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Resumo ‘$

Atualmente existe uma ampla preocupacdo com a contaminacdo das dguas subterréne@evido a
necessidade de lidar com problemas desta natureza, far-se-4 necessdrio o d n%y mento de
pesquisas que possibilitem o entendimento da propagacdo de poluentes em meigs.porosos, motivando
a necessidade do incremento de modelos matemdticos e cddigos computacionais que simulem o
transporte reativo multiespécies. Neste trabalho, objetivou-se a implementacio de um modelo
matematico computacional para a simulacdo numérica da migra¢aosbi nsional transiente de
poluentes na regido saturada do solo, contemplando os mecanismos veccao, sorcao e reacao
quimica. O modelo matematico foi discretizado utilizando o método ﬁrico dos volumes finitos. O
modelo foi validado utilizando uma solucdo analitica para (&) semi-infinito saturado. Os
resultados demostram que uma fonte de contaminante il@no meio poroso saturado, com
geometria definida, migra gradualmente em direcdo a profundidade e largura do meio, devido ao fluxo
convectivo e difusivo, concomitante com retardo do poluente; induzido pela sor¢do na matriz sélida. A
concentracdo de contaminantes no meio poroso satzéado apresenta flutuacdes ciclicas, conforme

dindmica dos parametros e alteracdes dos perfis# ¢do a taxa de reacdo quimica, observou-se
que, quanto maior o valor do coeficiente de reagad; menor a concentracdo e a profundidade que o

poluente atingiu na zona saturada. O modelo tacional implementado apresenta uma ferramenta
de apoio para a avaliacdo de impactos 1entais, sendo possivel visualizar a extensdo e o
comportamento de uma pluma de contaminacdo e realizar inimeras operacdes com baixo custo

computacional, produzindo resultado ricos aproximados dos fendmenos reais.
Palavras-chave: 4guas subterrﬁne& 108 porosos; modelagem matematica; simulacdo numérica;

volumes finitos. o

Analysis of the reactive transport of chemical species in the saturated zone of the soil
(through Computational Fluid Dynamics (CFD)
&/

Abstract @ %

Currently the W wide concern about contamination of groundwater. Due to the need to deal with
problems nature, it will be necessary to develop research that enables the understanding of the
spread o, lutants in porous media, motivating the need for an increase in mathematical models and
comiputational codes that simulate the multispecies reactive transport. In this work, the objective was
to ement a computational mathematical model for the numerical simulation of the two-
dimensional transient migration of pollutants in the saturated region of the soil, considering the
mechanisms of advection, sorption and chemical reaction. The mathematical model was discretized
using the finite volume numerical method. The model was validated using an analytical solution for a
semi-infinite saturated medium. The results show that a contaminant source injected into the porous
saturated medium, with a defined geometry, gradually migrates in the direction of the depth and width
of the medium, due to convective and diffusive flow, concurrent with pollutant retardation, induced by
sorption in the solid matrix. The concentration of contaminants in the porous saturated medium
presents cyclical fluctuations, according to the dynamics of the parameters and changes in the
profiles. In relation to the chemical reaction rate, it was observed that, the higher the value of the
reaction coefficient, the lower the concentration and the depth that the pollutant reached in the




saturated zone. The implemented computational model presents a support tool for the evaluation of
environmental impacts, being possible to visualize the extent and behavior of a pollution plume and
perform numerous operations with low computational cost, producing numerical results approximate
of the real phenomena.

Keywords: groundwater; porous medium; mathematical modeling; numerical simulation; finite
volumes.

1. Introducao

Com a crescente dependéncia dos recursos hidricos para atender as necessidades domésticas,
agricolas e industriais, o acesso a dgua subterranea limpa € um tema de preocupacio em todo o mundo
devido as atividades antropog€nicas liberarem uma miriade de poluentes que eventu nte
encontram seu caminho para os aquiferos e contaminam as dguas subterraneas.

Notadamente com a pressdo na disponibilidade hidrica superficial e o uso, acghityado das
captacdes subterrineas para abastecimento, cresce o risco de contaminagdo das umidades=aquiferas,
desta forma, se faz necessdrio integrar as intervengdes antrdpicas com os atributos naturais para avaliar
o potencial de contaminag¢do (COSTA et al., 2022).

Exemplos de fontes poluidoras de dguas subterrdneas podem ser citados como: lixiviacdo de
aterros ndo controlados contendo residuos industriais e/ou domésticos, infiltracio de pesticidas e
fertilizantes de 4reas agricolas e vazamento de uma ampla gama de tarhinantes organicos. E
possivel mencionar ainda o vazamento ou derrame de hidrocarbonetos%j ados do petréleo, também
responsdvel por contaminagdes de aquiferos em todo mundos.( R; BOVING; KREAMER,
2017).

A degradacdo desses meios, que é comumente emprega ara o descarte dos poluentes, gera
maleficios que impedem, muitas vezes, a prospec¢do da vida e, por isso, se torna cada vez mais
necessdrio entender e buscar formas que amenizam os impactos gerados pelo desenvolvimento
desordenado (ANTENOR; SZIGETHY, 2020). . (k

Devido ao interesse dos pesquisadores na i#¢ao das taxas de propagacdo de poluentes em
compartimentos ambientais e na remediac¢ag n@; e estabeleceu a necessidade do desenvolvimento
e implementacdo de modelos mateméticos e% computacionais para simular o transporte reativo
de madltiplas espécies. Q

E possivel observar na comuni entifica dedicada ao estudo do transporte de poluentes,
que no decorrer dos novos avah & técnicas de modelagem, os modelos mais comumente
utilizados agora sdo modelos emiticos baseados na conserva¢do de massa, momento e energia,
exigindo solugdes de equ diferenciais parciais sob o limite especificado ou condi¢des iniciais
bem definidas do sistema aquifero (SHARMA et al., 2020).

Sarraute, Husson e.Gomies (2019) investigaram o efeito da difusividade no transporte e destino
de agrotdxicos. Os testudaram os coeficientes de difusdo de seis pesticidas em meio poroso
saturado e conclui &rﬁe a difusdo na dgua € um parimetro importante para a estimativa do destino
ambiental de p‘é icidas quando a advec¢do nio € dominante.

Perina (2022) estudou uma nova solug@o para o transporte de soluto advectivo-dispersivo de
espécies, deschvolvida para um aquifero tridimensional de espessura finita, largura finita, extensdo
se '—'nf@ ao longo da direcdo do fluxo, porosidade dupla, sor¢do linear de equilibrio e decaimento
d ira ordem. Concluiu-se que o uso pretendido do modelo foi orientar a sele¢do de parametros
de tramsporte para verificar a precisdo em meios mais complexos.

Chen et al. (2019) apresentaram um novo modelo semi-analitico para simular as migracdes de
plumas de contaminantes sujeitos a sor¢do com taxa limitada, demonstrando que o processo de sor¢ao
com taxa limitada pode ter um efeito profundo sobre o transporte de soluto no ambiente subterrineo.

Além do desenvolvimento de pesquisas essencialmente conceituais, o estado da arte aponta a
vertente de validagdes e aplicacdes experimentais de modelos mateméticos computacionais, a exemplo
de Banaei, Javid e Hassani (2021), que propuseram um modelo numérico bidimensional para simular o
fluxo de 4guas subterraneas e transporte de poluentes através de meios porosos, além de considerar os
efeitos de sor¢do, retardo e volatilizagdo no contaminante, validaram o modelo com vérios casos de
testes analiticos e experimentalmente no distrito rural de Jajrud, localizado perto da cidade de Teer3,




no Ird. O resultado revelou que a advec¢do foi considerada como principal processo no transporte de
contaminantes na forma reativa e ndo reativa, devido a alta velocidade do fluxo hidrico nessa regido.

O cendrio se mostra favordvel para o desenvolvimento de pesquisas neste tema inicialmente
apresentado, fortalecendo a crescente demanda por métodos preditivos que colaborem com a
dindmica, controle e monitoramento dos multiplos sistemas e matrizes ambientais.

Neste sentido, o presente trabalho propde a implementacio de um modelo matemético
computacional para a simulacdo numérica da propagagdo bidimensional transiente de poluentes na
regido saturada do solo, considerando os mecanismos de advec¢do, sor¢do e reagdes quimicas, com
validacdo através de uma solucao analitica.

No restante do artigo, a secdo 2 apresenta uma revisdo da literatura, incluindo os principais
modelos matem4ticos, numéricos e computacionais existentes para simular a propagagdo de poluentes.
A secdo 3 descreve a metodologia utilizada, incluindo os principais mecanismos fisicos e 0s
considerados e as técnicas numéricas empregadas. A se¢do 4 apresenta os resultados @los e os
discute. Por fim, a se¢@o 5 apresenta as conclusdes e sugestdes para futuros trabalhoi ,\

2. Referencial tedrico

A Dinamica dos Fluidos Computacional (DFC), ou Computacional Fluid Dynamics (CFD), é
uma drea que utiliza técnicas computacionais para simulagdes de proble ansferéncia de calor e
mecanica dos fluidos (FORTUNA, 2000; VERSTEEG; MALALASEK 1995).

Uma forma de resolver as EDP (Equacd % ciais Parciais) € pelo método
numérico, para conseguir estas solugdesgos,métédos numéricos mais utilizados sdo,
o Método de Volumes Finitos (MVF), Elementos Finitos (MEF) e o de
Diferencas Finitas (MDF). Historicamente, 0 MDF foi sempre empregado na drea de
mecanica dos fluidos, enquanto, MEF foi para a drea estrutural na solugdo de
problemas de elasticidade, porém, tanto o MDF como o MEF n@o sdo conservativos
em nivel discreto, enquinto VF realiza um balanco de conservacdo da
propriedade para cada ume elementar para obter a correspondente equacio
aproximada (MALISK 4,p. 4-5).

Sobre o Método dos Volumes F@r segundo (MALISKA, 2014), qualquer método que
obtenha as equagdes aproximadgs o em consideracdo e satisfazendo a conservacido das
propriedades em nivel de volume entares € um MVF. O MVF é amplamente empregado nas
mais diversas dreas do conheeimento cientifico nas udltimas décadas devido a sua abordagem
conservativa que favorece @ senvolvimento de programas para problemas de dindmica dos fluidos
computacional.

Os métodos numéricos e solugdes de equacdes diferenciais para problemas do transporte de
poluentes utilizan& VF foram estudados extensivamente por muitos pesquisadores
contemporanegs c%) hmadi; Kilanehei e Nazari-Sharabian (2021), Ahusborde et al. (2019), Liu et
al. (2020), NavN{ al. (2019) e Rao, Zhao e Liu (2022).

Segu@ a’‘temdtica, os seguintes trabalhos podem ser mencionados: a simulagdo numérica de
efeitos de-fraturas em diferentes escalas nas distribui¢cdes de saturacdo em inundacdes de dgua através
do mé o&@e volumes finitos (TANG et al., 2022); um estudo sobre a simulagdo numérica de reagdes

ido-s6lido em meios porosos cujas equacdes de transporte de soluto e reagdo quimica foram
discretizadas por um esquema de volumes finitos (LIU; MOSTAGHIMI, 2018); métodos combinados
de elementos finitos e volumes finitos para fluxo e transporte em meios porosos (MOUTEA; AMRI,
2021); analise numérica de um esquema de volumes finitos para o controle da poluicdo das dguas
subterraneas (CHOQUET; DIEDHIOU; DINE, 2020); utilizagdo de rede neural de volumes finitos
para modelagem do transporte de contaminantes de subsuperficie (PRADITIA et al., 2021).

Do ponto de vista académico, o desenvolvimento de abordagens e formulacdes alternativas para
um mesmo método enriquece e amplia a discussdo sobre as multiplas metodologias.

Em termos da matriz ambiental, a regido saturada do solo é heterogénea em algum grau.
Visando simular plumas de poluentes € preciso conhecer suas caracteristicas € 0os mecanismos que
influenciam o transporte de solutos neste meio.



Segundo Bear e Cheng (2010), o solo abaixo da superficie pode ser dividido verticalmente em
vérias zonas essencialmente horizontais, de acordo com a propor¢do do espago vazio que € preenchido
com 4gua. Dessa forma, é possivel compreender duas zonas principais:

e Zona saturada, em que todo o espaco vazio é ocupado por dgua;

e Zona ndo saturada (também referido como zona de aeracdo ou zona vadosa), onde apenas

parte do espaco vazio é ocupado por dgua, sendo o restante ocupado por uma fase gasosa.

Existem dois tipos diferentes de processos de transporte neste meio, a advecgdo e a difusdo. A
adveccdo denota o transporte de uma particula puramente deslocada de um lugar para outro pelo fluxo
do campo. A difusdo é um processo que se origina na diferenca de concentra¢do, hd uma tendéncia

para equalizar os gradientes no meio, a qual pode ser expressa pela lei de Fick (HOLZB R,
2012).

Os efeitos dos processos quimicos que podem ocorrer entre a zona satura;la a; solucdo
contaminada durante a migracdo de solutos em um meio poroso é de grande imp ort 01 de uma

maneira geral, causam um retardamento no fendmeno do transporte (VASCONC

Os processos de sorcdo podem ser divididos em adsorcdo/dessorcdo e abs a0. O prlmelro
refere-se ao acimulo de contaminante na superficie do sélido (solo), enquante a absor¢do implica na
maior ou menor penetracdo no sélido pelo contaminante (BEAR; CHEN\

3. Modelagem matematica

Nesta se¢ao sao esclarecidas todas as descri¢cdes do dese 1@ 0 metodoldgico matematico,
computacional e numérico proposto no trabalho. O ponto-nieialino desenvolvimento do modelo
matematico é a obtencdo das equacdes diferenciais que descre o transporte de poluentes em um
meio poroso.

O transporte de poluentes reativos em dguas subterrneas, supondo as interagdes quimicas,

considerando o fluxo bidimensional transiente eona do x, foi simulado através da equacdo de
adveccdo-difusdo-reagdo, conforme decomposu;a ynolds descrita por Holzbecher (2012).
+ ( C) = @ ac) kCR (1)
= ox Pur g

na qual: C representa a cormn@:g}' do poluente (mg.L™1), uC representa a velocidade na fase
liquida no meio poroso (m.dia™Y), Dy, (m) e Dyr(m) os coeficientes de difusdo hidrodindmica
longitudinal e transversal respectivamente, kC o coeficiente de reacdo quimica (dia™!) e R o fator de
retardo da pluma (adimefisional).

O problema résolvido foi a solu¢do numérica, bidimensional, transiente, com decaimento de 1°
ordem, Velomclad nte e horizontal, com retardo.

dado foi simulado em uma 4rea conceitual e simétrica com 10 m de largura e

100 m de E&d dade, utilizou-se uma malha de cdlculo cartesiana, igualmente espagada de 500 x
1000 volames ‘de controle. As condi¢Ges iniciais foram especificadas em termos de concentragdo
atri soluto C(x,y0) = C,(x,¥), as condigdes de contorno apresentam, na injecdo do
c i nte, concentracdes especificadas tipo Dirichlet e fluxos especificados nos demais contornos
tipo Neumann, conforme ilustrado na Figura 1.

Figura 1 — Geometria, condic¢des iniciais e de contorno delineadas no modelo
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A obtencdo das equacdes aproximadas pelo método dos volumes finitos através da
integracdo da equacdo na forma conservativa, sobre o volume elementar, no te e'no espacgo, onde

(e,w,n,s) sdo as interfaces de um volume finito bidimensional em qualquer das direcoes leste, oeste,
norte e sul, respectivamente. Assim a Equacdo 1 pode ser reescrita na forma %quagﬁo 2.
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Integrando o termo transiente da Equ no tempo e no espaco obtém-se a Equacgdo 3, em
que Cp denota a concentragdo avaliada no volume de controle e C§ no tempo inicial.

t+AL e 9
f f é«; dt = RAxAy(Cp— C) 3)
t W,

Optou-se pela cdo do método upwind na avaliacdo do termo advectivo, integrando o
termo da Velomdad uacdo 2 no tempo e no espago tem-se a Equacgdo 4.

\H Cen
%4 fA f f — (uC)dxdydt = (uC|,— uc|,)ayat (4)

n

Portanto, para u (velocidade de escoamento na direcio de x (m.dia')) >0, C, = Cy e
Ce = CP‘

Integrando o termo dispersivo na direcdo longitudinal e transversal partindo da Equacdo 2 no
tempo e no espago, tem-se a Equacdo 5.
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Arranjando a aproximacdo das derivadas do termo difusivo nas faces por diferencas centrais, as
Equacdes 6 e 7 foram obtidas, em que Cg , Cy, , Cy € Cs representam as concentragdes avaliadas nos
volumes de controle adjacentes ao ponto central (Cp) em um dominio bidimensional. A$

_ - _— = — 6
(DHL o |e Dy Fp |w) AyAt DHL( Ax Ax ) AyAt « (6)

(7)

ac ac Cy
(DHT@ |n - DHT@ |s) AxAt = DHT( Ay l\( AxAt

Integrando o termo da constante responsdvel pelas reaco micas, no tempo € no espaco
obtém-se a Equacao 8, dada por:

t+At e n

f J f R(kC)dxdyd CPAxAyAt (®)

A notacdo utilizada na técnica \S ;;%es finitos suscita uma equacdo geral para as
concentracdes expressa pela Equagﬁo@ B ¢é o termo fonte e Sp o termo de geracao.

Ap BQ&+A Cp+ AyCy + AsCs + B + Sp 9)

nos quais, Ap = R—M@My + 2Dy, i—z+ 2Dyt 2—x+ kRAxAy, Ap = Dy i—z, A, = uly +

CpeS, = kRAxAy.

DHLAyAN QSA,A Dyr o B
A Eguacao (9) é vilida para todos os Volumes internos utilizados na discretizagdo. Para os
demais @IHIOS, determinou-se uma equacdo particular, portanto, para os volumes de controle
sit S fronteiras da geometria do modelo, a discretizacdo foi realizada de forma andloga ao
nto adotado anteriormente, respeitando, contudo, as respectivas condi¢des de contorno
descritas no inicio deste capitulo, ilustradas na Figura 1.
O solver empregado em todas as simulagdes foi o método iterativo ponto-a-ponto de Gauss-
Seidel.
A implementacdo computacional foi feita através de um cdodigo escrito em linguagem de
programagdo FORTRAN, devido a seu reconhecido desempenho nas iteragdes numéricas.
Para validacdo, a Equacdo 10 foi reduzida a partir da Equagdo 1, o propésito desta modificagao
foi comparar a solugdo numérica e unidimensional encontrada, a solugdo analitica, que tem como
caracteristica, um meio semi-infinito sem retardo.

X _ Ax _ AxAyR
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O método foi validado, utilizando como referéncia a solucdo analitica para problemas
unidimensionais de transporte reativo proposta por Bear (1979), conforme Equacdo 11.

( 4ka 2
C(xt)—(&)ex x 1_(1_}_%)1/2 erfcl[x—vt.(1+ vL) ]I a
=7 )erp 2a,, v { 2(ayvt) 2 }

)
os quais: C, € a concentragdo inicial (mg/L); ay, € a dispersividade longitudinal (m); ¥ & @ocidade
da dgua (m.dia ~1); k é a constante de reaciio quimica (dia™1); ¢ é o tempo (dia). &r

O transporte reativo transiente, supondo decaimento de 1* ordem, sem , fol resolvido
numericamente, utilizando dados dos parametros dos mecanismos de transporte de poluentes e
comparado com a resolugdo da solu¢do analitica nas mesmas condi¢des.t A condi¢do inicial é
C(x,0) = 0 e as condi¢des de contorno sio C (0,t) = 1000 mg.L™ 1 e %1 nula a jusante.

Na simulagao de validacdo do método, foi analisada a inﬂuéncia@/ ocidade do fluxo da 4gua
no transporte da pluma de contaminacio na zona saturada do solo. sta andlise foram atribuidos
diferentes valores ao fluxo (u): 0,05 (m.dia ~1), 0,10 (m«dig.~ %, 0,15 (m.dia ~'). Os outros

parametros, relativos aos mecanismos de transporte, foram mantidos‘constantes, conforme a Tabela 1.

Tabela 1 — Dados de entrada para simulagﬁﬁa valida¢do do método

Parametro Valor escricao Unidade
nx 1000 %0 de volumes X
Ix 100 Distancia m
Co 1000 @ Concentragdo inicial mg.L?
k 0,010 Taxa de reacdo quimica dia™?!
o 0,60 O Dispersividade m
t 1 Tempo da simulacdo dia

Fonte: Autor (2022).

Ap6s a modelagem li&@ﬁo do método, objetivou-se verificar a influéncia dos pardmetros
empregados na simulacdo érica representada pela equagdo geral do transporte reativo de
contaminantes, neste sentido foram realizadas andlises paramétricas.

Foram simulai % todos os casos, utilizando quatro tempos distintos: 60, 90, 120 e 150 dias
€ 0 passo tempora &ual a 1 dia.

Os resultados.foram representados por graficos na secdo longitudinal, ou seja, na profundidade
do aquifero secdo transversal que corresponde a largura. Foi analisada a influéncia e relevancia de
cada parametro em relacdo aos demais e no transporte do contaminante no meio poroso. Os
paramet nalisados foram os seguintes: coeficiente de retardo da pluma (R), coeficiente de reacdo
q ), velocidade do fluxo da dgua (u).

ara estudar o efeito da variacdo das propriedades citadas, foi utilizado um planejamento
experimental paramétrico, no qual foram simulados valores representativos para cada parimetro
conforme os dados da Tabela 2, em que os multiplos casos analisaram a influéncia das varidveis. O
Caso (1) avaliou o retardo da pluma, o Caso (2) as reacdes quimicas ¢ o Caso (3) a velocidade do
fluxo.

Tabela 2 — Dados da andlise paramétrica

Caso(s) Retardo (R) Reagdes quimicas (k) Velocidade (u)
. dia m.dia
(1) Retardo da pluma (R) 1,00 0,000 0,05

2,00 0,000 0,05



(2) Reagoes quimicas (k) 1,00 0,010 0,05

1,00 0,000 0,05
_ 1,00 0,000 0,10
(3) Velocidade do fluxo (u) 1,00 0,000 0,05

Fonte: dados da pesquisa (2022)

No estudo paramétrico, considerou-se uma sec¢do hipotética vertical e horizontal da zona
saturada. O plano longitudinal foi representado a uma distincia de 0,49 metros apds a zona de
lancamento e no perfil transversal na posi¢ao de 4,95 metros apds a origem da polui¢do.

Desta forma, foi possivel verificar o comportamento gradativo do poluente em funcdo dos
mecanismos de transporte na zona saturada do solo.

A convergéncia do modelo foi alcancada atingindo a estabilidade nas simulagdes numgticas a
partir da tolerancia relativa de 1x10™'° (adimensional), portanto, esta foi a tolerancia ut.ilizWevido a
estabilidade e convergéncia, aliada ao custo computacional ndo proibitivo. : ,\

4. Resultados e discussoes
O primeiro resultado denota a andlise de convergéncia da
espacada de célculo cartesiano selecionada para o trabalho foi a de 50
controle. Esta escolha estd fundamentada na andlise do perfil das co
em fun¢do do tempo de simulagdo em diferentes malhas testadas
malha de 500 x 1000 apresenta estabilidade diante de malhas

A malha igualmente
1000 nés ou volumes de
tragdes médias do poluente
me ilustrado na Figura 2, a
, justificando sua escolha.

Figura 2 — Critério de convergéncia da malha
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A primeira simulagdo, conforme descri¢dio metodolégica, teve o intuito de validar o modelo,
comparando os resultados numéricos com a solugdo analitica, foi verificada a influéncia da velocidade
de escoamento (u), considerando os trés valores mencionados; 0,05 (m.dia™), 0,10 (m.dia™) e 0,15
(m.dia™), deixando os outros pardmetros constantes conforme Tabela 1.

A solugdo obtida é ilustrada na Figura 3. E possivel observar que os resultados numéricos
concordam adequadamente com as solugdes analiticas. O perfil analisado considera a concentracdo
longitudinal do poluente em fun¢do da influéncia da velocidade do fluido na zona saturada do solo (u).

Figura 3 — Comparag@o entre as solugdes analitica e numérica para o perfil de concentracio longitudinal em
funcdo da influéncia de u
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Em relacdo aos resultados da andlise paramétrica, o &parametro analisado foi a
influéncia do efeito do fator de retardo da pluma (R), a partirda s' lagdes considerando isotermas
de sor¢do linear com valores assumidos conforme descrit Caso (1), conforme Tabela 2,
demonstrando o comportamento da pluma de contaminag@o nas-secdes longitudinal, transversal e no
contorno do aquifero poluido.

Foi observado que tanto na secdo longltu , ilustrado na Figura 4, quanto na secfo
transversal, Figura 5, existe uma notéria tendénci: d(&lma de contaminagdo ficar mais préxima da

fonte poluidora com o acréscimo do fator de tribuido ao aumento da capacidade do solo em
adsorver o contaminante, ou seja, quanto fator de retardo menor a profundidade alcangada
pelo contaminante e menor a concentraga nte no corpo hidrico subterrineo.

Figura 4 — Irﬂué@fo retardo no perfil de concentracao longitudinal
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Em seguida foram representados campos de concentragdo do contaminante, ilustrados na Figura
6, descrevendo o comportamento qualitativo da pluma de contaminacio de forma gradativa em relacio
ao tempo e a influéncia do fator de retardo na zona saturada do solo.



Figura 5 — Influéncia do retardo no perfil de concentracéo transversal
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Figura 6 — Influéncia do coeficiente de retardo sobre o contorne/da pluma de contaminacéo transiente. (a)
Retardo da pluma (R) = sem retardo. (b) Retardo’da pluma (R) = 2
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Fonte: dados da pesquisa (2022)

Buscou-se avaliar o comportamento do contaminante reativo na zona saturada do solo
comparando duas hipdteses descritas no Caso (2), conforme Tabela 2, com o poluente apresentando
uma taxa de reacdo quimica (k) de 0,010 (dia™), e a outra simulacdo com o poluente inerte.

Foi observado nos perfis longitudinal e transversal ilustrados nas Figuras 7 e 8 respectivamente,
que quanto maior o coeficiente de reacdo quimica, menor foi a concentracdo e a profundidade que o

poluente atingiu, devido aos processos quimicos retardarem o fendmeno de transporte na zona
saturada.

Figura 7 — Influéncia da constante cinética na dindmica transiente do perfil de concentragéo@lgitudinal
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Figura 8 — Influéncia m&ute cinética na dindmica transiente do perfil de concentragdo transversal
60 Dias 90 Dias
204 —e—k =0.00 20 —e—k=0.00
= o
g —=—k=0.010 (dia”) ——k=0.010 (dia” )
5151 15
E
8101 10
8
§ 5 5+
o
c
o
© 9 ; 0 :
0 2 4 0 2 4
120 Dias 150 Dias
204 —e—k=0.00 20 —e—k=0.00
2 —a—k=0010 (da”) —a—k=0010 (dia”)
9 154 15
E
(<]
8 10 10
8
T
8 54 5
c
o
o
0 - - 0 ‘ =
0 2 4 0 2 4
Profundidade (m) Profundidade (m)

Fonte: dados da pesquisa (2022)



Em seguida foram representados contornos de concentragdo do contaminante na Figura 9,
ilustrando a dinamica qualitativa do coeficiente de rea¢do quimica no aquifero simulado.

Figura 9 — Influéncia da constante cinética de reagdo quimica sobre o contorno da pluma de contaminacdo
transiente. (a) sem reacgdo (b) k = 0,010 (dia™)
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ar a importancia da velocidade (1) na migragdo de solutos em meios porosos

saturado f1c1ente foi modificado de duas formas, com velocidade do fluxo de dgua a 0,05
(m 10 (m.dia™) conforme apresentado no Caso (3) da Tabela 2, nas duas situa¢des foram
i 0s o comportamento da pluma de contaminagdo nas secdes longitudinal e transversal e o

desempenho qualitativo da pluma do poluente no aquifero. A simulag¢do foi realizada sem taxa de
reacdo quimica e fator de retardo, e os outros parametros ficaram constantes conforme os dados
disponiveis na Tabela 2

Os perfis de concentracio longitudinal, transversal e o contorno de pluma estdo apresentados
nas Figuras 10, 11, e 12, respectivamente. Foi observado que o aumento da velocidade de escoamento
da dgua acarreta a ampliacdo da distincia percorrida pela pluma de contamina¢do no meio poroso,
assim como o aumento na concentracio do poluente no aquifero subterraneo.

Figura 10 — Influéncia da velocidade na secdo longitudinal
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Figura 11 — Influéncia da velocidade na secéo tyaé&al
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Figura

0,10 m.dia™

—TInfluéncia da velocidade no contorno da pluma de contaminagio. (a) u = 0,05 m.dia’ (b)u =
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Foi observado que tanto na secio longitudinal, quanto na transversal, o aumento da velocidade
da agua, ocasionou u ior alcance do contaminante, atingindo maiores profundidades e gerando
maiores impactos saturada do solo simulado devido a predominancia da advec¢do no meio.

A Figur ustra o comportamento qualitativo das plumas de contaminagdo em comparac¢io
as duas simulagoes-citadas, permitindo verificar o desempenho da influéncia da velocidade (u) dentro

da zona sat do solo no decorrer do tempo de exposicao no corpo hidrico subterraneo.
O custo computacional médio utilizado em cada simulagdo deste trabalho foi de 22 minutos',
de do excelentes resultados, visto que a predi¢do maxima foi de 150 dias em cada anélise

5. Consideracoes finais

Neste estudo, um modelo numérico foi apresentado para realizar simula¢des do transporte de
contaminantes em condi¢des transitdrias através de meios porosos saturados. Dentro do modelo as
equagdes foram resolvidas numericamente usando o Método dos Volumes Finitos, que apresentou um
desempenho satisfatério na discretizacdo do problema do transporte bidimensional, transiente e
reativo.

! Configuracdes da maquina utilizada nas simulagdes (Processador - Core(TM) i7-7700HQ CPU @ 2.80GHz, Meméria RAM - 16.0 GB).



Os resultados apresentados foram validados numericamente utilizando uma solugdo analitica
para um meio semi-infinito saturado e apresentaram coeréncia fisica, passiveis de comparagdes
numéricas e experimentais.

O desempenho e a precisdo do modelo foram examinados com sucesso por multiplos casos no
teste paramétrico, o que indicou que o modelo numérico atual tem capacidade suficiente de
previsibilidade da migracdo de contaminantes através de aquiferos, incluindo os mecanismos de
adveccado, retardo e reagdes quimicas.

Os estudos realizados demostram uma redugdo significativa no espalhamento da pluma de
contaminagdo quando ocorre o aumento dos coeficientes de retardo (R) e de reacdo quimica (k) no
aquifero, devido ao acumulo na superficie do meio poroso e a degradagdo do contaminante
respectivamente, influenciando diretamente no nivel do impacto causado pela propagacdo ona
saturada do solo.

As andlises citadas anteriormente podem ser agravadas quando a velocidade de @ (u) for
elevada, ou seja, quando a adveccio for predominante ocorrerd uma maior propagagéo uente na
zona saturada do solo nos casos estudados, ocasionando maiores impactos e consequéncias deletérias
no corpo hidrico subterrineo.

Os resultados sugerem que o gerenciamento e mitigagcdo da migracdo de poluentes em
aquiferos podem ser verificados por simulagdes numéricas, motivan@ango do método em

trabalhos futuros. &
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