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ARTIGO ORIGINAL

Analise do transporte reativo
de espécies quimicas na zona
saturada do solo atraveés

da Dinamica dos Fluidos
Computacional (DFC)

RESUMO: Atualmente existe uma ampla preocupacao com a contaminacao
das dguas subterraneas. Devido a necessidade de lidar com problemas
dessa natureza, faz-se necessario o desenvolvimento de pesquisas que
possibilitem o entendimento da propagacao de poluentes em meios
porosos, motivando a necessidade do incremento de modelos matematicos
e cddigos computacionais que simulem o transporte reativo multiespécies.
Neste trabalho, objetivou-se a implementacdo de um modelo matematico
computacional para a simulagao numérica da migracao bidimensional
transiente de poluentes na regido saturada do solo, contemplando os
mecanismos de adveccao, sorcao e rea¢do quimica. O modelo matematico
foi discretizado utilizando o método numérico dos volumes finitos e validado
utilizando uma solugao analitica para um meio semi-infinito saturado. Os
resultados demonstram que uma fonte de contaminante injetada no meio
poroso saturado, com geometria definida, migra gradualmente em dire¢do
a profundidade e a largura do meio, devido ao fluxo convectivo e difusivo,
concomitante com retardo do poluente, induzido pela sor¢cdao na matriz
sélida. A concentracdo de contaminantes no meio poroso saturado apresenta
flutuagoes ciclicas, conforme dindmica dos parametros e alterag¢bes dos
perfis. Em relacdo a taxa de reacdo quimica, observou-se que quanto maior o
valor do coeficiente de reacdo, menor a concentracdo e a profundidade que o
poluente atingiu na zona saturada. O modelo computacional implementado
apresenta uma ferramenta de apoio para a avaliacdo de impactos ambientais,
sendo possivel visualizar a extensdo e o comportamento de uma pluma de
contaminagao e realizar inUmeras operagdes com baixo custo computacional,
produzindo resultados numéricos aproximados dos fendmenos reais.

Palavras-chave: dguas subterraneas; meios porosos; modelagem matematica;
simulagdo numérica; volumes finitos.

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

ABSTRACT: Currently there is a wide concern about contamination of groundwater. Due
to the need to deal with problems of this nature, it will be necessary to develop research
that enables the understanding of the spread of pollutants in porous media, motivating
the need for an increase in mathematical models and computational codes that simulate
the multispecies reactive transport. In this work, the objective was to implement 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 and 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: finite volumes; groundwater; mathematical modeling; numerical
simulation; porous medium.

1Introducao

Com a crescente dependéncia dos recursos hidricos para atender as necessidades
domésticas, agricolas e industriais, o acesso a dgua subterranea limpa € um tema de
preocupacdo em todo o mundo. Isso ocorre em virtude de as atividades antropogénicas
liberarem uma miriade de poluentes que eventualmente encontram seu caminho para os
aquiferos e contaminam as dguas subterraneas.

Notadamente com a pressdo na disponibilidade hidrica superficial € o uso acentuado
das captacdes subterrdneas para abastecimento, cresce o risco de contaminacao das
unidades aquiferas. Dessa forma, faz-se necessario integrar as intervengdes antropicas
com os atributos naturais para avaliar o potencial de contaminagao (Costa et al., 2020).

Alguns exemplos de fontes poluidoras de aguas subterraneas podem ser citados,
como: lixiviagdo de aterros ndo controlados contendo residuos industriais e/ou domésticos,
infiltracdo de pesticidas e de fertilizantes de areas agricolas e vazamento de uma ampla
gama de contaminantes organicos. E possivel mencionar ainda o vazamento ou derrame
de hidrocarbonetos derivados do petroleo, também responsavel por contaminagdes de
aquiferos em todo o mundo (Fetter; Boving; Kreamer, 2017).
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A degradagdo desses meios, que sdo comumente empregados para o descarte dos
poluentes, gera maleficios que impedem, muitas vezes, a prospeccdo da vida; por isso,
torna-se cada vez mais necessario entender e buscar formas que amenizem os impactos
gerados pelo desenvolvimento desordenado (Antenor; Szigethy, 2020).

Devido ao interesse dos pesquisadores na avaliacdo das taxas de propagagdo de
poluentes em compartimentos ambientais e na remediacdo natural, estabeleceu-se a
necessidade do desenvolvimento e implementagdo de modelos matematicos e codigos
computacionais para simular o transporte reativo de multiplas espécies.

E possivel observar na comunidade cientifica dedicada ao estudo do transporte de
poluentes que, no decorrer dos novos avangos nas técnicas de modelagem, os modelos
mais comumente utilizados sdo modelos matematicos baseados na conservac¢ao de massa,
momento e energia, exigindo solugdes de equagdes diferenciais parciais sob o limite
especificado ou condigdes iniciais bem definidas do sistema aquifero (Sharma et al., 2020).

Sarraute, Husson e Gomes (2019) investigaram o efeito da difusividade no transporte
e destino de agrotoxicos. Os autores estudaram os coeficientes de difusdo de seis pesticidas
em meio poroso saturado e concluiram que a difusdo na 4gua ¢ um parametro importante
para a estimativa do destino ambiental de pesticidas quando a advecc¢do ndo ¢ dominante.

Perina (2022) estudou uma nova solugdo para o transporte de soluto
advectivo-dispersivo de espécies, desenvolvida para um aquifero tridimensional de
espessura ¢ largura finita, extensdo semi-infinita ao longo da direg¢@o do fluxo, porosidade
dupla, sor¢do linear de equilibrio e decaimento de primeira ordem. Concluiu-se que o uso
pretendido do modelo foi orientar a selegdo de pardmetros de transporte para verificar a
precisdo em meios mais complexos.

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

Além do desenvolvimento de pesquisas essencialmente conceituais, o estado da arte
aponta a vertente de validagdes e aplicacdes experimentais de modelos matematicos
computacionais. Como exemplo, tem-se Banaei, Javid e Hassani (2021), que propuseram
um modelo numérico bidimensional para simular o fluxo de aguas subterraneas e o
transporte de poluentes através de meios porosos. Além de considerarem os efeitos de
sor¢do, retardo e volatilizagdo no contaminante, os pesquisadores validaram o modelo
com varios casos de testes analiticos e experimentais no distrito rural de Jajrud, localizado
perto da cidade de Teerd, no Ird. O resultado revelou que a advecgdo 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 mostra-se favoravel para o desenvolvimento de pesquisas nesse tema
inicialmente apresentado, fortalecendo a crescente demanda por métodos preditivos que
colaborem para a dindmica, o controle e o monitoramento dos multiplos sistemas e
matrizes ambientais.

Nesse sentido, o presente trabalho propde a implementagdo de um modelo matematico
computacional para a simulagao numérica da propagagao bidimensional transiente de
poluentes na regido saturada do solo, considerando os mecanismos de advecgao e de
sor¢do, além das reagdes quimicas, com validagdo através de uma solugdo analitica.

No restante do artigo, a secdo 2 apresenta uma revisdo da literatura, incluindo os
principais modelos matematicos, numéricos € computacionais existentes para simular
a propagacao de poluentes. A secdo 3 descreve a metodologia utilizada, incluindo

Rev. Principia, Jodo Pessoa, v. 61, n. 4, p. 1024-1043, 2024. [ 1026 ]


https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/deed.en
https://openaccessbutton.org/
https://periodicos.ifpb.edu.br/index.php/principia/index
https://portal.issn.org/resource/ISSN/2447-9187

revistom

I xl 2447-9187

0s principais mecanismos fisicos e quimicos considerados e as técnicas numéricas
empregadas. A se¢do 4 apresenta os resultados obtidos e os discute. Por fim, a se¢do 5
apresenta as conclusdes e sugestdes para futuros trabalhos.

2 Referencial tedrico

A Dinamica dos Fluidos Computacional (DFC), ou Computational Fluid
Dynamics (CFD), € uma area que utiliza técnicas computacionais para simulacdes de
problemas de transferéncia de calor e mecanica dos fluidos (Fortuna, 2000; Versteeg;
Malalasekera, 1995).

Uma forma de resolver as EDP (Equagdes Diferenciais Parciais) € pelo método
numérico, para conseguir estas solugdes, os métodos numéricos mais utilizados
s80 o Método de Volumes Finitos (MVF), o de Elementos Finitos (MEF) e o de
Diferengas Finitas (MDF). Historicamente, o MDF foi sempre empregado na area
de mecéanica dos fluidos, enquanto MEF foi para a area estrutural na solucao de
problemas de elasticidade, porém, tanto o MDF como o MEF néo sdo conservativos
em nivel discreto, enquanto o MVF realiza um balanco de conservacdo da
propriedade para cada volume elementar para obter a correspondente equagdo
aproximada (Maliska, 2014, p. 4-5).

Sobre o Método dos Volumes Finitos, conforme Maliska (2014), qualquer método
que obtenha as equacdes aproximadas levando em consideragdo e satisfazendo a
conservagdo das propriedades em nivel de volumes elementares ¢ um MVF. O MVF
tem sido amplamente empregado nas mais diversas areas do conhecimento cientifico nas
ultimas décadas devido a sua abordagem conservativa, que favorece o desenvolvimento
de programas para problemas de dinamica dos fluidos computacional.

Os métodos numéricos e as solucdes de equagdes diferenciais para problemas do
transporte de poluentes utilizando o MVF foram estudados extensivamente por muitos
pesquisadores contemporaneos, como Ahmadi, Kilanehei e Nazari-Sharabian (2021),
Ahusborde et al. (2019), Liu et al. (2020), Naveen et al. (2019) e Rao, Zhao e Liu (2022).

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

Seguindo a tematica, os seguintes trabalhos podem ser mencionados: uma simulacao
numérica de efeitos de fraturas em diferentes escalas nas distribui¢des de saturacdo em
inundacdes de agua através do método de volumes finitos (Tang et al., 2022); um estudo
sobre a simulagdo numérica de reagdes fluido-fluido-s6lido em meios porosos, cujas
equacdes de transporte de soluto e reacdo quimica foram discretizadas por um esquema
de volumes finitos (Liu; Mostaghimi, 2018); métodos combinados de elementos finitos
¢ volumes finitos para fluxo e transporte em meios porosos (Moutea; Amri, 2021); a
analise numérica de um esquema de volumes finitos para o controle da poluicdo das
aguas subterraneas (Choquet; Diédhiou; El Dine, 2020); a utilizacdo da rede neural
de volumes finitos para modelagem do transporte de contaminantes de subsuperficie
(Praditia et al., 2021).
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Em termos da matriz ambiental, a regido saturada do solo é heterogénea em algum
grau. Visando simular plumas de poluentes, é preciso conhecer suas caracteristicas e os
mecanismos que influenciam o transporte de solutos nesse meio.

Segundo Bear ¢ Cheng (2010), o solo abaixo da superficie pode ser dividido
verticalmente em varias zonas essencialmente horizontais, de acordo com a proporgao
do espago vazio que € preenchido com agua. Diante disso, é possivel compreender duas
zonas principais:

* zona saturada, onde todo o espaco vazio € ocupado por dgua;

* zona ndo saturada, ou zona de aeragdo ou zona vadosa, onde apenas parte do
espago vazio € ocupado por agua, sendo o restante ocupado por uma fase gasosa.

Existem dois tipos diferentes de processos de transporte nesse meio: a adveccao e
a difusdo. A advecgdo 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 diferenga
de concentragdo; hd uma tendéncia para equalizar os gradientes no meio, a qual pode ser
expressa pela Lei de Fick (Holzbecher, 2012).

Os efeitos dos processos quimicos que podem ocorrer entre a zona saturada e a
solucdo contaminada durante a migragdo de solutos em um meio poroso ¢ de grande
importancia. Isso porque, de maneira geral, causam retardamento no fenomeno do
transporte (Vasconcelos, 2008).

Os processos de sor¢do podem ser divididos em adsorgao/dessor¢do e absor¢do. O
primeiro refere-se ao acimulo de contaminante na superficie do sélido (solo), enquanto
a absor¢do implica maior ou menor penetracdo no solido pelo contaminante (Bear;
Cheng, 2010).

3 Modelagem matematica

Nesta se¢do sao esclarecidas todas as descri¢des do desenvolvimento metodologico
matematico, computacional e numérico proposto no trabalho. O ponto inicial no
desenvolvimento do modelo matematico é a obtencdo das equagdes diferenciais que
descrevem o transporte de poluentes em um meio poroso.

O transporte de poluentes reativos em aguas subterraneas, supondo as interagoes
quimicas e considerando o fluxo bidimensional transiente e na dire¢do , foi simulado
através da equacdo de advecgao-difusdo-reagdo, conforme decomposi¢do de Reynolds
descrita por Holzbecher (2012) (Equagédo 1):

0

R+ % ey =L 0,2 + 2 (0,25 — ker |
ot T ax WO = 55 (P ) + 55 (Dur 55 M

Nessa equacao, C representa a concentracao do poluente (mg.L"), uC representa a
velocidade na fase liquida no meio poroso (m.dia™?, Dy (m) e Dyr(m) os coeficientes de
difusdo hidrodinamica longitudinal e transversal, respectivamente, kC o coeficiente de
reagdo quimica (dia’) e R o fator de retardo da pluma (adimensional).
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O problema resolvido foi a solugdo numérica, bidimensional, transiente, com
decaimento de 1? ordem, velocidade constante e horizontal, com retardo.

O dominio estudado foi simulado em uma area conceitual e simétrica com 10 m de
largura e 100 m de profundidade. Utilizou-se uma malha de célculo cartesiana, igualmente
espacgada, de 500 % 1000 volumes de controle. As condicdes iniciais foram especificadas
em termos de concentragdo atribuida ao soluto C(x,y,0) = Cy(x,y); as condigdes de
contorno apresentam, na inje¢do do contaminante, concentragdes especificadas tipo
Dirichlet e fluxos especificados nos demais contornos tipo Neumann, conforme ilustrado
na Figura 1.

Figura1p»

Geometria, condicoes
iniciais e de contorno
delineadas no modelo.
Fonte: dados da pesquisa

A obtengdo das equagdes aproximadas pelo método dos volumes finitos se deu através
da integracdo da equacdo na forma conservativa sobre o volume elementar, no tempo
e no espacgo, onde (e, w, n, ) sdo as interfaces de um volume finito bidimensional em
qualquer das direg0es leste, oeste, norte e sul, respectivamente. Assim, a Equagdo 1 pode
ser reescrita na forma da Equagao 2:

t+At noaC t+At re n g
f ffR—dxdydt+f ff—(uC)dxdydt
t w Js a

e

t+At n a 0 acC
— 2
ft fs [ax HL ax) 3y (D”Ta )] dxdydt @

t+At
f f R(kC)dxdydt
t N

Integrando o termo transiente da Equagdo 2 no tempo e no espago, obtém-se a
Equacao 3, a seguir, em que Cr denota a concentragdo avaliada no ponto P no volume
de controle e C%, no tempo inicial.

t+At naC
f f f R —dxdydt = RAxAy(Cp — C?) 3)
t w Js ot
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Optou-se pela utilizagdo do método upwind na avaliagdo do termo advectivo.
Integrando o termo da velocidade da Equacédo 2 no tempo e no espago, tem-se a Equagao 4:

t+At re pn Kl
f f f FP (uC)dxdydt = (uC | e —uC | w)AyAt “4)
t w vYs

Portanto, para u velocidade de escoamento na dire¢do de x (m.dia) , >0, C, = C,
(] Cg = Cp.

Integrando o termo dispersivo na direcdo longitudinal e transversal partindo da
Equacao 2 no tempo e no espaco, tem-se a Equagao 5:

7L L o) 5 o )
— — |+ == — || dx
¢ JwJs Lox HLox) " oy \"HT 9y Y

ac ac ac ac ©)
= (DHLa |e _DHLE |w)AyAt + (DHTE |n _DHTE |s)AxAt

Arranjando a aproximacao das derivadas do termo difusivo nas faces por diferencas
centrais, as Equagdes 6 e 7, apresentadas a seguir, foram obtidas, em que Cg, Cy, Cy e
Cs representam as concentracdes avaliadas nos volumes de controle adjacentes ao ponto
central (Cp) em um dominio bidimensional.

ac ac Cs—Cp Cp—Cy
(DHL EM | e — Duy EM | W)AyAt =Dy, ( e Ax )A}’At (6)
(DHT W | » = Dyr W | S) AxAt = Dyy ( TR )AxAt %

Integrando o termo da constante responsavel pelas reagcdes quimicas no tempo € no
espago, obtém-se a Equagdo 8, dada por:

t+At re rn
f f f R(kC)dxdydt = RkCpAxAyAt (®)
t w vYs

A notagdo utilizada na técnica dos volumes finitos suscita uma equagdo geral
para as concentragdes, expressa pela Equacdo 9, onde B € o termo fonte e Sp, o termo
de geragao.

APCP = AECE +AWCW +ANCN +A5CS + B+ Sp (9)
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o RAXxA A Ax A
Na equagdo AP:Ty+uAy+2DHL A—§+2DHTA—y+kRAx Ay, Ag= DHLA—i,
A AXx AXx AXA YR ., _
AW:UA-y+DHLA—i’ AN:DHTE’ AS:DHTA—ya B:Ttycpa Sp—kRAXAy-

A Equagdo 9 ¢ valida para todos os volumes internos utilizados na discretizagao.
Para os demais dominios, determinou-se uma equacao particular. Portanto, para os
volumes de controle situados nas fronteiras da geometria do modelo, a discretizagao
foi realizada de forma anéaloga ao procedimento adotado anteriormente, respeitando-se,
contudo, as respectivas condi¢des de contorno descritas no inicio desta se¢ao, ilustradas
na Figura 1.

O solver empregado em todas as simula¢des foi o método iterativo ponto a ponto
de Gauss-Seidel. Além disso, a implementagdo computacional foi feita através de um
codigo escrito em linguagem de programagdo FORTRAN, devido a seu reconhecido
desempenho nas iteragdes numeéricas.

Para validagdo, a Equacdo 10, a seguir, foi reduzida a partir da Equagdo 1.
O proposito dessa modificagdo foi comparar a solugcdo numérica e unidimensional
encontrada a solucdo analitica, que tem como caracteristica um meio semi-infinito
sem retardo.

ac 9 9 ac
_ - — = 1
= (u0) = (DHL ax) kC (10)

O método foi validado utilizando como referéncia a solugdo analitica para
problemas unidimensionais de transporte reativo proposta por Bear (1979), conforme
Equacao 11:

Clx,t) = (%) exp ZxTL 1-— (1 + ) erfc (11)

Nessa equagdo,Cy é a concentragdo inicial (mg/L), a, ¢ a dispersividade
longitudinal (m), v é a velocidade da agua (m.dia™), é a constante de reagdo quimica (dia™")
e t € o tempo (dia).

O transporte reativo transiente, supondo decaimento de primeira ordem, sem
retardo, foi resolvido numericamente, utilizando dados dos parametros dos mecanismos
de transporte de poluentes e comparado com a resolugdo da solugdo analitica nas
mesmas condi¢des. A condi¢do inicial ¢ C(x,0) = 0 e as condi¢des de contorno sdo
C(0,¢) = 1000mg.L" e derivada nula a jusante.

Na simulacdo de valida¢ao do método, foi analisada a influéncia da velocidade
do fluxo da agua no transporte da pluma de contaminagdo na zona saturada do solo.
Para essa analise, foram atribuidos diferentes valores ao fluxo (x): 0,05 (m.dia™!),
0,10 (m.dia™"), 0,15 (m.dia™"). Os outros pardmetros, relativos aos mecanismos de
transporte, foram mantidos constantes, conforme a Tabela 1.
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Tabela 1>

Dados de entrada

para simulacao da
validacao do método.
Fonte: dados da pesquisa

Tabela 2 »

Dados da analise
parameétrica.

Fonte: dados da pesquisa

I xl 2447-9187

Parametro Valor Descricao Unidade
nx 1000 Numero de volumes X
Ix 100 Distancia m
Co 1000 Concentracdo inicial mg.L!
k 0,010 Taxa de reagdo quimica dia’!
o 0,60 Dispersividade m
t 120 Tempo da simulagdo dia

Ap6s a modelagem na validagdo do método, objetivou-se verificar a influéncia dos
parametros empregados na simulagdo numérica representada pela equagdo geral do
transporte reativo de contaminantes. Nesse sentido, foram realizadas analises paramétricas.

Foram simulados para todos os casos, utilizando quatro tempos distintos: 60 dias,
90 dias, 120 dias e 150 dias, além do passo temporal (¢) igual a 1 dia.

Os resultados foram representados por graficos na se¢do longitudinal, ou seja,
na profundidade do aquifero, € na se¢ao transversal, que corresponde a largura. Foi
analisada a influéncia e a relevancia de cada pardmetro em relagdo aos demais e ao
transporte do contaminante no meio poroso. Os pardmetros analisados foram os seguintes:
coeficiente de retardo da pluma (R), coeficiente de reagdo quimica (k), velocidade do
fluxo da agua (u).

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

Retardo (R) Reacdes quimicas (k)  Velocidade ()

Caso(s) - dia-! m.dia’
1,00 0,000 0,05
(1) Retardo da pluma (R)
2,00 0,000 0,05
1,00 0,010 0,05
(2) Reagoes quimicas (k)
1,00 0,000 0,05
1,00 0,000 0,10
(3) Velocidade do fluxo (u)
1,00 0,000 0,05

No estudo paramétrico, considerou-se uma secao hipotética vertical e horizontal da
zona saturada. O plano longitudinal foi representado a uma distancia de 0,49 m apods
a zona de lancamento; ja o perfil transversal, na posi¢ao de 4,95 m apos a origem da
polui¢do. Dessa forma, foi possivel verificar o comportamento gradativo do poluente em
funcdo dos mecanismos de transporte na zona saturada do solo.
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Figura 2 »

Critério de convergéncia
da matha.

Fonte: dados da pesquisa
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A convergéncia do modelo foi alcancada atingindo a estabilidade nas simulagdes
numéricas a partir da tolerancia relativa de 1x101° (adimensional). Portanto, essa foi
a tolerancia utilizada devido a estabilidade, a convergéncia e ao custo computacional
nao proibitivo.

4 Resultados e discussoes

O primeiro resultado denota a analise de convergéncia da malha. A malha igualmente
espagada de calculo cartesiano selecionada para o trabalho foi a de 500 x 1000 nos
ou volumes de controle. Essa escolha esta fundamentada na analise do perfil das
concentragdes médias do poluente em fungdo do tempo de simulacdo em diferentes
malhas testadas. Conforme ilustrado na Figura 2, a malha de 500 x 1000 apresenta
estabilidade diante de malhas superiores, o que justifica sua escolha.

A primeira simulac¢do, conforme descricdo metodologica, teve o intuito de validar
0 modelo, comparando os resultados numéricos com a solucdo analitica. Nesse sentido,
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 parametros
constantes, conforme a Tabela 1 apresentada anteriormente.

A solugdo obtida ¢ ilustrada na Figura 3. Nela, € possivel observar que os resultados
numéricos concordam adequadamente com as solucdes analiticas. O perfil analisado
considera a concentragdo longitudinal do poluente em fungdo da influéncia da velocidade
do fluido na zona saturada do solo (u).
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Figura 3 »

Comparagao entre as
solugdes analitica e numérica
para o perfil de concentracao
longitudinal em funcao da
influéncia de u.

Fonte: dados da pesquisa

Figura4 v

Influéncia do retardo no
perfil de concentragdo
longitudinal.

Fonte: dados da pesquisa
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Em relagdo aos resultados da analise paramétrica, o primeiro pardmetro analisado
foi a influéncia do efeito do fator de retardo da pluma (R). A analise foi feita a partir
das simula¢des, considerando isotermas de sor¢do linear com valores assumidos,
conforme descrito no Caso (1), apresentado na Tabela 2. Com isso, demonstrou-se o
comportamento da pluma de contaminagdo nas se¢des longitudinal, transversal e no
contorno do aquifero poluido.

Foi observado que tanto na secdo longitudinal, ilustrada na Figura 4, quanto na
se¢do transversal, apresentada na Figura 5, existe uma notoria tendéncia de a pluma de
contaminagao ficar mais préxima da fonte poluidora com o acréscimo do fator de retardo,
atribuido ao aumento da capacidade do solo em adsorver o contaminante. Ou seja, quanto
maior o fator de retardo, menor a profundidade alcangada pelo contaminante € menor a
concentracao do poluente no corpo hidrico subterraneo.
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Figura 5 »

Influéncia do

retardo no perfil de
concentragao transversal.
Fonte: dados da pesquisa

Figura 6 »

Influéncia do coeficiente de
retardo sobre o contorno
da pluma de contaminacao
transiente. (a) Retardo

da pluma (sem retardo).

(b) Retardo da pluma (R=2).
Fonte: dados da pesquisa
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Em seguida foram representados campos de concentragdo do contaminante, ilustrados
na Figura 6, descrevendo o comportamento qualitativo da pluma de contaminaggo de forma
gradativa em relagdo ao tempo, ¢ a influéncia do fator de retardo na zona saturada do solo.

(a)

(b)
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Buscou-se avaliar o comportamento do contaminante reativo na zona saturada
do solo, comparando duas hipéteses descritas no Caso (2), conforme Tabela 2, com
o poluente. Uma das simulagdes apresentando uma taxa de reacdo quimica (k) de
0,010 (dia-1) e a outra simulagdo com o poluente inerte.

Foi observado nos perfis longitudinal e transversal — ilustrados nas Figuras 7 e §,
respectivamente — que quanto maior o coeficiente de reagdo quimica, menor foi a
concentragdo ¢ a profundidade que o poluente atingiu, em virtude de os processos
quimicos retardarem o fendmeno de transporte na zona saturada.

Figura7 »

Influéncia da constante
cinética na dindmica
transiente do perfil de
concentragao longitudinal.
Fonte: dados da pesquisa

Figura 8 »

Influéncia da constante
cinética na dinamica
transiente do perfil de
concentragao transversal.
Fonte: dados da pesquisa
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Figura9 v

Influéncia da constante
cinética de reacao quimica
sobre o contorno da pluma

de contaminacao transiente.
(a) sem reacdo. (b) k= 0,010 (dia”).
Fonte: dados da pesquisa
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Em seguida, foram representados contornos de concentragdo do contaminante
na Figura 9, ilustrando a dinamica qualitativa do coeficiente de reagdo quimica
no aquifero simulado.

(2)

(b)

Para avaliar a importancia da velocidade (1) na migragdo de solutos em meios porosos
saturados, o coeficiente foi modificado de duas formas: com velocidade do fluxo de dgua
a 0,05 (m.dia') e a 0,10 (m.dia'), conforme apresentado no Caso (3) da Tabela 2. Nas
duas situagdes, foram investigados o comportamento da pluma de contaminac¢io nas
secOes longitudinal e transversal e o desempenho qualitativo da pluma do poluente no
aquifero. A simulagao foi realizada sem taxa de reagdo quimica e fator de retardo, € os
outros parametros ficaram constantes, conforme os dados disponiveis na Tabela 2.
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Figura10 ¥ Os perfis de concentragdo longitudinal, transversal e o contorno de pluma estdo

Influéncia davelocidade na  apresentados nas Figuras 10, 11, e 12, respectivamente. Foi observado que o aumento

secdo longitudinal.  da velocidade de escoamento da 4gua acarreta a ampliagdo da distancia percorrida pela

Fonte: dados da pesquisa  pluma de contaminagio no meio poroso, assim como o aumento na concentragio do
poluente no aquifero subterraneo.

Figural'v

Influéncia da velocidade na
sec¢do transversal.

Fonte: dados da pesquisa
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Figura12 ¥

Influéncia da velocidade
no contorno da pluma
de contaminagao.

(a) u=0,05m.dia™.

(b) u=0,10m.dia™.

Fonte: dados da pesquisa
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(2)

(b)

Foi observado que tanto na sec¢do longitudinal quanto na segdo transversal o aumento
da velocidade da 4gua ocasionou um maior alcance do contaminante, atingindo maiores
profundidades e gerando maiores impactos na zona saturada do solo simulado devido a
predominancia da advecgdo no meio.

A Figura 12, apresentada anteriormente, ilustra o comportamento qualitativo das
plumas de contaminagdo em comparacdo com as duas simulagdes citadas, permitindo
verificar o desempenho da influéncia da velocidade (#) dentro da zona saturada do solo
no decorrer do tempo de exposi¢do no corpo hidrico subterraneo.
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[1] Configura¢des da maquina
utilizada nas simulagdes:
Processador: Core(TM) i7-
7700HQ CPU @ 2.80GHz;
Memoéria RAM: 16.0 GB.

I xl 2447-9187

O custo computacional médio utilizado em cada simulacdo deste trabalho foi
de 22 min', demonstrando excelentes resultados, visto que a predi¢do maxima foi de
150 dias em cada analise completa, desde o langamento do poluente no aquifero.

5 Consideracoes finais

Neste estudo, um modelo numérico foi apresentado para realizar simulagdes do
transporte de contaminantes em condigdes transitorias, através de meios porosos
saturados. Dentro do modelo, as equagdes foram resolvidas numericamente usando o
Método dos Volumes Finitos, que apresentou um desempenho satisfatorio na discretizagdo
do problema do transporte bidimensional, transiente e reativo.

Os resultados apresentados foram validados numericamente utilizando uma solucéo
analitica para um meio semi-infinito saturado e apresentaram coeréncia fisica, sendo
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 migracao de contaminantes através de aquiferos, incluindo
os mecanismos de advecgao, retardo e reagdes quimicas.

Os estudos realizados demonstram uma redugao significativa no espalhamento da
pluma de contamina¢do quando ocorre o aumento dos coeficientes de retardo (R) e de
reagdo quimica (k) no aquifero, o que ocorre devido ao acimulo na superficie do meio
poroso e a degradagdo do contaminante respectivamente, influenciando diretamente no
nivel do impacto causado pela propagag@o na zona saturada do solo.

As analises citadas anteriormente podem ser agravadas quando a velocidade de
fluxo (u) for elevada. Ou seja, quando a advecgao for predominante, ocorrera uma maior
propagacao do poluente na zona saturada do solo nos casos estudados, ocasionando
maiores impactos e consequéncias deletérias no corpo hidrico subterraneo.

Os resultados sugerem que o gerenciamento ¢ a mitigagao da migragao de poluentes
em aquiferos podem ser verificados por simulagdes numéricas, motivando o avango do
método em trabalhos futuros.
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