
eZI[Qme qce ( c)ezme le At le At 2e At ]

Os vetores ¥, , z,, conttm os valores nodais das cargas de pressdo e

elevacdo, respectivamente, do n6 i e de todos aqueles nés em conectividade com
ele.
A Equacdo C42 € aplicada para cada n6 dentro do dominio. Desta maneira é

obtido o sistema de equacdes a ser resolvido.
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APENDICE D:
Solucao Numérica — Equacao de Fluxo na Fratura

A equacdo que descreve o fluxo de dgua na fratura foi descrita no Apéndice
A. Neste Apéndice D é mostrada a solucdo numérica através do Método dos

Volumes Finitos (MVF). A equagdo governante a ser resolvida é

0 oW, +2,) 26 oy
a—xi(2bkrwfkyf #) + G, — Q. 2200, = 2[9(54_ S,,S, a—tf)
(D1

O indice f refere-se a fratura, e os contadores i, j assumem valores 1 e 2 e

indicam as dire¢des Xx; € X;.

D.1.
Construcao do Volume de Controle

Cada fratura foi modelada geometricamente como um plano no espago
tridimensional de coordenadas. Esses planos foram discretizados nesta tese a
partir de elementos triangulares. Os nds destes elementos constituem pontos no
espaco com coordenadas x,y e z. Para resolver a Equagao D1 no plano da fratura
(isto é, num sistema bidimensional), foi feita uma transformacio de coordenadas
do espacgo tridimensional para o espaco do plano da fratura. Para realizar esta
transformagao foram definidos es eixos x1 e x2 do plano. Esses eixos foram
definidos da seguinte maneira: o eixo x1 se fez coincidir com o rumo da fratura e
foi sempre mantido no plano xy do espaco tridimensional de coordenadas, e o
eixo x2 foi obtido através do produto vetorial entre o vetor normal ao plano e o
eixo x1.

Os volumes de controle para cada né foram construidos a partir dos
elementos triangulares no sistema bidimensional. Na Figura D1 € mostrado um
plano discretizado em quatro elementos triangulares e seis nos (apenas mostrados
os nos 1, j, k e 2). Nessa mesma figura é mostrada uma area sombreada que
representa o volume de controle do n6 i. Esse volume de controle estd formado

pela unido das parcelas sombreadas em cada elemento, cada uma dessas parcelas é
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um subvolume de controle. No caso da Figura D1, sdo quatro as parcelas que
conformam o volume de controle do né i. O contorno de cada subvolume é
definido por segmentos internos localizados dentro do elemento e por segmentos
externos localizados no contorno do elemento. O subvolume no elemento E1 estd
delimitado pelos segmentos internos S1 e S2 e pelos segmentos externos Sbl e
Sb2. Para todos os elementos restantes existem os segmentos internos e externos
correspondentes, no entanto sdo mostrados apenas os segmentos correspondentes
ao elemento E1.

Os segmentos internos S1 e S2 foram obtidos a partir da unido dos pontos

centrais dos segmentos Noi— Noj, Noi— Nok € o baricentro do tridngulo,

respectivamente. Os segmentos externos Sbl e Sb2 foram obtidos a partir da

unido dos pontos centrais dos segmentos Noi — Noj, Noi— Nok é o N6 i. Este
mesmo procedimento foi empregado para construir os subvolumes de controle nos
elementos restantes.

Na Figura D1 s3o também mostradas as componentes (no sistema

bidimensional) dos vetores normais atuando (para fora) nos segmentos S1 e S2.

E2

El

<— nls2
nlsb <«—— 52 s

— nlsl
n2sb

n2sl1

x2

x1

E3

Figura D1. Volume de controle para o n6 i.
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D.2.
Discretizacao Espacial

A variante do MVF empregada nesta tese € a baseada no vértice. A seguir é

mostrada a integracdo da Equac@o D1 no subvolume E1 do né i da Figura D1.

A integracao ponderada da Equacdo D1 € colocada da seguinte forma:

o, +z,)
.[W[ (Zbk ,,f #)+Qn/1+ 41 iZbe
j (D2)
oy
—2b(=—+S,,S,—L) dA=0
(az S ) ]
W, € a fun¢do de ponderacdo com valor igual a 1. Resulta entdo,
ow, +z,)
J-[ _(Zbk ,,f #)+Qn/1+ G- iZbe

EpYNCL A =0
S *SuSe =, Vi

Substituindo A pela area do subvolume no elemento El, a integral D3

resulta em:
oW, +z,)
I[ a_(zbkrwf ijf %) + qn/1+ - qn/l— i_ 2be
ae1 9 Y (D4)

L, oy
- 2b(§ +S,,S, a—zf) laa,, =0

Empregando o teorema do divergente, € as componentes dos vetores

normais mostrados na Figura D1, a integral anterior é transformada para:

oy
“qn/n qn/l—+2be_2b( wf vf Y ) ]dAEl
AE1
+ j [ 2ok, &, a (W, +2, ), ds, (D5)
P
+ j [ bk, &, ) — W, +2,))n,,ds, =0

Em D5, os simbolos n;; e nj; representam as componentes dos vetores
normais nas direcoes 1 = x1 e 1 =x2.

Considerando que a carga total pode ser definida em qualquer ponto dentro
do elemento a partir de interpolacao linear dos valores nodais, obtém-se a seguinte

expressio:
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ht:l//f+zszm(l//}m+me) (D6)
Onde (¥, +z,) representam os valores das cargas de pressio e de elevacio

nos pontos nodais, e a varidvel N,, o valor da funcdo de interpolagdo.

Empregando D6, a equacdo D5 € transformada para

oy
j[qn/u qn/1—+2be_2b( wf vf Y )]dAEl

AE1
P)
+ j [ (2bk,, K, . — N, (W} + 2, ds, (D7)

P)
+j[ (2bk,, ks ) — N, (W} +2))n,,ds, =0

Integrando D7 e colocando o resultado na forma matricial, obtém-se a
discretizacdo espacial para os segmentos internos do subvolume de controle.

20 oy .
F—+F,—-Ay, =q+0+Az,, (D3)
(Observagao: a partir deste ponto os indices i,j,k, sdo associados aos ndés 1i,j,
k do elemento e ndo mais ao sistema de coordenadas).

As componentes de D8 sdo detalhadas a seguir

Fo = [[2b Jaa,, =2b% (DY)

AE1

S.) A, =2b(S

F2 = j[ 2b(Swf sf

AE1

A
i S‘Yf)% (D10)

onde 1 indica né 1, S, saturacdo e Sy armazenamento especifico

A
q= _“ 9nite —YGnii- ]dAEl :[ 9nir+ —9ni1- — (D11)

AE1 3

0= j[ +2bQ, A, =[ +2bQ, % (D12)

AE1
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P} P}

A= j [ bk, k, ) 2N, )n,ds, + j [ bk, &, ) 2N, )n,,ds, =

2 S s\t b, + K12 ¢ g +(K21 b, + K22, ¢,y |

- : T : S (D13)
= 2b ZSn (K11 b, + K12, ¢ g + (K21 b, + K22, ¢, )y |

n=1

isn (k11 b, + K12, ¢, s + (K21 b, + K22, ¢, Jnyg ]

= |
v, =lv. v, vl (D14)
Z =lz,» Z; zk] (D15)

Os valores S, em DI3 representam os comprimentos dos segmentos
internos. O subindice n assume valores n =1 no segmento S1, e n =2 no segmento
S2. O simbolo s, quando usado como subindice em D13, refere-se aos valores
relativos ao plano S, correspondente

As constantes b; b; by ¢ ¢ e ¢k em D13, correspondem as derivadas das
fungdes de interpolagdo de cada n6 em relagdo ao sistema de coordenadas x1-x2.

Esses valores sao obtidos da seguinte forma:

b = oN, _ X2 T c _ON, X, X
"oox 24, oox, 24,
bj — aNI — Xop ~ Xy ¢, = aN] — i T i (D16)
ox, 24, ox, 24,
ON, Xy —Xy; ON, _ X — Xy
ox, 24, ox, 24,

Os valores xj;, x7j, X1k, X2i, X2j, X2r em D16, representam as coordenadas dos

pontos nodais no sistema de coordenadas do plano da fratura (bidimensional).
Os simbolos K1 lsn , KlZS” , K215n , K225” em D13, representam os
valores da condutividade hidrdulica nos planos internos. Os valores sdao obtidos a

partir da integracdo da interpolacdo nodal em cada segmento, como colocado na

Equacao D17.
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kmnS,x = I(km”;N; +kmanj +kmn, N, }lsn D17
Su

Onde m e n assumem valores 1 e 2 para representar as componentes do

tensor de permeabilidade. A integracao resultante para cada segmento €:

kmng, :%(kmni +kmnj)+ékmnk (D18)

kmng, =%(kmni +kmnk)+ékmnj (D19)

As permeabilidades kmn;, kmn; e kmny representam os valores para cada no.

Esses valores sdo obtidos da seguinte forma:
kmn,, = ksat krwf, ;kmnTensor (D20)
O valor kmnTensor corresponde ao valor da componente do tensor de
anisotropia, e incorpora o efeito da transformacdo das coordenadas. O tensor de

anisotropia no caso 2D € obtido da seguinte forma:

k11Tensor = K, cos® @+ K ,sen’ @ (D21)
k22Tensor = K, sen’w+ K, cos” @ (D22)
k12Tensor = (K, —K,)cos@ sen @ (D23)
k21Tensor = k12Tensor (D24)

O simbolo ® indica o angulo entre a dire¢do principal do tensor de
anisotropia e o sistema de coordenadas bidimensional. Os valores K; e K; sdo as
componentes do tensor principal de anisotropia.

Os valores Ksat,; e Krwf,s; correspondem as permeabilidades saturada e

relativa, respectivamente, e sao avaliados para cada subvolume de controle.

D.3.
Efeito do Contorno

Quando os segmentos externos do subvolume de controle coincidem com os
contornos do dominio do problema, os efeitos de fluxos nesses contornos devem
ser incorporados na equacgao discretizada do subvolume sob integracdo. No caso
da Figura D1, isto acontece para os subvolumes nos elementos E2 e E3. Nesta
figura sdo mostradas as componentes do vetor normal (para fora) atuando no

segmento externo (Sb) do Elemento E2. O segmento Sb é o segmento Sb2
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correspondente do elemento E2. Os efeitos dos fluxos nesses contornos sao
incorporados na Equacao D8.

Para manter a generalidade da formulagdo, sao discretizados os segmentos
Sbl e Sb2 considerando que ambos coincidem com o contorno.

Existem duas possibilidades em relagdo ao fluxo no contorno:

- se o fluxo € conhecido, entdo basta acrescentar ao lado direito da Equacao

D8 uma parcela devida a esse fluxo. Essa parcela € dada pela Equacdo D25.
q. =(Q0c,S,, +0c,S,,)2b (D25)
onde Q.; e Q., representam as vazdes por unidade de drea por unidade de
tempo (que entram ou saem do dominio), € Sp;, Sy € 2b os comprimentos dos
segmento mencionados e a abertura da fratura, respectivamente. A Equagdao D25

corresponde com a condi¢do de contorno do tipo Neuman

- se o fluxo nao for conhecido € o contorno corresponder com uma face de
fluxo livre, entdo essa parcela de fluxo deverd ser acrescentada na Equacao DS.

Os segmentos no contorno sao integrados da seguinte forma:

0 :
.“ (2Dk,, ke gNm W + 2 D Sy
shl j (D26)
0 .
+ [[ @bk, K, S Vo W+ 25 DSy
Sb2 xj

(Observagao: nesta equacao particularmente, os subindices i, j referem-se ao
sistema de coordenadas e ndo os nos).

A integral resultante é:
AW, +2,) (D27)

onde:
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0
mf ljfa

d

A = j [ (2bk ot Ky 3, =N, I, ds,, =

Sh1

—— N, ds, + [[ bk

Sb2

S [(Kl 1Sb” b, + Klzsz;” ¢ )n1s1;n + (K21Sb” b, + K22Sbn ¢ )n2s1;” ]

MN

1

=26 35, [(K11g, b, + K12, ¢, ng, +(K215, b, + K22, ¢ s |

DM-5

1

S
]

S, [(Kl 1Sb,, b, + Klzsz;,, C )n1Sb,, + (K21Sb,, b, + K22s17,, Cr )n2s17,, ]

(D28)

M-

n

S
]
—_

Os valores S,, em D28 representam os comprimentos dos segmentos
externos. O subindice n assume valores 1 em Sbl e 2 em Sb2. O simbolo sp,,
quando usado como subindice em D28, refere-se aos valores relativos ao plano Sy,
correspondente.

Os valores da permeabilidade nos segmentos externos sdo obtidos por
integracdo, de maneira similar ao tratamento dos segmentos internos. Os valores

resultantes sdo mostrados a seguir.
3 1
kmng, = 7 (kmn,) + kanj (D29)

kmng, = %(kmni) + %kmnk (D30)

As Equagdes D27 e D28 correspondem a condi¢do de contorno do tipo

superficie livre.

D.4.
Equacao Resultante da Discretizacao Espacial

A equacao resultante da discretizac¢do espacial para o subvolume de controle

(El)dondié:
00 oy !
FIE-FFZ?_(A-FAC)I//fm:q+Q+qc+(A+AC)me (D31)

A matriz A, s6 precisard ser avaliada quando algum segmento externo

coincidir com o contorno do dominio do problema.
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D.5.
Discretizacao Temporal

Para realizar a integragdo no tempo, as derivadas temporais em D31 sdo
substituidas por aproximagdes em diferencas finitas. Neste trabalho, a integracao
temporal € feita através da formulacao totalmente implicita. Isto é, a integracdo é
feita no final do passo de tempo.

A integragdo do termo contendo o teor de umidade volumétrico na Equacao
D31 ¢ feita através do método de Célia et al (1990). Esse termo pode ser escrito na

seguinte forma:

_ k+1 ok ko
F1 a_e — F1 (6t+1 et) — FIC (WH-I Wt+1) + F (eH—l et) (D32)

ot At At .Y,

onde t+1 e t indicam passo de tempo atual e prévio (alternativamente, final

e inicio do passo de tempo), respectivamente, e k+1 e k iteracdes atual e prévia no
método iterativo de Picard (Modificado), e C € a capacidade especifica da fratura.
O termo contendo o armazenamento especifico na Equacdo D31 ¢€

discretizado na seguinte forma.

ket

Iy W —v)
F =F 1 ! D33
o At (D33)
Somando D32 e D33 obtém-se:

k+1 k ek _ 0
(EC+F2)I//t+1 _Fvlcl//t+l+F1( t+1 t)_Fzﬂ (D34)
At At At At

Incorporando D34 em D31 e simplificando termos, obtém-se entdo a

equacdo discretizada final para o subvolume de controle do nd i.

l//k+1
(FC+F) Y —av Ay, =
At (D35)

k
l//t+l

o -0
q+0+q. +(A+A)z,, +FC X (" ,)+F v,
t

At > At

- F

Na Equagdo D35, os valores C, w'*', w' |, v, 8" e 6 sio grandezas

t+1 0
relativas ao né i, isto €, a formulagdo € condensada.

Para completar a integracdo do volume de controle do né i, é feito o
somatorio das parcelas de cada subvolume de controle para todos os elementos

(NE) aos quais ele pertence. Esse somatério é mostrado a seguir.
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k+1

NE l// i

z[ (FleC+F26)At_-;l_(A+AC)veme ]:

jV:El l//k (ek 0) l// (D36)
+0,+q,+(A+A +F,CHH_f T p T

;[qe Qe qce ( C)ezfme le At le At 2e At ]

Os vetores ¥, , Z,, contém os valores nodais das cargas de pressdo e

elevacdo, respectivamente, do n6 i e de todos aqueles nés em conectividade com
ele.
A Equagdo D36 ¢ aplicada para cada n6 dentro do dominio. Desta maneira é

obtido o sistema de equacdes a ser resolvido.
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A equacdo que descreve o transporte de virus na matriz foi descrita no
Apéndice A. Neste Apéndice E € mostrada a solu¢do numérica através do Método
dos Volumes Finitos (MVF). A equacdo governante a ser resolvida é:

[a(QC) + a(preq) + a(prdin) + a(prstr) + a(AawF)
ot ot ot ot ot

ldxdydzdt =

(EL)
[i (6D, B_C —q,C)— 0, ldxdydzdt
ox, " ox,
onde:
Qﬂ = (%ﬂl + IOhSeqﬂeq + IOhSdinﬂdin + IOhSStrll'lxtr + Aawr/'law) (Ez)

Os indices i, j variam de 1 a 3, e indicam as dire¢des X;, X, € X3 do sistema

de coordenadas.

E1.
Construcao do Volume de Controle

Para a discretizacdo espacial do dominio das matrizes porosas foram
empregados elementos tetraédricos. A constru¢do dos volumes de controle foi
feita a partir da geometria dos tetraedros. Nas Figuras E1 e E2 é apresentado o
contorno do subvolume de controle para o n6 i. O contorno € definido por planos
internos localizados dentro do elemento e por planos externos localizados na
superficie do elemento.

Os planos internos foram denominados Sj;, Sik € Sji. O plano S;; € delimitado
pelos pontos (a,b,e,g), o plano Six pelos pontos (b,c,f,g) e o plano S;; pelos pontos
(d,e,f,g), como mostrado na Figura E1.

Os pontos (a), (c¢), e (d) correspondem com o centro dos segmentos

Noi— Noj, Noi—Nok e Noi — Ndl , respectivamente. Os pontos (e) e (f)
correspondem com o baricentro dos tridngulos Ndéijl e Noikl, respectivamente. O

ponto (g) corresponde com o baricentro do tetraedro.
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Os planos externos foram denominados S, S; e S3. O plano S; € delimitado
pelos pontos (N6i,a,b,c), o plano S, pelos pontos (N6i,c,d,f) e o plano S; pelos

pontos (N6i,a,d,e), como mostrado na Figura E2.

Nas Figuras E1 e E2 sdo também mostradas as componentes dos vetores

normais para cada plano.

N6 1

N6 i

Figura E1. Subvolume de controle para o né i, planos internos.
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No6 1
N6 j
S3
\
.|'
v (e X2
d n3s3‘ i n2 s3 x3 ‘ j
nl s3 ) <1
n2%l
Dl n3s
(b)
n3s n2 s2 nl sl
nl s2 t- S|
N6 i N6 k
A (©)
i
S2

Figura E2. Subvolume de controle para o né i, planos externos.

E.2.
Discretizacao Espacial

A variante do MVF empregada nesta tese € a baseada no vértice. A seguir é

mostrada a integra¢do da Equac@o E1 no subvolume do né i das Figuras E1 e E2.

A integracao ponderada da Equacdo E1 € colocada da seguinte forma:

a(ﬁC) L9PS)  9PySun) | 9(yS,) , A(ALD)

W str aw dV —
j [ ot ot ot ot :
5 (E3)
C
jW[ D5 -4,C)-Q,1dV
W, € a fun¢do de ponderacdo com valor igual a 1. Resulta entdo,
a(p,S :
.[ [a(w) + (pb eq) +a(prdm) +a(prstr) +a(AawF)]dV —
ot ot ot ot ot
(E4)

|
j @D, 25~ 4,0)-0,1aV
ox, X

Empregando o teorema do divergente, e as componentes dos vetores

normais mostrados na Figura E1, a integral anterior é transformada para,
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a(p,S ‘

.[ [a(%)+ (pb eq)+a(pr(1m)+a(prS[V)+a(A¢lWF)]dV+
S ot ot ot ot ot
[ 10,14V +
\4

aC
[ (=60, === 4,0)In,ds, + (E5)
Sij X

aoC
[ =60, === 4,00, ds,, +
Sik xf

aC
[ =D, === 4,0)ln,ds, =0
Sil xj

A concentracdo C da Equacdo E5 € substituida por uma combinagdo dos

valores nodais. No caso dos termos dispersivos, essa combinacdo foi feita a partir

da func¢do de interpolacdo linear do elemento. No caso dos termos advectivos, essa

combinacdo foi feita a partir da fungao de interpolacdo exponencial do elemento.

Esta fun¢do de interpolagdo incorpora o efeito do sentido do fluxo. No Apéndice

H ¢ apresentada a descri¢do dessa fungdo. Desta forma, as concentracdes em ES

Sao:

Para os termos dispersivos:
C =C,=N,,(C) (E6)
Para os termos advectivos:

C =C,=N, (C) (E7)

Onde (C ) representa os valores de concentracdo nos pontos nodais, a

varidvel N,,4, o valor da fun¢do de interpolagdo linear, e a varidvel N,,,, o valor da

funcao de interpolagcdo exponencial.

A concentragdo S,, pode ser substituida por:
S, =K,C (E8)

Empregando as Equagdes E6, E7 e ES8, a Equagdo ES5 é transformada para
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j [a(0+pbKd)C+a(prdm)+a(pr3tr)+a(AawF)]dV+

ot ot ot ot
[ 10,1dv +
v
oN, C oN,,C
J. [-6D, M]n...ds.. + J. [-6D. M]n.,.kds.k
y i ox. e v ox. e
Sij J Sik J
. (E9)
d(N,,C)
+ J- [-6D; ———In;,ds; +
il ‘ axj
J. [qi(NmaC' )]niszjjdsij + J- [Qi(NmaC' ng dsy
Sij Sik
+ j lq; (Nmacv n,,ds, =0
sit
Sendo :
Qﬂ = (ell’ll + pb Kdll'leq )C + prdinll'ldin + pr‘vtrﬂstr + Aawrﬂaw (ElO)

Integrando E9 e colocando o resultado na forma matricial, obtém-se a
discretizacdo espacial para os planos internos do subvolume de controle do n6 i.
8(0 + thd )C + a(phSdin) + a(phsstr) + a(AawF))

ot ot ot ot (E11)
+(A,+A,)C +FQ,=0

Fi(

(Observagao: a partir deste ponto os indices i, j, k, sdo associados aos nés i,
J» k do elemento e ndo mais ao sistema de coordenadas).

As componentes de E11 sdo detalhadas a seguir.

F=[ av :‘jTE (E12)
Vv

Onde Vg indica o volume do elemento.
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I(N,y)

IN,g)
A= 1-op, = g ds, + [ 6D, =3 s, + [ 6D,

Sij J Sik J Sil J

s [lep11y b, +6D12, ¢, +6D13, d ), +(6D21; b, +6D22, ¢, +6D23, d )y, ] ]
S n n n n n n n n

=7 (6031 b, +6D32 ¢, +6D33 d, s

J(N,,,)
3 s In,ds;, =

s [(6o11y b, +6D12, ¢, +6D13; d,ng +(6D21 b, +6D22 ¢, +6D23; d )y ]
Z::' " +(6D314 b, +6D32 ¢, +6D33, d,Jnsy

L (6D11, b, +6D12, ¢, +6D13 d, g +(6D21 b, +6D22 ¢, +6D23, d, ),y |
250 (631 b, +6D32 ¢, +6D33, d, Jnys

- (6011 b, +6D12 ¢, +6D13, d,ng +(6D21 b, +6D22 ¢, +6D23 d, Iy
" +(6D315 b, +6D32, ¢, +6D33 d, Jny

n=1

(E13)

A, = j [ ¢;(N,, )]nisijdsij + _[ [ ¢,(N,)ngds; +_[ [ ¢;(N,)ngds; =

Sij Sik Sil

_iS (g1 +q12g +q13 g +(q215 +9225 +923 Iy +‘N ]
=l n_(q31s” +q32sn +q33sn )nss” ] N
iS _(qllsn +q12s,, +q13s,, )nls,, +(q21s,, +4225,, +q23s,, )"25,, +_N
=l n_(q31s” +q32sn +q33sn )”3sn ) s
23:5, —(qllsn +q12$,l +q13sn )nls,, +((]215” +422S” +q23sn )nzsn +_N
=1 n_(q31s,, +q32s,, +q33s,, )nss,, | o
iS (q11g +q125 +q13 g +(q215 +9225 +923 Iy +‘N
= n_(q?’lsn +q32s,, +q33s,, )n3s,, ] " ]
(E14)
c=lc ¢ ¢ c (E15)

Os valores S, em E13 e El4 representam as areas dos planos internos. O
subindice n assume valores n =1 no plano ij, n =2 no plano ik, e n = 3 no plano
il. O simbolo s, quando usado como subindice em E13 e El14, refere-se aos

valores relativos ao plano S, correspondente.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 0321281/CA


PUC-RiIo - Certificacéo Digital N° 0321281/CA

Apéndice E: Solugdo Numérica — Equacgao de Transporte na Matriz 221

As constantes b; b; by, by ¢ ¢, ¢k, ¢, di, dj, dx, ed; em E13, correspondem
com as derivadas das funcdes de interpolacdo lineares de cada n6 em relagao ao

sistema de coordenadas. Esses valores sao obtidos da seguinte forma:

Loxy  xy x, 1 oxy Xy Xy

—detll x, x5 —detlx, 1 xy —detlx,, x,,

b _%_ Loy, xy; o = oN, x; box, J = oN, Xy Ko
"oy, 6V, " ox, 6V, " ox, 6V,

Loxy  xy x, 1oxy Xy Xy

—det]l x, xy —det|x;, 1 x; —det|x,, x,

b - oN, _ 1 x, Xy . oN,; _ X, 1 oxy, J - oN; _ Xy Xy
T ox oV, 7 ox, oV, Toox oV,

Loxy,  xy x, 1oxy Xy o Xy

—detll x,; xy; —detlx;; 1 xj; —detlx;; x,;

b — aNk — 1 x21 x3i c. = aNk — xll 1 ‘x31 d — aNk — ‘xlt ‘x21
£ ox, 6V, L o, 6V, Y o, 6V,

Loxy xy X, bLoxy Xy Xy

—detl x,; x3; —detlx;; 1 xj; —detlx;; x,;

b = 8N, _ Loxy xy o = aNl _ X boxg, d = oN, _ Xie Aok
"oy, 6V, "oox, 6V, ' ox, 6V,
(E16)

Os valores Xii, Xij, Xik, X1, X2i, X2j, X2k, X2, X3i, X3j, X3k € X33 em E16,
representam as coordenadas dos pontos nodais no sistema de coordenadas.

Os simbolos 6D11, , D12 , 6D13 , 6D21 , 6D22 , D23, , 6D31; ,
éD32; , 6D33; em E13, representam os valores da dispersdo hidrodindmica nos

planos internos. Os valores sdo obtidos a partir da integracdo da interpolacdo
linear nodal em cada plano, como colocado na Equagdo E17.

6Dmn; = j(ﬁDmniNi +6Dmn N ; + 0Dmn N, +6Dmn N, ﬁsn (E17)

S

n

Onde m e n assumem valores 1, 2 e 3 para representar as componentes do

tensor de dispersao. A integracao resultante para cada plano é:

6Dmng; = %(QDmni +6Dmn ;) + %(QDmnk + 6&Dmn,) (E18)

ODmng, = %(QDmni +6Dmn, ) + %(QDmnj + 6&Dmn,) (E19)
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&Dmng, = % (6Dmn, + 6Dmn, ) + 35—6(0Dmn y +6Dmn ;) (E20)

As dispersdes @Dmn;, 6Dmn;, 6Dmn;, e 6Dmn; representam os valores

nodais. Esses valores sdo obtidos da seguinte forma:

2 2 2
ll=a I 1g 92 o095 gpr (E21)
q q q
2 2 2
D2 =012 +o I Lg% gp ¢ (E22)
q q q
2 2 2
p33=aq, 12 o g 92 L gp ¢ (E23)
q q q
6012 = (o, — ) 192 (E24)
D13 = (a, — o, ) 19 (E25)
6023 = (a, — a, ) 1293 (E26)
07/3
r="1; (E27)

Sendo ¢, eq, as dispersividades longitudinal e transversal, respectivamente.

D, é o coeficiente de difusdo molecular, T a tortuosidade e 6, 0 teor de umidade

volumétrico saturado.
Os simbolos gl , ql25 ,q13, q21, , q22; ,q23, ,q31; ,q32, ,q33

em E14, representam as componentes direcionais da vazao especifica do fluido
nos planos internos S, Si € ;. Os valores foram obtidos a partir da integracdo da

interpolagdo linear nodal em cada plano, como colocado na Equagdo E28.
gmng = j(qmniNi +gmn ;N ; +gmn, N, +qgmn,N, )isn (E28)
Sn

Onde m e n assumem valores 1, 2 e 3 para representar as componentes

direcionais do fluxo. A integracao resultante para cada plano é:

13 5
gmng; = 36 (gmn; +gmn ;) + 36 (gmn, + qmn,) (E29)

gmng, = % (gmn, +gmn, )+ 35—6(qmnj +gmn,) (E30)
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gmng, :%(qmni +qmn1)+35—6(qmnk +qmn;) (E31)

As vazdes gmn;, gmn; gmn; e gmn; representam os valores nodais. Esses
valores sdo obtidos a partir da solucao do problema de fluxo e sd@o determinados

para cada passo de tempo.

E.3.
Efeito do Contorno

Quando os planos externos do subvolume de controle coincidem com os
contornos do dominio do problema, os efeitos dos fluxos de virus nesses
contornos devem ser incorporados na equagdo discretizada do subvolume sob
integracdo. Na Figura E2 s@o mostrados os planos externos que podem coincidir
com o contorno do dominio do problema. Os efeitos dos fluxos nesses contornos
sdo incorporados na Equacgdo E11.

Existem duas possibilidades em relagdo ao fluxo no contorno:

- se o fluxo € conhecido, entdo basta acrescentar ao lado direito da Equacao
E11 uma parcela devida a esse fluxo. Essa parcela é dada pela Equagdo E32.

q.=Q,S,C, +0,,5,C, +0.,S5,C;) (E32)

Onde Q;;, Oy, e Qs; representam as vazdes de fluido por unidade de area
por unidade de tempo (que entram ou saem do dominio), € Sy, S; e S3 as dareas dos
planos do contorno. As grandezas C; C, e C; s@o os valores de concentragdo com
que os virus sdo injetados nos planos referidos. A Equag¢dao E32 corresponde a

condi¢do de contorno do tipo Neuman.

- se o fluxo ndo for conhecido € o contorno corresponder com uma face
onde existe fluxo de virus, entdo essa parcela do fluxo devera ser acrescentada na

Equacdo E11. Os planos no contorno sdo integrados da seguinte forma:
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N _.C N _,.C
[ r-ep, OWwiC ) s, + [ r-ep, OWNw€ ) s,
S1 axj S2 axj
N _,C
+[ 1-6p, W€y g+ (E33)
ij ax is3 3
S3 i

J‘ [qi(NmaCI )]nis‘ldsl + J‘ [qi(NmaCI )]nis2ds2 + J‘ [qi(NmaCI )]nis3ds3 :0
S2 S3

S1
(Observagdo: nesta equagdo particularmente, os subindices i, j referem-se
ao sistema de coordenadas e ndo aos nods).

A integral resultante é:

(Adc + Aac) C' (E34)
onde
O(N,,) o(N,,) o(N,,)
A, = Jl [-6D, 7jtf];1l.ﬂdsl +sz [-6D, Tj"]nmdsz +Sj3 [-6D, axjd In, . ds, =

s [lep11g b, +8D12, ¢, +6D13, d n, +(6D21, b +6D22, ¢, +6D23, d ),y +] ]
&7 (6D31 b, +6D32, ¢, +6D33, d, Iy

s [(6D11 b, +6D12, ¢, +6D13; d o, +(6D21, b, +6D22 ¢, +6D23 d, Iy +]
2.5, (D31, b, + D32 ¢, +6D33, d Iy

s [(ep11, b, +8D12, ¢, +6D13, d, ny +(6D21; b, +8D22, ¢, +8D23, d, Jnys +]
2.5 (6031 b, +6D32, ¢, +6D33 d, Iy

s [lep11, b, +8D12, ¢, +6D13, d, ), +(6D21, b, +6D22, ¢, +8D23, d,Jn,s +
2.5, (031, b, + D32 ¢, +6D33 d, sy

n=1

(E35)
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A= [ T @(NDlngds, + [ [ q,(N,)Inods, + [ [ q,(N,,)nds, =
S2 S3

L (g1 +q125 +q13 g +(q215 +922, +923 Dy + N
z n_(q31sn +q32sn +q33sn )"3s,l i "
23: S (g1 +q125 +q135 g +q215 +9225 +q23 s +

"\ (g315 +432, +433; Jnyy,

3 _(qllsn +ql2sn +q13sn )"18” +(q215n +q22s” +423sn )nzs,l +
|31 +a32, + 433 s

Sll n n n n n n n
L (q11; +q12, +q13; Jn, +(g21, +422, +q23; g +
Z ! ((]315” +q32s,, +q33s,, )’135,,

(E36)

N,

Sll

Os valores S, em E35 e E36 representam as dreas dos planos externos. O
subindice n assume valores 1, 2 e 3. O simbolo s, quando usado como subindice
em E35 e E36, refere-se aos valores relativos ao plano S, correspondente

Os valores de dispersdo e vazao nos planos externos sao dados por:

ODmng, = g—j(@Dmni) + %(QDmn‘j +6Dmn, ) (E37)
&Dmng, = z—i(QDmni )+ %(QDmnl +6&Dmn, ) (E38)
6Dmng, = %(ﬁDmni )+ %(ﬁDmnj +6Dmn,) (E39)
gmng, = g(qmni )+ %(qmnj +gmn, ) (E40)
gmng, =§(qmni)+%(qmn, +gmn, ) (E41)
gmng, = %(qmni )+ %(qmnj +gmn,) (E42)

As Equacdes E34 a E36 definem a discretiza¢do da condi¢ao de contorno no
dominio. No caso de se considerar uma condicdo do tipo Cauchy, ambas as
matrizes Ay € A, devem ser avaliadas. No caso de se considerar uma condi¢do de

contorno do tipo gradiente nulo, somente a matriz A,. deve se avaliar.
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E.4.
Equacao Resultante da Discretizacao Espacial

Incorporando E32 e E34 em E11 obtém-se a seguinte expressao:

a(0+pbKd )C + a(prdin) + a(prSTr) + a(AawF))
ot ot ot ot (E43)
+(A, +A, +A, +A,)C +FQ, =q,

F,(

Considerando as concentragdes sorvidas e filtradas dadas pelas equagdes

E44 a E46, e acoplando junto a Equacdo E43 obtém-se a equagdo discretizada

final.
(0,8 ;i)
% =(0CK VW 0o = S i Pu K ser =S gin Po M i) (E44)
3(p,S.,
(p#é”) = (%‘Kstrl//str - prstrlLlsrr) (E45)
J0A T
% = (%Kawl//aw - Aaerdaw - Aawrﬂaw) (E46)
t
A equacdo resultante da discretizagdo espacial para o subvolume de controle
dondié:
00+ p,K,)C
Fl (w) + E (eKarr l/jatt + eKstrl//str + gKawl//aw )C +

ot
(E47)

(Ad +Aa +Adc +AaC)C' = qc +E(Sdinthdet)+Fl(A 'FKdaw)

aw
As matrizes Ay € Age 8O precisam ser avaliadas quando algum plano externo

coincidir com o contorno do dominio do problema.

E.5.
Discretizacao Temporal

Para realizar a integracdo no tempo, as derivadas temporais em E47 sdo
substituidas por aproximacdes em diferencas finitas. Neste trabalho, a integracdo
temporal € feita através da formulacao totalmente implicita. Isto é, a integracdo é
feita no final do passo de tempo. A integracao de E47 resulta em:

F @+p,K,)

At

(A, +A,+A, +A,),,C. = (E48)
@+p,K,),C,

At

C
1l el + E (eKatt l//att + eKstrl//xtr + eKawWaw)

Ct+1 +

t+1

q. + F (S 4P Koo ) i + F(ALTK )0 +F

aw
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Onde t+1 e t indicam passo de tempo atual e prévio (alternativamente, final
e inicio do passo de tempo), respectivamente. Na Equagdo E48, os valores 6 K,
K Kar, Koy, Warr, Wstrs Waws Aaws Kaer, Kaaw, Sain € 1s20 grandezas relativas ao né
1, isto é, a formulacdo € condensada.

Para completar a integracdo do volume de controle do né i, é feito o
somatorio das parcelas de cada subvolume de controle para todos os elementos

(NE) aos quais ele pertence. Esse somatério é mostrado a seguir.

NE (F @+p,K,)

t+le CH—I
+ Ee (eKan‘ l/jan‘ + eKstr l//str + gKawl//aw )H—l,e CH—l ]

e=1 : At
NE )

+ Z [(Ad + Aa + Adc + Aac )t+l,e CH—l,e ] = (E49)
e=1

\- @+p,K,)..C

z [qce + Ee (Sdin ph Kdet )t+l,e + Ee (Aaerdaw )H—l,e + Fle At : ]

e=1

O vetor C, contém os valores nodais das concentragdes do n6 i e de todos

aqueles nés em conectividade com ele. A grandeza C (sem o subindice “e”) em
E49 € relativa ao né i.
A Equacdo E49 ¢ aplicada para cada n6 dentro do dominio. Desta maneira é

obtido o sistema de equacdes a ser resolvido.
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APENDICE F:
Solucao Numérica — Equacao de Transporte na Fratura

A equacdo que descreve o transporte de virus na fratura foi descrita no
Apéndice A. Neste Apéndice F é mostrada a solugdo numérica através do Método

dos Volumes Finitos (MVF). A equacao governante a ser resolvida é,

06C,) JAS d(AS . 0AS ) d(A T
2b( ( f)+ (4, “"f)+ (4, d’"f)+ (4, ”’f)+ (Aay f))dxdzdtz
ot ot ot ot ot

aC,
Zbi(QDﬁ_ —L
ox, " ox,

(F1)
~q,CH+Q,, ~Q,  ~2b0, |dxdzdi

onde,
Q;gf = (xfﬂlf + Seqf Axll'leqf + Sdianxﬂdinf + Sstrf Ax/’lm‘rf + Aawf 1—‘fll'lawf ) (Fz)

O indice f refere-se a fratura, e os contadores i, j assumem valores 1 e 2 e

indicam as dire¢cdes X; € X;.

F.1.
Construcao do Volume de Controle

Cada fratura foi modelada geometricamente como um plano no espaco
tridimensional de coordenadas. Esses planos foram discretizados nesta tese a
partir de elementos triangulares. Os nds destes elementos constituem pontos no
espaco com coordenadas X,y e z. Para resolver a Equacdo F1 no plano da fratura
(isto €, num sistema bidimensional), foi feita uma transformacio de coordenadas
do espacgo tridimensional para o espaco do plano da fratura. Para realizar esta
transformagdo foram definidos es eixos x1 e x2 do plano. Esses eixos foram
definidos da seguinte maneira: o eixo x1 se fez coincidir com o rumo da fratura e
foi sempre mantido no plano xy do espacgo tridimensional de coordenadas, e o
eixo x2 foi obtido através do produto vetorial entre o vetor normal ao plano e o
eixo x1.

Os volumes de controle para cada né foram construidos a partir dos
elementos triangulares no sistema bidimensional. Na Figura F1 é mostrado um

plano discretizado em quatro elementos triangulares e seis nds (apenas mostrados
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z

os nos 1, j, k e 2). Nessa mesma figura é mostrada uma &drea sombreada que
representa o volume de controle do n6 i. Esse volume de controle estd formado
pela unido das parcelas sombreadas em cada elemento, cada uma dessas parcelas é
um subvolume de controle. No caso da Figura F1, sdo quatro as parcelas que
conformam o volume de controle do n6 i. O contorno de cada subvolume é
definido por segmentos internos localizados dentro do elemento e por segmentos
externos localizados no contorno do elemento. O subvolume no elemento E1 estd
delimitado pelos segmentos internos S1 e S2 e pelos segmentos externos Sbl e
Sb2. Para todos os elementos restantes existem os segmentos internos € externos
correspondentes, no entanto sdo mostrados apenas os segmentos correspondentes
ao elemento E1.

Os segmentos internos S1 e S2 foram obtidos a partir da unido dos pontos

centrais dos segmentos Noi— Noj, Noi— Nok é o baricentro do tridngulo,

respectivamente. Os segmentos externos Sbl e Sb2 foram obtidos a partir da

unido dos pontos centrais dos segmentos No6i — Ndj, Noi— Nok é o NO i. Este

mesmo procedimento foi empregado para construir os subvolumes de controle nos
elementos restantes.
Na Figura F1 s3o também mostradas as componentes (no sistema

bidimensional) dos vetores normais atuando (para fora) nos segmentos S1 e S2.

N6 2 N6 k
E2
n2s2 El
A
§2—> nls2
nlsb <«——[Sb Sb
Y — nlsl
n2sb s .
Sbl N6 j
NG i n2sl
x2
x1
E3

Figura F1. Volume de controle para o n6 i.
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F.2.
Discretizacao Espacial

A variante do MVF empregada nesta tese € a baseada no vértice. A seguir é

mostrada a integra¢do da Equacdo F1 no subvolume E1 do n6 i da Figura F1.

A integracdo ponderada da Equacgdo F1 € colocada da seguinte forma:

a(EC,) a(AS ) I(A, Sy ;) 3(A ) d(A,,T))
W 2b s eqf in f s strf awf ~ f
J- [2b¢ ot ot ot ot ot )
(F3)
—2ba—(0ij 8 -q;,C,)—(Q . —-Q )+2bQ, 1dA=0
W, € a fun¢do de ponderacao com valor igual a 1. Resulta entdo:
aec A d(AS,.,) O(AS, ) JA
.[[Zb( ( ) ( s eqf) ( s dmj)+ ( s 5rrj)+ ( awf j))
v ot ot ot ot ot
(F4)
—2ba—(6ij 8 -q;,CH)—(Q . —-Q )+2bQ,ldA=0

1

Substituindo A pela drea do subvolume no elemento El, a integral F4

resulta em:
0 HC Jd(A_S Jd0(AS, Jd(A S 0A T
J’ [2b( ( ) ( s eqf)+ ( s dmf)+ ( s Snf)+ ( awf f))
i ot ot ot ot
5 (F5)
—Zba (6D 5 8 -q;C; )— (Q ”_)+2wa 1dA,, =0

Empregando o teorema do divergente, e as componentes dos vetores
normais mostrados na Figura F1, a integral anterior € transformada em:
a(% ) a(AySeqf) + a(AsSdinf) + a(AsSxtrf) + a(Aawfrf)
ot ot ot ot

[ 12n(

AE1

)dA,, +

[ @, -9, )+2b0,1dA,
AE1

(Fo6)
dC,
+ I [-2b(6D ; F q,;C)ny,ds,
1

aC,
+ j (268D === = q,C Dy ds, =0

J
Em F6, os simbolos n;; e n;, representam as componentes dos vetores

normais nas direcoes i =x1 ei=x2.
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A concentragdo C da Equagdo F6 é substituida por uma combinacdo dos
valores nodais. No caso dos termos dispersivos, essa combinagdo foi feita a partir
da fun¢do de interpolacdo linear do elemento. No caso dos termos advectivos, essa
combinacdo foi feita a partir da fungdo de interpolacdo exponencial do elemento.
Esta funcdo de interpolag@o incorpora o efeito do sentido do fluxo. No Apéndice
H € apresentada a descri¢dao dessa fungdo. Desta forma, as concentracdes em F6
sdo:

Para os termos dispersivos:

C =C,=N,,(C) (F7)

Para os termos advetivos:

C =C,=N,, (C) (F8)

ma

Onde (C ) representa os valores de concentracdo nos pontos nodais, a

variavel N,,4, o valor da fun¢do de interpolagdo linear, e a varidvel N,,, o valor da
funcdo de interpolacdo exponencial.
A concentragdo S,, pode ser substituida por:
S o =K ,C (F9)
Empregando as Equagdes F7, F8 e F9, a Equagdo F6 € transformada em:

(60 + ASde )Cf N B(ASSdmf) N 8(ASSmf) N a(AM
ot ot ot ot

')

J 126(

AE1

)dA,, +

J- [, =L,,,-)+2bQ, 1dA,

AE1

ON, C
(’"—df))]n,.ﬂdsl (F10)

fij p)
X
i

Jd(N,,C,)
+ | 12660, )

S2 J

+ j [-2b(6D
S1
is2ds, +

[ 2b q,(N, Colngds, + [ 126 q,(N,,Cln,ds, =0

S1 S2

Sendo:
ny = (eﬂlf + de Asll'leqf )Cf + Sdin f Asll'ldinf + Sstrjf Aslllsrrf + Aawf rfll'lawf (Fl 1)

Integrando F10 e colocando o resultado na forma matricial, obtém-se a

discretizagdo espacial para os planos internos do subvolume de controle do n6 i.
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Fl(a(9+ AK,)C, .\ I(AS ) N A(AS,,) N J(A,,T))
o ot ot ot (F12)
+(A, +A)C, +FQ, =Q

(Observagao: a partir deste ponto os indices i, j, k, sdo associados aos nés i,
J» k do elemento e ndo mais ao sistema de coordenadas).
As componentes de F12 sdo detalhadas a seguir

F=[[2b Jaa, =2b% (F13)

AE1

[As (F14)

a(de) I(N )

= j [-2b(6D, ), ds, + j (266D, =

s1 ] J

Mng,ds, =

s @11, b, +eD12, ¢ ns +(6D21, b +6D22, ¢, )y |

n

: : T : S (F15)
s,[6o11, b, + 6012 ¢ )ng +(@D21 b, + D22 ¢ )y |

n

Il
b
MNﬁMN

S
Il
—

s,[6o11, b, + 6012, ¢, g +(6D21 b, +6D22, ¢, )n |

n

MN

L n=1

Aa = j [Zb qﬂ (Nma )]ni‘vldsl + I [Zb qﬁ (Nma )]ni‘VZdSZ =
S1

S2

2

zsn [(ql 15,, + quS” )nIS,, + (q21s,, + 4228,, )"25,, ]Nis,,

=l (F16)
=2b zsn [(qlls,, + qlzs,, )nls,, + (q21s,, + q22su )nzs,, ]st,,

n=l1

2

> 5, llgt1g +q12, o +lg21 +q22; g IV,

= J

c,=lc; ¢ c] (F17)

Os valores S, em F15 e F16 representam os comprimentos dos segmentos
internos. O subindice n assume valores n =1no segmento S1 e n = 2 no segmento
S2. O simbolo s, quando usado como subindice em F15 e F16, refere-se aos

valores relativos ao plano S, correspondente.
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As constantes b; b; by ¢ ¢j e cx em F15 correspondem as derivadas das
fungdes de interpolagdo de cada né em relagdo ao sistema de coordenadas x1-x2.

Esses valores sao obtidos da seguinte forma:

b _ON; Xy, =Xy ¢ _ON, _ Xy X,
"o, 24, "oox, 24,
N x o c, _ON; _my (F18)
T dx, 24, 7 ox, 2A,,
ON, Xy =Xy, ON, _ %i; — %
bk — — ck = =
a.xl 2AE1 axz 2AE1

Os valores xj;, Xjj, X1 X2i X2j, X2r €m F18, representam as coordenadas dos

pontos nodais no sistema de coordenadas do plano da fratura (bidimensional).
Os simbolos 6D11 , 6D12; , 6D21; , 6D22; em FI5, representam os
valores da dispersdo hidrodindmica nos segmentos internos. Os valores sdo

obtidos a partir da integracdo da interpolacdo linear nodal em cada segmento,

como colocado na Equagdo F19.

éDmng = j(ﬁDmniNi +6Dmn N ; + 0Dmn, N, )isn (F19)

S

n

Onde m e n assumem valores 1 e 2 para representar as componentes do

tensor de dispersdo. A integracdo resultante para cada plano é:

ODmng, = %(QDmni +6Dmn ;) + éHDmnk (F20)

&Dmng, = % (6Dmn, + 6Dmn, ) + éHDmn‘i (F21)

As dispersdes @Dmn;, @Dmnj, e @Dmn; representam os valores nodais. Esses

valores sdo obtidos da seguinte forma:

2 2
ll=a I +g 92 op ¢ (F22)
q q
2 2
2 =092 +o M yop ¢ (F23)
q q
9192

6D12 = 6D21 = (@, — ) (F24)
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07/3
T =
2
a‘v

(F25)

Sendo ¢, eq, as dispersividades longitudinal e transversal, respectivamente.

D, é o coeficiente de difusdo molecular, T a tortuosidade e &, 0 teor de umidade
volumétrico saturado.

Os simbolos g¢llg , ¢l2;, ¢21;, ¢22; em FI16, representam as
componentes direcionais da vazao especifica do fluido nos segmentos internos S/
e S2. Os valores foram obtidos a partir da integracdo da interpolagdo linear nodal
em cada segmento, como colocado na Equacdo F26.

gmng = j(qmniNi +gmn ;N ; +gmn, N, )“an (F26)
Sn

Onde m e n assumem valores 1 e 2 para representar as componentes

direcionais do fluxo. A integracao resultante para cada segmento é:

5 1
gmng, = B (gmn; +gmn ;) + gqmnk (F27)

gmng, = %(qmni +qgmn, )+ éqmn‘i (F28)

As vazdes gmn; gmn;e gmny representam os valores nodais. Esses valores
sdo obtidos a partir da solu¢@o do problema de fluxo e sdo determinados para cada

passo de tempo.

F.3.
Efeito do Contorno

Quando os segmentos externos do subvolume de controle coincidem com os
contornos do dominio do problema, os efeitos de fluxos nesses contornos devem
ser incorporados na equagdo discretizada do subvolume sob integracdo. No caso
da Figura F,1 isto acontece para os subvolumes nos elementos E2 e E3. Nesta
figura sdo mostradas as componentes do vetor normal (para fora) atuando no
segmento externo (Sb) do Elemento E2. O segmento Sb é o segmento Sb2
correspondente do elemento E2. Os efeitos dos fluxos nesses contornos sao
incorporados na Equacao F12.

Para manter a generalidade da formulagdo, sao discretizados os segmentos

Sbl e Sb2 considerando que ambos coincidem com o contorno.
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Existem duas possibilidades em relagdo ao fluxo no contorno:

- se o fluxo € conhecido, entdo basta acrescentar ao lado direito da Equacao
F12 uma parcela devida a esse fluxo. Essa parcela é dada pela Equacao F29.

Q. =(¢,5,C, +94,5,,C,)2b (F29)

Onde Q.; e Q. representam as vazdes por unidade de area por unidade de
tempo (que entram ou saem do dominio), € Sp;, Sy € 2b os comprimentos dos
segmentos mencionados e a abertura da fratura, respectivamente. As grandezas C,
e C, sdo os valores de concentracdo com que os virus sdo injetados nos segmentos

referidos. A Equagdo F29 corresponde a condi¢do de contorno do tipo Neuman.

- se o fluxo ndo for conhecido, € o contorno corresponder com uma face
onde existe fluxo de virus, entdo essa parcela do fluxo devera ser acrescentada na

Equacdo F12. Os segmentos no contorno sdo integrados da seguinte forma

d(N,,C,) d(N,,C,)
[ =200, #)}nmds,ﬁ [ =200, #)]nishzdsh2+
Sh1 J Sb2 J
(F30)
J- [2b 4q (Nmac}' ngds, + J- (20 qj (Nmac}' ngp,ds,, =0
Sh1 Sb2

(Observagdo: nesta equacao particularmente, os subindices i, j referem-se ao
sistema de coordenadas e ndo aos nos).

A integral resultante é:

(A, +A,) C'f (F31)
Onde:
Jd(N Jd(N
A, = .[ [—2b(6D ; M)]nisbldsbl + ,[ [=2b(eD M)]nié‘bzdsbz -
Shl j Sh2 ox J

i S,l6D11g, b, + D12, ¢, )y, +(6D21, b, +6D22, ¢ )y, |
; (F32)

SullDi1y, b, +6D12, ¢ )y, +(6D21, b, + D22, ¢, sy, |

Il
|
[\®)
S
M.\):
i

n

n=1

M-

n

S, \ep11, b, +6D12, ¢, g, +(6D21, b, +6D22,, c, )nzs,,”]
n=l1
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D>
%'—;

—_

[2b q,(N, )]nmmdsm"'j (20 q;(N,)n,,dsy, =

Sb2

A [(ql ISh,, + qleb,, )"1Sh,, + (421Sh,, + 422%,, )n2Sh,, ]Nish,,

MN

(F33)

=
Il
—

=2b S, [(ql 1Sb,, + qlzsb,, )n1s17,, + (921%,, + qzzsz;,, )nZSb,, ]stb,,

MN

1

=
1l

Sin [(q 1 IShn +ql2 Sb, )nmbn + (q 21 so, T4 22 Sb, )nZSbn ]Nksh”

M

:
1l
LN

Os valores Sp, em F32 e F33 representam os comprimentos dos segmentos
externos. O subindice n assume valores 1 em Sbl e 2 em Sb2. O simbolo s,
quando usado como subindice em F32 e F33, refere-se aos valores relativos ao
plano Sy, correspondente.

Os valores de dispersdo e vazdo nos segmentos externos sao dados por:

6Dmng, = %(HDmni )+ i (6Dmn ;) (F34)
6Dmng, = %(HDmni) + %(ﬁDmnk ) (F35)
g == (qnn)+ (gmn,) (36)
s == (gmn,)+ (qmn,) (37)

As Equagoes F31 a F33 definem a discretizagdo da condi¢do de contorno do
dominio. No caso de se considerar uma condicdo do tipo Cauchy, ambas as
matrizes Ay € A, devem ser avaliadas. No caso de se considerar uma condi¢ao de

contorno do tipo gradiente nulo, somente a matriz A,. deve se avaliar.

F.4.
Equacao Resultante da Discretizacao Espacial

Incorporando F29 e F31 em F12 obtém-se a seguinte expressao:
Fl(8(6’+ AK,)C, N B(ASSdmf) N B(ASSM) N B(Aawf )
ot ot ot ot

)+

(F38)
(A, +A, +A, +A)C, +FO, =Q+Q,
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Considerando as concentragdes sorvidas e filtradas dadas pelas equagdes

F39 a F41, e acoplando junto a Equacdo F38 obtém-se a equacdo discretizada

final.
a(ASSdinf )
T = (acf Katthattf - Sdiandeelf - Sdiansludinf ) (F39)
a(AsSstrjf )
T = (wj Ksrrf l//srrf - ASSS[rfILlSUf) (F40)
XA L) _ A T A T 41
T - (mf Kawf l/jawf - awf ~ f Kdawf - awf fﬂawf ) (F )
A equacao resultante da discretizacdo espacial para o subvolume de controle
dondié:
06+ AK,)C,
Fl( at ‘ ‘ ) + E (eKanjf l/jattf + eKS[Vf l//srrf + gKawf l/jawf )Cf +
(F42)
(Ad + Aa + Adc + AaC)C;’" = Q + Qc + E(Sdinj'ASKdetf ) + E(Aavvferdawf )

As matrizes Ay € Age SO precisam se avaliadas quando algum plano externo

coincidir com o contorno do dominio do problema.

F.5.
Discretizacao Temporal

Para realizar a integracdo no tempo, as derivadas temporais em F42 sdo
substituidas por aproximacdes em diferencas finitas. Neste trabalho, a integracdo
temporal € feita através da formulacao totalmente implicita. Isto é, a integracdo é
feita no final do passo de tempo. A integracao de F42 resulta em:

@+AK,),, C
F 1
At
(A +A, +A,L+A) C}'(r+1) = (F43)
@+AK,) C,
At

S @+D
r + E (eKattf l//an‘f + aKstrf Wstrf + eKawf Wawf )H—l C +

fa+D)

Q+Q +F/(S 0

t+1

Astetf) + Fl (A F Kdawf )t+l + Fl

din f awf * f

Onde t+1 e t indicam passo de tempo atual e prévio (alternativamente, final
e inicio do passo de tempo), respectivamente. Na Equagdo F43, os valores 6 A,
Kap Kawp Kooy Kawp Want, Worrp Wan Aawf Kaerp Kaawp Saine € Iy sdo grandezas

relativas ao né i, isto €, a formulagdo € condensada.
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Para completar a integracio do volume de controle do né i, é feito o
somatorio das parcelas de cada subvolume de controle para todos os elementos
(NE) aos quais ele pertence. Esse somatério € mostrado a seguir.

NE (@+AK,)

. t+l,e Cf(z+1) + Fl
At

e (eKattf l//attf + eKstrf l//strf + eKawf l//awf )Hl,e Cf(Hl) ]

e=1

NE
+ z [(Ad + Aa + Adc + Aac )H—l,e Cf(t+1),€] =

e=1

NE @+AK;),.Cp
Z [Qe + ch + Fle (Sdians Kdetf ) + Fle (Aawf 1—‘f Kdawf )t+l,e + Fle At ]
e=1

t+le
(F44)

O vetor C}e contém os valores nodais das concentragdes do né i e de todos
aqueles nds em conectividade com ele. A grandeza Cr (sem o subindice “e”) em

F44 € relativa ao n6 i. A Equacgdo F44 ¢ aplicada para cada n6 dentro do dominio.

Desta maneira € obtido o sistema de equagdes a ser resolvido.
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As equacdes que descrevem a variacdo das concentracdes sorvidas e
filtradas, na matriz e na fratura, foram descritas no Apéndice A. Neste Apéndice
G € mostrada a solucao numérica através do Método dos Volumes Finitos (MVF).
Cada equagdo € integrada para os subvolumes de controle do n6 i, mostrados nas
Figuras C1 e D1 dos Apéndices C e D, respectivamente. A somatoria das parcelas

de cada subvolume define a equacao discretizada para o volume de controle.

G.1.
Equacoes da Matriz

As equagdes de continuidade para a matriz sdo:

W dxdydzdt = (OCK W, — S ;o Py K g — S Pyl Ydxdydzdt — (G1)
)

(pg—tssrr)dxdydzdt = (6CK ¥, = P,S,, 1, )dxdydzdt G2)
AT

a(a—t)d dydzdt = (6CK )y, — A, VK, —A,Tu, dxdydzdt (G3)

Integrando G1, G2 e G3 no subvolume de controle da Figura C1 através do

esquema de residuos ponderados, tem-se:

a(p,S
IW [ (pb = ) (%Kan‘ Watt - Sdin IOh Kdet - Sdin Iobﬂdin )]dv = O (G4)
d
le[ (pgt W) (QCKXM’WXW - phSm:uxtr )]dv = O (GS)
%
a(Aaw
j (%Kaw l//aw - AawFKdaw Aaw 1—‘luaw )]dv O (G6)
%

Para o fator de ponderacdo, W, =1, as integrais resultantes sdo:

a(prdin )

F
i ot

—(OCK ¥ s = S iin Po Kot = S iin Pp i )1 =0 (G7)
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a(p,S,
Fl [(p#””) - (%‘Kstrl//srr - prstrlllsrr )] = 0 (G8)
Fl % (%K l//aw IﬂI{daw - Aawrﬂaw )] = 0 (G9)

\%
Onde F, = TE, e Vg o volume do tetraedro. Isto é, o volume do subvolume

de controle corresponde com a quarta parte do volume do elemento.

Substituindo os termos transientes em G7 a G9 por aproximagdes em
diferencas finitas ascendentes, € somando os subvolumes de controle do né i para
todos os elementos (NE) aos quais ele pertence, obtém-se a equagao discretizada

final para o volume de controle do nd i.

1
z Flepb,e (E + Kdet + '/’ldin )e Sdin,(H—l) =
“ (G10)

&, (p eS in)t
z [Fle % + Fle (QCKatt,el//att,e )t+l]

1
z lepbe( +Il'latr)e str (r+1)
! (G11)

& (IO e str )t
z [Fle I]’T + Fle (%thr,el//str,e )H—l]

e=1

NE

1
Z EeAaw (H—l)( +Kdaw +ﬂaw)e t+1 =

j\;; (A, (G12)
z [Ee% (wKawel//awe)Hl]

e=1

G.2.
Equacoes da Fratura

As equacdes de continuidade para a fratura sao:

a(AsSdinf )
— dxdzdt = (G13)

Zb(m Kattf l//arrf dmf Ab Kdel f dmf sllldmf )dXdZdt

2b
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AAS,,)
2= et = 2D(OC K Y.y = A, by Ve (G14)
A T.)
2b#d d dt =
o E (G15)

2b(%f Kawf Wawf - A 1—‘f Kdawf - Aawf 1—‘f ﬂawf )dXdZdt

awf
Integrando G13, G14 e G15 no subvolume de controle E1 da Figura D1

através do esquema de residuos ponderados, tem-se:

a(AsSdin f )
J-Wl DbT = 26(0C K 1V iy = S tin s A K ger p = S in s AsMin 1 )JdA =0
A
(Gl6)
d(A,S,,)
[w, (26— = 25(OC K ¥y = A,S My WA =0 (G17)
A
a(Aawf rf )
IWI [2bT - Zb(HCf Kawf l//awf - Aawf rf Kdawf - Aawf rf ﬂawf )]dA = O

A

(G18)

Para o fator de ponderacdo, W, =1, as integrais resultantes sdo:

a(Adeinf )

F, [T— (OC K i Voiy = Suiny AKier ; = S Asbbain )1=0  (G19)
a(AXSmf)

FI[T_(%fKYt'”fI//YWf _AYSYNf/'lYIIf)]:O (G20)
a(Aawf Fj)

F, [T —(OC K Wop = Ait Ui K sy — A T M )1 =10 (G21)

A
Onde F, = ZbTE’ e Ag a area do elemento. Isto €, a area do subvolume de

controle corresponde com um ter¢o da drea do elemento.

Substituindo os termos transientes em G19 a G21 por aproximagdes em
diferencas finitas ascendentes, e somando os subvolumes de controle do né i para
todos os elementos (NE) aos quais ele pertence, obtém-se a equagao discretizada

final para o volume de controle do né i.
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1
z FleAse (E + Kdetf + ﬂdinf )e Sdin f.(t+1) =
! (G22)

(AseSdinf )t
z [Fle T + Ee (wf Kat{f',el//ctr[f,e )1‘+1 ]

1
z FleAse (A_t + Il'lstrjf )e Ssrrf,(r-%—l) =
« (G23)
& (AseSxtrf )t
F +Fle(%sttrfl//Strf)t+l]

NE

1
Z EeAawf,(t+1) (E + Kdawf + ﬂawf )e 1—‘f,(i-%—l) =

" (G24)
F Bl e oo k

z [ le At + le ( f T anf e l//awf,e )H—l ]

e=1

Todos os valores mostrados nas Equacdes G10 a G12 e G22 a G24 sdo
relativos ao né de integragdo (no caso do exemplo nd i). A formulacdo ¢é
condensada, e por isto ndo foram empregadas fun¢des de interpolacdo nas

integracoes.
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APENDICE H:
Funcao de Interpolacao Exponencial

As equagdes diferenciais de continuidade respondem a descricdo em termos
matematicos dos processos fisicos envolvidos num determinado problema. Cada
termo da equacgdo diferencial pode ser interpretado desde o ponto de vista fisico e
desde o ponto de vista matematico. No caso da equagdo de continuidade para o
problema de transporte de massa, os processos advectivos e dispersivos tém
interpretacdo fisica e matematica. Desde o ponto de vista matemético, o termo
dispersivo € do tipo eliptico e transmite as informacgdes em todas as direcdes do
dominio. O termo advectivo é do tipo parabdlico e transmite as informagdes
apenas no sentido do fluxo. Qualquer funcdo de interpolacdo que pretenda
representar a variagdo no espaco das grandezas transportadas por advec¢do e/ou
dispersdo, deve também ser capaz de reproduzir os comportamentos elipticos e
parabdlicos. Neste trabalho de tese, os termos dispersivos foram interpolados com
fungdes lineares, e os termos advectivos com uma fungdo exponencial.

A funcdo de interpolagdo exponencial empregada nesta tese foi inicialmente
proposta por Baliga e Patankar (1980) para estudar problemas de adveccdo e
difusdo em elementos finitos triangulares. No ano de 1986, Prakash apresentou
uma versdo modificada desta funcdo ao incorporar o efeito dos termos fontes
(Prakash,1986). No mesmo ano de 1986, LeDain Muir e Baliga apresentaram a
extensdo da formulac@o original para problemas tridimensionais com elementos
tetraédricos. LeDain Muir e Baliga (1986) destacam que a funcao de interpolacdo
exponencial ndo necessariamente garante continuidade C° nos contornos dos
elementos (ndo garante continuidade da concentragao por exemplo). Porém, esses
autores também ressaltam que a funcdo de interpolacdo e suas derivadas sdo
continuas dentro do elemento e, portanto continuas nos contornos dos volumes
finitos. Na medida em que o ndmero de Peclet diminui, o valor da funcdo
exponencial tende ao valor da func¢do de interpolagdo linear. Isto €, a funcao de

interpolagao linear é um caso particular da fungao exponencial.
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A seguir € descrita a mecanica da aplicacdo desta funcdo para o caso
bidimensional.

Morfologicamente a fung¢do exponencial apresenta o mesmo aspecto da
funcdo linear tradicionalmente empregada para interpolar em elementos
triangulares. A diferenca estd nas coordenadas utilizadas na interpolacdo. Essas
coordenadas resultam de transformacdes exponenciais das coordenadas do
problema para um novo sistema de coordenadas paralelo ao sentido do fluxo. A
interpolacdo de uma varidvel primdria arbitraria (C) é dada pela seguinte
expressio:

C=A(+BY+D (H1)

Onde A, B e D sido valores constantes € £ e Y as coordenadas do ponto

onde o valor de C serd determinado. A maneira como as coordenadas £ e Y sdo

obtidas € explicada a seguir.

Considere o elemento triangular mostrado na Figura H1. Nessa figura é
mostrado o sistema global de coordenadas definido pelos eixos X1 e X2. Dentro
do elemento estd localizado o ponto B, que corresponde ao baricentro, definido
como o ponto de encontro das medianas (as linhas tracejadas). Vale ressaltar que

as medianas correspondem com os contornos dos volumes de controle para cada

5
né dentro do elemento. Adicionalmente é mostrada a direcdo do fluxo (vetor V).
Esse vetor € a resultante do valor médio das velocidades nodais (no sistema global

de coordenadas) calculada no baricentro.

R T o P R Y > VL, TV, - - -
_ i,x1 Jxl k,x1 1,x2 Jj.x2 k,x2 _
V= 3 ) x,+ 3 )X, = v, x+v,x, (H2)
- —
Onde x, e x, s@o vetores unitdrios, e Viats Vi o Via VixzoVjaosVir @S

componentes nodais da velocidade nas diregoes X1 e X2.
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X2

NG j

Figura H1. Sistemas de Coordenadas para a aplicagao da fungao de interpolagao

exponencial.

Na mesma Figura H1 € mostrado um sistema local de coordenadas definido
pelos eixos X1’ e X2’. A origem desse novo sistema de coordenadas € feita

coincidir com o baricentro do elemento, e a direcdo de X1’ € escolhida de maneira

tal que seja paralela a direcdo do vetor \7 . Desta forma o eixo X1’ coincide com a
direcdo do fluxo. A direcdo do eixo X2’ € obtida por ortogonalidade entre a
normal ao plano do elemento e o eixo X1°. As coordenadas globais e o vetor de
fluxo sdo transformados para este novo sistema de coordenadas.

O vetor de velocidade média do elemento, no novo sistema de coordenadas

X1’, X2’ € dado por:

-

Vi + Vzl )xll"' 0) xzv =V, xl' (H3)

X

5
Onde x;, ex, sdo os vetores unitdrios no novo sistema de coordenadas e V,
-
velocidade resultante (mddulo do vetor V).
As coordenadas nodais sao transformadas linearmente do sistema global

X1, X2, para o sistema local X1°, X2’, obtendo-se assim as novas coordenadas

xli,xlj,xlk,xZi,x2j,x2k.
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A partir das novas coordenadas no sistema local, sdo obtidos os valores

maximo e minimo no eixo X1’.
X, .. =Madximo(xl,, xlvj ,xl,) (H4)
X pin = Mininmo(x1;,x1;,x1,) (H5)
Seguidamente € definido o valor do nimero de Peclet para o elemento.

- X min )

(X
P — V max
e p n D

(H6)
Onde p € a massa especifica do fluido e D a dispersdo. Deve ser dito que a
formulag@o original foi proposta para problemas difusivos e ndo dispersivos, pelo
que D representa originalmente o coeficiente de difusdo.
Na formulagdo apresentada nesta pesquisa D corresponde a dispersao
representativa na direcdo do fluxo (eixo X1’). O valor de D foi obtido a partir do

tensor de dispersao médio (do elemento) da seguinte forma:

D= \/(Dlle +D12,)* + (D21, + D22,)* (H7)
Onde D11,,D12,,D21,,D22,, sdo os valores (médios) do tensor de

dispersao no baricentro do elemento. Esses valores foram obtidos por interpolacao
linear dos valores nodais (média aritmética).

A massa especifica na Equacdao H6 surge na formulacao original de Baliga e
Patankar, devido a varidvel transportada estar referida a massa do material que a
transporta. Nesta pesquisa, a varidvel transportada corresponde a concentragao dos
virus, e é referida ao volume e ndo a massa do fluido. Por esse motivo o valor p
empregado nesta tese € p = 1. O simbolo p ¢ utilizado nas equacdes deste
apéndice para manter a conformidade com a formulagao original.

A partir do nimero de Peclet calculado, € feita uma nova transformacao
apenas das coordenadas do eixo X1’. Essa nova transformacao € realizada com a
funcdo exponencial mostrada na Equacao HS.

D X_Xmax
§=—IExp(P, —>"—
pv Xmax _Xmin

n

)—1] (H8)

Com & e Y = X2’ sdo finalmente definidos os valores das coordenadas a

serem empregadas na Equacdo H1. A obtencdo das constantes A, B e D da

Equacdo H1 segue as mesmas regras da funcdo de interpolagdo linear tradicional.
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Para o caso de interpolacdo em tetraedros, a Equacdao H1 € modificada, se
tornando:

C=A(+BY+DZ+E (H9)

Onde os valores & sdo obtidos com (HS8) e os valores Y e Z representam as

coordenadas nos eixos ortogonais com origem no baricentro do tetraedro
(homologas ao eixo X2’). As constantes sdo determinadas a partir das novas

coordenadas & ,Y e Z de maneira similar a fung@o de interpolag@o linear.

A seguir é mostrada a aplicacdo da funcdo exponencial para um caso
bidimensional simples. Considere o tridngulo da Figura H2, com o sistema de
global de coordenadas X1 e X2. Para cada né do elemento s@o mostradas as
coordenadas no sistema global. Para efeitos da simplicidade, a dire¢ao do fluxo no
baricentro coincide com a direcdo do eixo X1. O médulo do vetor de velocidade é
considerado unitario V, = 1 Desta forma, o novo sistema local de coordenadas

X1’-X2’ coincide com o sistema global.

N6 k - (1/3,1)

Direcao do Fluxo X1'
_

v =1

N6 j - (1,0)

X1

Figura H2. Exemplo de Aplicacéo.
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Assim, as coordenadas nodais no novo sistema local sao:

Coord. X1  Coord. X2 Coord. X1’
N6 i 0 0 -0,444
N6 j 1 0 0,556
No6 k 1/3 1 -0,111

Para estas coordenadas xmax — xmin = 1,0

A partir das coordenadas anteriores, foram

interpolacdo no baricentro do elemento para dois casos de niimero de Peclet.

P, =0.0001 ( corresponde a D = 10000 )
P, =10000 ( corresponde a D =0,0001)

Coord. X2’=Y
-0,333
-0,333
0,667

248

avaliadas as fungdes de

Os valores das coordenadas & Y e das fungdes de interpola¢do nodais sdo

mostrados a seguir.

Coord. Coord. & Coord. Y Interpolacio Interpolacido
para para para para
D =10000 D =0,0001 Pe =0.0001 Pe = 10000
N6 i -1,000 -0,0001 -0,333 1/3 2/3
N6 j 0,000 0 -0,333 1/3 0
N6 k -0,667 -0,0001 0,667 1/3 1/3

Dos resultados anteriores € possivel concluir que:

Para numeros de Peclet baixos, isto é, para problemas de dispersao

dominante, a fun¢do exponencial reproduz os mesmos valores que a funcao linear.

Para nimeros de Peclet altos, isto €, problemas com advec¢ao dominante, a

funcdo exponencial consegue reproduzir o efeito do sentido do fluxo. No caso do

exemplo anterior, o valor no baricentro da varidvel interpolada € dado apenas pela

combinacdo dos valores dos nds i e k. Isto é fisicamente correto uma vez que

informagdo € transmitida no sentido do n6 j. A informacao do né j ndo pode ser

transmitida a montante.
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Anexo 1:
Solucoes Analiticas

Sao mostradas neste anexo, as solugdes analiticas empregadas no Capitulo 5

para validar a solu¢do numérica do programa VirTran-3D.

An.1.
Fluxo Saturado Unidimensional em Regime Transiente

Solugdo apresentada por Carslaw e Jaeger (1946) (apud Frind,1995) para

condi¢ao de contorno do tipo Dirichlet.

u(x,t) X 231 nix —n*7n*Kt
—2 L=l Y —send—— rexpi————— An.1
u { L} %;n { L } p{ L*Ss ( )

onde

u = carga de pressao (L)

u, = carga de pressao imposta (L)
x = distancia (L)

L = comprimento do dominio (L)
t = tempo (T)

K = permeabilidade saturada (L/T)

Ss = armazenamento especifico (1/L)

An.2.
Transporte unidimensional de virus no meio poroso saturado

Solucdes apresentadas por Sim e Chrysikopoulos (1995) para condicdes de

contorno do tipo Dirichlet e Neuman.
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Para Condicdo de Dirichlet:

Clx,1) = CExp{ HJH[E (-H )ij byBe- g] [4gg+(H—A—Z]—D)§}ngdT

2 Drxg’
2B —¢ ] U?
+ Exp(—Ht) ! o LDG +(H-A- E)g}dg‘} (An.2)

Para Condicdo de Neuman:

C(x t)—f/_ [ HHH Exp(—Hf)Jo[%/Bg(f—g)]*

1 x U’ Ux ] X U |¢
E H-A—— ——FExp| —+(H - A)¢ |E — .=
{ P xp{4 g+( 4DJ§} o) xp[ +( )g rf{2 Dg+ 2‘/D}}dgd7

t 1 —x* U? ]
+ Exp(—HY) ! J [21/Bg(7 —¢) %ﬁ ExpLD + [H —A- Ejg_

s v f¢
2\/_ Exp{ +(H - A)Q}E}fc{ \/D_g+ 5 D}}dg}

(An.3)
Onde
A = Katt + ltll (An4)
5= KuKi® (An.5)
P
H=—<- K0 + U, (An.6)
P

C = Concentragdo na fase liquida ( virus/L?)

C, = Concentracdo na fase liquida imposta no contorno ( virus/L’)
U = velocidade intersticial do fluido (L/T)

D = dispersao dos virus (L2/T)

K., = taxade adsor¢do (1/T)
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K4 = taxa de desor¢do (1/T)

M = taxa de inativagdo dos virus na fase liquida (1/T)
Main = taxa de inativacdo dos virus na fase sorvida (1/T)
@ = teor de umidade volumétrico saturado (L3/L3)

x = distancia (L)

t = tempo (T)

Jo = Funcdo de Bessel do primeiro tipo de ordem zero.

An.3.
Transporte unidimensional de coldides huma fratura saturada com
abertura constante

Solucdes apresentadas por Addel-Salam e Chrysikopoulos (1994) para

condi¢des de contorno do tipo Dirichlet e Neuman.

Para Condicdo de Dirichlet:

Ux x=Ut&
Exp[ﬁ(l—f)}ﬁfc{ 2\/5}

C(x,t) = 2” U U (An.7)
X x+Ut
+ Exp{ﬁ 1+ f)}Erfc{ Dt }
Para Condicdo de Neuman:
1 xp[— (- f) {x Utf}
+&
Clxn)=C, ch {—(1+ 5)} {xt/U_ﬂ (An.8)
Ub® Ux 2Ukt x+UtE
+4DkExP[D }Ef[zx/_}
Onde:
=+ D112 (An.9)

Ub*
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C = Concentragdo na fase liquida ( # coléides/L?)

C, = Concentracdo na fase liquida imposta no contorno ( # coléides/L?)
U = velocidade intersticial do fluido (L/T)

D = dispersao dos coldides (LYT)

k = coeficiente de deposi¢do na fratura (L)

b = abertura da fratura (L)

x = distancia (L)

t = tempo (T)

252
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