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USO DE MODELAGEM GEOQUIMICA PARA EVIDENCIAR OS
PROCESSOS GEOQUIMICOS ENVOLVIDOS NA QUALIDADE DA AGUA
DO RESERVATORIO JACARECICA I, ITABAIANA/SERGIPE

Maria Horténcia Rodrigues Lima *; Adnivia Santos Costa Monteiro 2; Igor Santos Silva® & José do

Patrocinio Hora Alves*

RESUMO - Nesse estudo foi utilizado a modelagem geoquimica para identificar os processos
geoquimicos envolvidos na composic¢do quimica da agua do reservatorio Jacarecica I, no estado de
Sergipe. Foram realizadas oito campanhas de amostragem, de aguas superficiais, distribuidas nos
periodos seco e chuvoso de 2013 a 2018. Em cada amostra foram medidos 0s seguintes parametros:
temperatura, solidos totais dissolvidos, sodio, potéssio, calcio, magnésio, cloreto, sulfato e
bicarbonato. A abundancia idnica segui a ordem crescente Na* >> Ca** >> Mg®* > K* para os
principais cations e HCO;~ > >CI” > >S0,* para os principais anions. A modelagem geoquimica
usando o software PHREEQC indicou como processos hidrogeoquimicos mais significativos,
envolvidos na qualidade da adgua do reservatorio, o intemperismo e a dissolucdo de minerais. Nao
foram evidenciados efeitos da evaporacdo nem de fatores antropogénicos, e observou-se que a troca
ibnica ndo é um processo significativo para as caracteristicas quimicas da agua.

ABSTRACT- The present study used geochemical modeling and ionic ratios as tools to interpret
water quality and the water chemistry control mechanisms of the Jacarecica | reservoir in the state
of Sergipe. In order to do this, eight sampling campaigns were carried out in the dry and rainy
periods of 2013, 2014 and 2018 and in the rainy season of 2017. The samples were: temperature,
total dissolved solids, sodium, potassium, calcium, magnesium, chloride, sulfate and bicarbonate.
The ionic abundance happened in the order Na* > > Ca®* > > Mg** > K* for the main cations and of
the main anions was HCO3 > > CI"> > SO,%. Several ionic ratios and geochemical modeling were
done using the software PHREEQC and indicated that the most important hydrogeochemical
processes affecting the water quality of the Jacarecica | reservoir were weathering and dissolution
of minerals and it was observed that ion exchange is not a significant process for the chemical
characteristics of water.
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1. INTRODUCAO

A &gua atua como um meio de transporte e possui uma expressiva capacidade de dissolucéo,
conferindo a mesma as suas caracteristicas naturais que sofrem influéncias da geologia, pedologia,
morfologia, vegetacdo, clima, atividades antropicas e hidrologia (Libanio, 2010; Mohamed, et al.
2015; Szikszay, 1993). De acordo com Drever (1997) a quimica das aguas superficiais pode estar

relacionada ao intemperismo mineral, que é a dissolucdo de minerais presentes nas rochas de fundo.

A fim de melhor entender os processos hidrogeoquimicos que contribuiram para a
composicdo quimica atual da agua tem sido utilizada a modelagem geoquimica, uma ferramenta
atil para reproduzir e prever tais processos. A modelagem geoquimica inversa é usada para
determinar reagdes com base em dados reais (medidos) a partir de um modelo de balango de
massa que € usado para determinar a quantidade de reacdo e composicdo quimica da agua apds

sua interacdo com a rocha ao longo de sua trajetoria (Merchan et al. 2015: Barzegar et al. 2018).

Nesse contexto, o presente trabalho teve como objetivo utilizar a modelagem geoquimica
inversa usando o software PRHEEQC, para identificar os principais processos geoquimicos
envolvidos na qualidade da &gua do reservatdrio Jacarecica I, situado no estado de Sergipe.

2. MATERIAL E METODOS
2.1 Area de estudo

O reservatdrio Jacarecica | esta localizado na cidade de Itabaiana — Sergipe, nas coordenadas
10° 32 42" Sul e 37° 18” 28”* Oeste (Figura 1). A sua construcgdo teve inicio em 1985 e término em
1987 com a finalidade de atender a demanda da agricultura irrigada, uma vez que, a atividade
econdmica predominante na regido é a agricultura, principalmente policultura vegetal. E formado
pelo barramento do rio Jacarecica pertencente a bacia do rio Sergipe e possui capacidade de
4.700.000,00 m3. A regido é de clima quente e semiarido, com precipitacdo média anual de 900mm
(SANTOS et al. 1998). No entorno do reservatorio Jacarecica | predominam os solos planossolos e

os luvissolos e a geologia na regido do reservatorio € composta por rochas metamérficas e igneas.
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Reservaorio Jacarecica I

Bacia hidrografica do rio
Sergipe

Projecao Universal Transversa de Mercator - UTM
Datum Horizontal: Sirgas 2000

Figura 1 — Localizagdo do reservatori Jacarecica |

2.2 Amostragem e analises quimicas

As amostras de agua de superficie do reservatorio Jacarecica | foram coletadas nos periodos
secos e chuvosos, em oito campanhas amostrais, nos anos de 2013, 2014, 2017 e 2018. As amostras
foram acondicionadas, preservadas, transportadas para o Laboratorio de Quimica da Agua do
Instituto Tecnoldgico e de Pesquisas do Estado de Sergipe (ITPS) e analisadas.

Os parametros determinados foram: pH, temperatura, S6lidos Totais Dissolvidos (STD),
HCOs', SO, CI', Na*, K*, Ca®*, Mg?*. Todos os procedimentos para a determinacdo seguiram o
protocolo do Standard Methods (APHA, 2012).

2.3 Modelagem Geoquimica

A modelagem geoquimica e os calculos de equilibrio quimico entre os minerais e a agua sdo
de fundamental importancia para prever os diferentes processos geoquimicos, bem como as fontes
dos ions sollveis e o controle das concentracfes dos mesmos nas aguas, como dissolucéo,
precipitacdo e troca catibnica. E sua metodologia baseia-se em duas suposicdes, a primeira é
necessarias duas amostras de agua, inicial e final, seguindo o mesmo caminho de fluxo e a segunda
é considerar as fases de dissolucdo de minerais presentes na area de estudo (Barzegar et al. 2018).

A Modelagem geoquimica inversa foi aplicada para as aguas do reservatorio coletadas em
junho de 2013 e 2014 utilizando o software PHREEQC 3.0 (Parkhurst e Appelo 2013). A base de
dados do PHREEQC e o valor de incerteza de 0,025 foram utilizados em todas as simulagdes. As
caracteristicas do solo e geologia da regido foram considerados para selecionar as fases minerais e a
troca cationica na modelagem geeoquimica inversa. Desta forma, as fases minerais potenciais

selecionadas foram: calcita (CaCOj3), dolomita (CaMg(COs3),), halita (NaCl), gipsita
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(Ca[SO4]-2H20) b|ot|ta (K (Mg,Fe)s (AlSi3040) (F,OH),), plagloclasm (NaAIS|308 — CaAIZS|203)
haloisita (Al,Si,Os (OH),), K-feldspato (KAISizOg) e como 0 processo de troca idnica mais comum
0 CaX; e NaX.
3. RESULTADOS E DISCUSSAO

A Tabela 1 mostra a estatistica descritiva das caracteristicas quimica da agua do reservatorio
Jacarecica I. Com base nos valores medianos, a ordem de abundancia dos principais cations seguiu
a sequinte ordem: Na* (44,24 mg L") >> Ca®* (23,19 mg L") >> Mg** (9,80 mg L") > K* (9,25
mg L") e dos principais &nions HCO3 (101,44 mg L") > > CI" (68,16 mg L") > > SO,* (16,4 mg
L.

Tabela 1 - Estatisticas das caracteristicas quimicas das dguas do reservatorio Jacarecica |, no periodo 2013 a
2018 e os resultados

Parametros Média Min - Max
pH 7,98 7,1-9,1
Temp.(°C) 26,65 25,0-29,0
STD (mgL™) 245,3 123,0-332,0
Na*(mgL™) 44,24 28,7 -63,5
K'(mg L") 9,25 1,3-34,3
Ca®*(mg LY 23,19 1,7 - 45,8
Mg**(mg LY 9,80 3,8-19,5
Cl'(mg L™ 68,16 38,5-91,2
S0, (mg LY 16,4 1,6-71,1
HCO; (mg LY 101,44 58,0 —101,4

No diagrama de Gibbs (Figura 2) as amostras do reservatério Jacarecica | ocuparam a regido
do dominio do intemperismo, indicando que a interacdo agua — rocha é o principal fator que
controla a geoguimica dos constituintes dissolvidos na agua.

100000,0

O Jacarecica I

10000,0

Evaporacio

G g, L

1000,0

STD {mg L)

100,0

Pl‘e-cl.pl.tﬂ.<;3.0

0 0.2 0,4 0.6 0,8 1 1.2
Ma/(Ma+Ca) (meq L")

Figura 2 - Amostras de 4gua do reservatério Jacarecica | plotadas no diagrama de Gibbs.

XXI11 Simposio Brasileiro de Recursos Hidricos (ISSN 2318-0358) 4



XX SIMPOSIO *

A modelagem geoquimica inversa foi utilizada para obtencdo dos indices de saturacdo (IS) e
para determinar a evolucdo geoquimica das aguas superficiais do reservatério Jacarecica | nos
periodos de junho/ 2013 e junho/2014.

O indice de saturagdo (IS) permite prever a reagao entre a agua e os minerais usando dados
quimicos, sem a necessidade de amostragem da fase solida e anélise mineraldgica (Barzegar et al.
2018). Valores de IS igual a 1 significa uma supersaturacdo de dez vezes, IS de -2 indica uma
subsaturacédo de cem vezes em relacao a fase mineral e o equilibrio esta na faixa de -0,05 a 0,05. Ou
seja, se a amostra tiver um valor menor do que -0,05 a solucdo est& subsaturada e maior que 0,05
supersaturada em relacdo ao mineral relacionado (Merkel e Planer-Friedrich, 2012). Os resultados
de IS obtidos apds a simulacao, exibidos na Tabela 2 mostraram que as amostras simuladas estavam
subsaturada em relacdo a maioria dos minerais, incluindo, anidrita, aragonita, gipsita, halita e trona
indicando que estas fases encontram-se dissolvidas, em ambos periodos estudados, com excecao
dos resultados encontrados para a calcita e dolomita em junho/2014 que apresentaram uma maior
tendéncia em precipitar pois os valores de IS indicam uma supersaturacdo e situacdo de equilibrio

entre as fases, respectivamente.

Tabela 2 - Indices de saturacdo calculados de alguns minerais para dguas superficiais do reservatorio
Jacarecica |

indices de Saturacdo (IS)

Fases Minerais Junho/2013 Junho/2014

Anidrita -3,92 -2,8
Aragonita -1,59 -0,08
calcita -1,44 0,06
Dolomita -2,72 0,04
Gipsita -3,7 -2,58

Halita -7,47 -6,95

Trona -17,22 -15,34

Os resultados da transferéncia de mols obtidos a partir da modelagem inversa sdo
apresentados na Tabela 3. Valores positivos (+) indicam a dissolugdo das fases, ou seja, significa
entrada de massa na solugdo aquosa, enquanto 0s negativos (-) indicam a sua precipitacdo e
consequentemente a saida de massa da agua (Barzegar et al. 2018).

O PHREEQC gerou dez modelos para o periodo estudado, que tentam explicar a evolugdo
dos processos geoquimicos. Para todos esses modelos, halita, gipsita e haloisita apresentaram
resultados positivos sugerindo que estas fases permaneceram dissolvidas durante todo periodo,

sendo a solubilidade da halita (média = 1,40 x 10" mol L™*) maior que a da gipsita (média = 1,42
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x 10 mol L™), enquanto que o plagioclasio apresentou apenas valores negativos, indicando a sua
precipitacdo. A calcita, K-feldspato, biotita e dolomita apresentaram valores entre dissolucdo e
precipitacdo. Estes resultados sugerem que estas fases participaram da reacdo que levou a
composicdo atual da &gua do reservatorio Jacarecica |, vale a pena ressaltar que quando dissolvida,
a calcita apresentou os maiores valores de solubidade (média = 1,07 x 10 mol L™), sendo assim o
mineral que apresenta maior dissolucdo. Os resultados dos dez modelos ainda indicaram a
ocorréncia do processo de troca ionica entre os fons Ca** e o Na*, os valores sempre positivos de
CaX, e negativos de NaX, sugerem que durante esse processo os fons Na* originalmente dissolvidos

no meio aquoso foram trocados pelos fons Ca®* (Barzegar et al. 2018).

Tabela 3 - Resultados da modelagem geoquimica inversa, para as aguas do reservatério Jacarecia |, usando o

PHREEQC
Modelo Calcita CaX; Gipsita  Dolomita  Halita K-Feldspar NaX  Biotita  Haloisita Plagioclase
1 +16x10¢  +58=x10F  +1.9x10F -16x1007 +24x107 -55x100 -11x104 +55x100  +11x10% -3.1=x107
2 X +1,5x10%  +16x10% +2,1x10+ +12x10% +6,7x10¢F -3,1x104 X +4,1x10%  -1.1x10
3 S77x100 421x10% +14x10% +77x100 +6,8x104  +25x100 -41=x10% 25 x10 X X
4 72x105 +1.6x10% +16x104 +23x10¢% +12x107 +62x10F  -3.2x10¢ X +3,7x10% 9.9 x104
5 +1.6 x10? X +1,9x10*  -16x107 +23x10° -55x100 X +55x100 +12x10%  -3.2x104
6 +1,1x10*  +1,6x10% +1,6x10¢% +43x105 +1.2x10° X -3.2x10%  +62x10°  +3,7x10¢ -99x107
7 -1L7x104 +26x104 +1.1x104 411 =107 X +5.8 =101 -53=x10* -38x100  -47x10°  +1.2x10¢
8 2.7=x104 +1.6x104* +16x104  +43x10% +12x10° +12x10% -32x10% -67=x10° +37x10F -99x10°
9 +1,5x10%  +1,6x10%  +1,6x10+ X +1.2x10% -14x10% -32x10% +7.6x10° +3,7x10¢ -99x107
10 X +1,6x10%  +16x10% +1,5x10* +12x10° +38x10° -32=x10% +24=x10° +37x10%F -99x103

Base de dados termodindmica utilizada: PHREEQC.dat .Os valores de transferéncia de mols estéo
em mol L-1. (+) entrada de massa na agua, (-) saida de massa da agua

Desse modo, os resultados da modelagem geoquimica, sugerem que as caracteristicas
quimicas da agua do reservatorio Jacarecica I, € resultado da dissolugdo dos minerais (por exemplo,
halita e gesso) e da troca ibnica, sendo que, a dissolu¢do mineral foi mais significativo do que a
troca idnica.

4. CONCLUSAO

As caracteristicas quimicas da agua do reservatorio Jacarecia | mostrou a seguinte abundancia
idnica: Na* >> Ca** >> Mg** > K* e HCO3 > >CI" > > S04,

O diagrama de Gibbs mostrou que o intemperismo foi o principal mecanismo que controla as
caracteristicas quimicas da agua do reservatorio;

A modelagem geoquimica usando o PHREEQC, gerou dez modelos que explicam a
evolucdo dos processos de geoquimicos, relacionados a qualidade da agua do reservatorio. Em

todos os modelos a dissolugdo dos minerais (por exemplo, halita e gesso) e a troca i6nica foram os
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fatores determinantes da qualidade da &gua do reservatorio, sendo que a dissolu¢do mineral foi mais
significativa do que a troca idnica.
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