MODELO TRANSPI1D: desenvolvimento de um modelo unidimensional
de transporte em meio poroso nio saturado sob condicao de fluxo permanente

Julio Gomes' & Nelson Oswaldo Luna Caicedo’

RESUMO --- O presente artigo tem por objetivo apresentar o desenvolvimento e a avaliagdo de um
modelo computacional que trata do problema de transporte unidimensional em meio poroso nio
saturado sob regime permanente. O modelo TRANSP1D foi avaliado segundo a sua sensibilidade as
discretizacdes temporal (At) e espacial (Az) e em comparagdo com a solugdo analitica de um caso
particular de transporte unidimensional em meio poroso nao saturado. Considerando-se os cenarios
usados nos testes do modelo, a andlise de sensibilidade em relagdo a At mostrou que, para Az igual a
10 cm (Cenarios 01 a 03) ¢ 5 cm (Cenario 04), os valores maximos de At resultaram em 24 h, 144 h
e 1152 h para os valores de recarga de 0,2 cm/h, 500 mm/ano ¢ 0,0 cm/h, respectivamente. A
analise de sensibilidade em relagdo a Az sugeriu um valor maximo de 20 cm, em fungdo do
coeficiente de dispersividade longitudinal (o) adotado. Finalmente, a comparagao entre as solugdes
numérica e analitica mostrou uma boa aproximacao entre os resultados obtidos, considerando-se os
valores de At, Az e o usados nos testes.

ABSTRACT --- This paper presents the development and the evaluation of a computational model
that deals with the problem of 1-dimensional transport in the vadose zone under a steady-state flux
condition. The TRANSP1D model was evaluated according to its sensitivity to the temporal (At)
and vertical (Az) discretizations. Furthermore, the model results were compared to the analytical
solution of a particular case of 1-dimensional vadose zone transport problem. According to the
scenarios used for the model evaluation, the results showed that the maximum At values were 24 h,
144 h and 1152 h, considering recharge values of 0,2 cm/h, 500 mm/year and 0,0 cm/h,
respectively, and Az equal to 10 cm. In addition, the tests also showed a maximum Az value equal
to 20 cm as a function of the adopted longitudinal dispersivity coefficient (o). Finally, the
comparison between the numerical and the analytical solutions showed a good agreement among
the results, considering the At, Az and oy values used for the model evaluation.
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1- INTRODUCAO

O presente artigo tem por objetivo discutir conceitos basicos relacionados ao problema de
transporte de contaminantes em meio poroso nao saturado e apresentar o desenvolvimento ¢ a
avaliacdo de um modelo computacional que trata do problema de transporte unidimensional em
meio poroso ndo saturado sob condi¢do de fluxo permanente.

Inicialmente, sdo discutidos aspectos tedricos relativos a formulacdo matematica do problema
de transporte unidimensional em meio poroso ndo saturado sob regime de fluxo permanente.
Apresenta-se também o esquema numérico adotado para a solugdo do problema e algumas
consideracdes em relagdo ao modelo computacional desenvolvido, modelo TRANSP1D.

Finalmente, sdo apresentados os testes realizados com o modelo TRANSP1D, procurando
avaliar a sua performance. Os testes realizados procuraram avaliar a sensibilidade do modelo em
relacdo a discretizacdo temporal (At) e a discretizacdo espacial (Az) e confrontar os resultados do
modelo com resultados obtidos a partir da solucao analitica de um problema particular de transporte

unidimensional em meio poroso ndo saturado.

2 - EQUACIONAMENTO E DEFINICAO DO MODELO MATEMATICO PARA
TRANSPORTE UNIDIMENSIONAL EM MEIO POROSO NAO SATURADO

Uma revisdo interessante sobre o processo basico de transporte de contaminantes em meio
poroso nao saturado pode ser encontrada em Nielsen et al. (1986). Os referidos autores apresentam
a equacado classica utilizada para descrever o transporte unidimensional de contaminantes em meio

poroso ndo saturado, considerando-se regime transitorio, conforme reproduzida a seguir:

%+?=%(eDg—z—qc]+Zi:¢i(c,s,...) (1)
onde: c e s = concentragdes nas fases aquosa e solida, respectivamente [M/L’];

0 = conteudo volumétrico [L*/L];

p = densidade aparente do solo [M/L’];

D = coeficiente de dispersdo [L*/T];

q = fluxo volumétrico de agua (velocidade de Darcy) [L/T];

0; = fonte/sumidouro externo [M/LY/T].

A Equagdo 1 considera explicitamente somente os processos de difusdo e adveccao

(conveccdo), representados respectivamente pelos primeiro e segundo termos do lado direito da
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equacdo. Nielsen et al. (1986) comentam que o parametro D ¢ usado como um parametro empirico
que inclui todos os mecanismos de dispersdo nao incluidos diretamente na Equacdo 1. Contudo,
destacam que o referido parametro ¢ comumente utilizado para representar apenas a difusao
molecular (ou i0nica) e a dispersdo mecanica.

Assumindo-se, por hipdtese, a auséncia de fontes/sumidouros externos e considerando-se as
defini¢cdes de densidade aparente (p) e de contetido volumétrico (0), como fungdo da porosidade (¢)

e do grau de saturagdo (S), a Equagdo 1 pode ser reescrita como:

0 .9 dc ) d(qe)
§(¢Sc+ps(1 ¢)s)—az[¢SD azj =, )

onde p; representa a densidade dos graos do solo e as demais varidveis como ja definidas.

O transporte de contaminantes no solo constitui um problema de transporte de uma substancia
quimica em um sistema multi-fasico, onde uma questdo fundamental ¢ como as concentracdes da
substancia nas diferentes fases se relacionam entre si (Charbeneau, 2000).

A abordagem mais simples e usual para o estabelecimento das relagdes entre as concentragdes
nas diferentes fases, ainda segundo Charbeneau (2000), € assumir que a taxa de transporte de massa
através do solo dentro de uma fase ¢ lenta comparada a taxa de transferéncia entre fases que estao
localmente em contato. Esta hipotese ¢ chamada de hipdtese de equilibrio local.

Nielsen et al. (1986) destacam que a abordagem mais usual para modelar o termo de sor¢do ¢
assumir adsor¢do ou troca instantanea (hipotese de equilibrio local) e uma relagdo linear entre a

concentragdo na fase sélida (s) e a concentracao na fase aquosa (c), dada por:
s =Kqc 3)

onde Ky é um coeficiente de distribuicao.

Discussdes a respeito de K4 e do processo de particdo de um contaminante entre as fases
solida e aquosa podem ser encontradas em varios textos relativos ao transporte de contaminantes em
meio poroso, como por exemplo, Marsily (1986), Spitz ¢ Moreno (1996) e Charbeneau (2000). O

coeficiente Ky ¢ obtido normalmente através da relagao (Cota, 2000):
Kd = focKoc (4)

onde: K, = coeficiente de particdo em relagdo ao carbono organico;

foc = fracdo de carbono organico presente na matriz do solo.
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Substituindo-se as Equagdes 3 ¢ 4 na Equagdo 2, obtém-se a equacdo de transporte de
contaminantes dissolvidos em fase aquosa na zona nao saturada, tal como apresentada no trabalho

de Cota (2000), e que ¢ reproduzida a seguir:

9o s+ 129 =9 psp2)_2a0)
at |:¢[S+ q) pSfOCKOCjC:| - aZ (q)SD aZj aZ (5)

A Equacgdo 5, portanto, descreve o problema de transporte unidimensional em meio poroso
ndo saturado sob as hipoteses de equilibrio local e relagdo linear entre as concentragdes nas fases
solida (s) e aquosa (c). Admitindo-se, ainda, que o pardmetro D representa apenas os mecanismos
de difusdo molecular (ou i6nica) e a dispersdo mecanica, tem-se que a Equacdo 5 ¢ aplicavel
somente a problemas envolvendo substancias ndo reativas.

A expressdo contida nos parénteses internos do termo a esquerda da igualdade na Equacao 5
pode ser escrita em termos do fator de retardo (R), como definido em Nielsen et al. (1986) e

Marshall et al. (2000). Deste modo, tem-se:

(6)

9 rosel - 2 (g 2| 2@
3¢ [9SRel=— [q’SD 82] oz

A Equagao 6, também apresentada em Cota (2000), descreve a variacdo da concentracdo de
um contaminante ndo reativo na fase aquosa (c) em fun¢do do tempo (t) e da posi¢do na coluna de
solo (z), considerando-se a condicdo de regime transitorio, ou seja, o fluxo volumétrico de agua (q)
varia em fung¢do do tempo e, ainda, sob as hipoteses de equilibrio local e relacdo linear entre as
concentragdes nas fases solida (s) e aquosa (c).

Wierenga (1977), Beese e Wierenga (1980) e Marshall et al. (2000) investigaram o problema
do efeito da variabilidade temporal de curto-termo no transporte de longo-termo de contaminantes
em solos. Os resultados obtidos mostraram que a frente de contaminacdo média, originada a partir
de uma longa seqiiéncia de chuvas geradas aleatoriamente, tende a frente de contaminagao obtida a
partir da consideracdo de uma taxa constante de infiltragdo.

O uso de taxas constantes de infiltragdo, segundo Marshall ef al. (2000), ao invés de taxas de
infiltragdo varidveis ao longo de muitos anos ndo resultara em erros significativos na estimativa do
transporte de longo termo. Ainda segundo os referidos autores, esta conclusdo pode resultar em uma
economia em esfor¢o computacional e em coleta de dados, uma vez que dados médios anuais e
intervalos de tempo de célculo (discretizagdo temporal) maiores devem ser adequados para a

estimativa de transporte de substancias conservativas no solo para simulagdes de longo-termo.
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Considerando-se o exposto, ¢ razoavel admitir o fluxo volumétrico (q) constante ao longo do
tempo e do espacgo. Esta hipotese também implica em fator de retardo (R) e grau de saturagao (S)
constantes no tempo. Adicionalmente, considerando-se o meio poroso ndo saturado como

indeformavel, ou seja, ¢ constante no tempo, a Equacdo 6 pode ser reescrita como:

dec 0 dc dc
SRE = [¢sDpE |- q & 7
SR az(q’ azJ T2 D

A Equacgdo 7 representa a variacdo da concentragdo de um contaminante na fase aquosa como
funcdo do tempo (t) e da posi¢do na coluna de solo (z), considerando-se a condi¢do de regime
permanente, ou seja, o fluxo volumétrico de agua (q) constante no tempo e no espago.

As condigdes iniciais necessarias para a solu¢do do problema de transporte em meio nao
saturado sdo os valores de concentracao do contaminante na fase aquosa para ¢ igual a zero, ou seja,
c(z,t) = c(z,0). Marsily (1986) discute genericamente as condi¢gdes de contorno para problemas de
transporte em meio poroso (saturado e ndo saturado), destacando que as condi¢des de contorno

devem ser estabelecidas levando-se em consideracao as condi¢des de fluxo junto ao contorno.

2.1 — Solucio numérica da equacio de transporte em meio niao saturado

A discussao sobre a solugdo numérica da equagdo de transporte em meio ndo saturado na
condicdo de fluxo em regime permanente, Equacdo 7, se inicia a partir do esquema numérico
adotado por Cota (2000) para a solucdo da Equacdo 6, que representa a condigdo de fluxo em

regime transitério, apresentado pela equagao a seguir:

t+lp t+1  t+1 tpt .t ~t+1 t+1 t+1 ~t+1 t+1 t+1
0;Si"Ri"¢;” —0,;SiRc; D Ciy —C; D Ci —Ciuy

i+1/2 ~ Yiap
At AZT Zi17Z4 AZT Zi—Zi,
(8)
qit:-—]l/zctiill/z - Qitfll/zct:ll/z
AZ"

1

O valor de ﬁit:ll/z, presente na Equacdo 8, ¢ definido a partir da Equagao 9, apresentada a

seguir (Cota, 2000):

_ 9iSiDc; +9+1Si+1D¢j+
2

ol

)

i+1/2
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Na Equacgdo 9, o pardmetro Dc;yrepresenta o coeficiente de dispersdo hidrodindmico
corrigido. Bear e Verruijt (1987) apresentam discussdo tedrica sobre a dispersdo numérica
introduzida pelos diferentes esquemas de diferengas finitas. No caso do uso de um esquema de
diferengas central para o espago e de diferencas ascendente para o tempo, Dc pode ser calculado

através de (Bear e Verruijt, 1987):

2
q 1 q;
Dc: =D, +00) ———At]| — 10

oo L¢isi 2 (q’isij (10

onde: Dy, = coeficiente de difusdo molecular do contaminante na fase aquosa [L%/T];

o, = dispersividade longitudinal do meio [L] e demais varidveis ja definidas anteriormente.

O ultimo termo da Equagdo 10 representa um fator de correcdo do coeficiente de dispersdao
para atenuar problemas de oscilagdo e dispersdo numérica, possiveis de ocorrer na simulagdo de

casos onde o fluxo advectivo ¢ predominante (Cota, 2000). Voltando a comentar a Equacao 8, o

valor de AZT , presente na referida equacdo, ¢ dado por (Cota, 2000):

Az; :Zi+1—;zi—1 (11)

A partir das hipoteses de fluxo volumétrico (q), fator de retardo (R), grau de saturagdo (S) e
porosidade (¢) constantes no tempo e com as devidas manipulagdes algébricas, a Equagdo 8 pode
ser reescrita de forma a isolar os valores de concentragdes na linha de tempo (#+1), valores

desconhecidos, dos valores da linha de tempo ¢, valores conhecidos. Deste modo, tem-se:

~ *Di—l/z _ q* e *Di—l/z N *Di+1/2 L OiSiR; ot

Az (zi-zi_)) 24z, Az (zi-zi_)) Az (zi4-7) A
o (12)
Diyy2 q |.t+1_ 0SSRy

+ = ct

L Vit
Az (ziy—2;) 2Az At

A Equacdo 12 representa um sistema de equagdes com (n—1) equagdes e (n+1) varidveis, onde
n representa o nimero de células utilizadas para representar a coluna de solo. Portanto, para a

solucdo do sistema, sdo necessarias duas equacoes adicionais, que sdo fornecidas pelas condi¢des de
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contorno. Além disso, para cada instante de tempo (#+1), a solugdo no instante de tempo ¢ ¢
requerida. A Figura 1 apresenta o esquema de discretizacao espacial para a solugdo do problema de

transporte unidimensional em meio poroso ndo saturado.

P Az,
2 ° Az,
S

i

02 Azns
n-1 : Az,
.

Figura 1 — Esquema de discretizagdo espacial para a solugdo do problema
de transporte de contaminantes em meio poroso nao saturado

Por questdo de compatibilidade, o esquema de discretizagao espacial adotado junto a base da
coluna de solo no modelo TRANSP1D foi igual ao adotado no modelo FLUXO1D, apresentado em

Gomes e Caicedo (2007) e representado na Figura 2.

n-1 Az,

n Az,

Figura 2 — Esquema de discretizagdo espacial para a solugdo do problema de transporte de
contaminantes em meio poroso nao saturado. Detalhe da representacio da célula n.

2.2 — Discussao do sistema de equacdes e método de soluciao

A solucao do problema de transporte em meio ndo saturado, como discutido no item anterior,
consiste na solucao de um sistema de equagdes para cada instante de tempo. A dimensao do sistema
de equacdes ¢ definida pelo valor de Az adotado para a representagdo da coluna de solo em analise.

Considerando-se n células para representacdo da coluna de solo e o esquema de discretizagao

apresentado pelas Figuras 1 e 2, o sistema de equagdes tem dimensdes (n+1) x (r+1). Um niimero
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de (n—1) equagdes resulta diretamente do uso da Equagdo 12 e as duas equagdes restantes resultam
das condig¢des de contorno no topo e na base da coluna de solo.
No presente estudo, a condi¢do de contorno adotada para o topo da coluna de solo foi uma

condicdo do tipo Dirichlet, ou seja, os valores de concentragdo sdo conhecidos ao longo do tempo.

Deste modo, tem-se a fungdo C{ =f(t) conhecida. Esta condi¢do implica em valor de C; constante

para cada instante de tempo ¢ e, por conseqii€éncia, na seguinte equagao adicional:
t
C;=Co(b) (13)

J& para a base da coluna de solo, a condicdo de contorno adotada foi uma condi¢ao do tipo
Neumann, ou seja, o gradiente de concentra¢do (dC/dz) junto ao contorno é conhecido ao longo do
tempo. Para o presente trabalho, adotou-se gradiente de concentragdo nulo junto a base da coluna.

Numericamente, esta hipotese pode ser aproximada por:

9 _ChurCh_
0z Az,

0 ou —Cl+Cl, =0 (14)

Este tipo de condi¢do de contorno adotada para a base da coluna de solo implica em
concentragdes constantes na interface entre os meios ndo saturado e saturado, desprezando os
provaveis efeitos de dilui¢do devidos a um maior volume de 4gua no meio saturado.

As Equagdes 12 a 14 definem um sistema de equacdes com uma matriz de coeficientes banda
tridiagonal. O algoritmo utilizado para a solugdo do sistema foi o apresentado em Press et al.
(1992). O referido algoritmo utiliza 3 vetores com (n+1) elementos cada para representar a matriz
de coeficientes que, por definigdo, teria (n+1) x (nt+1) elementos. Além disso, o algoritmo utiliza o
procedimento de decomposi¢cdo LU, diminuindo o nimero de operagdes para a solu¢ao do sistema.
Finalmente, adotou-se, como condicao inicial, valores nulos de concentragdo ao longo da coluna de

solo.

3 - AVALIACAO DO MODELO COMPUTACIONAL TRANSP1D

Neste item sdo apresentados alguns testes realizados para verificar a performance do modelo
TRANSPI1D que trata do problema de transporte unidimensional em meio poroso nao saturado sob
regime de fluxo permanente. O referido modelo considera, como condi¢do inicial, valores nulos de

concentragdo ao longo da coluna de solo e, como condi¢des de contorno, concentracao constante no
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topo da coluna ao longo do tempo e gradiente de concentragao nulo junto a base da coluna de solo.
Importante destacar que o programa TRANSPID utiliza os dados gerados pelo programa
FLUXOI1D, apresentado em Gomes e Caicedo (2007), que trata do problema de fluxo permanente
unidimensional em meio ndo saturado.

Os testes realizados procuraram avaliar a sensibilidade do modelo em relagdo a discretizagao
temporal (At) e a discretizag@o espacial (Az) e confrontar os seus resultados com a solugao analitica
de um problema particular de transporte unidimensional em meio poroso ndo saturado.

Para a avalia¢do do esquema numérico e do programa computacional implementado, os testes
utilizaram os mesmos dados e cenarios usados na avaliagdo do modelo FLUXOI1D (Gomes e
Caicedo, 2007), e que sdo apresentados nas Tabelas 1 e 2. Destaca-se que os parametros

caracteristicos dos solos foram extraidos de Cota (2000).

Tabela 1 — Parametros caracteristicos dos solos utilizados nas simulagdes do modelo TRANSP1D

Variavel Solo 1 Solo 2 Solo 3
Tipo de solo Areia Areia Silte-argiloso
Porosidade (¢) 0,368 0,39 0,42
o 0,0335 cm’ 0,059 cm™ 0,0004 cm’
N 2,0 1,48 1,65
Grau de saturacdo 0,2772 0,1 0,0357
residual (S,)
Condutividade hidraulica 0,5532 cm/min 1,3 cm/h 0,972 cm/h
saturada (K)

Fonte: Cota (2000)

Tabela 2 — Cenérios utilizados para a avaliacdo do modelo TRANSP1D

Caracteristica CENARIO
do cenario 01 02 03 04
Tipo de solo Solo 1 Solo 2 Solo 3 Solo 3/Solo 1
Comprimento 200 cm 200 cm 200 cm 100 cm
da coluna (20 cm/80 cm)
Condi¢ao de contorno no Recarga Recarga Recarga Recarga
topo da coluna Constante constante Constante Constante
Condig¢ao de contorno na | Tensdo capilar Tensao capilar Tensdo capilar Tensdo capilar
base da coluna nula nula nula Nula

Fonte: Gomes e Caicedo (2007)

A Tabela 3 apresenta os dados relacionados mais especificamente ao problema de transporte
em meio ndo saturado e que foram utilizados nos testes de avaliagdo do modelo TRANSP1D. Por
questdo de simplicidade, os pardmetros apresentados na Tabela 3 foram considerados iguais para os
diferentes tipos de solo. Adicionalmente, adotou-se a concentra¢do no topo da coluna como sendo
constante ao longo do tempo e tendo um valor igual a 100 g/cm’. A unidade de representacio da

concentracdo foi estabelecida em razdo da compatibilizacdo das unidades e o valor 100 pode ser
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considerado como um valor “unitario” de concentragdo. Foram ainda utilizados os mesmos valores
de recarga usados nos testes do modelo FLUXOI1D (Gomes e Caicedo, 2007), a saber: 0,2 cm/h;
500 mm/ano e 0,0 c/h. Portanto, estabeleceu-se um total de 12 testes para avaliar a performance

do modelo, ou seja, 4 cendrios e 3 valores de recarga por cenario.

Tabela 3 — Valores dos parametros caracteristicos dos solos e do
contaminante usados nos testes do modelo TRANSP1D

Parimetro Simbolo Unidade Valor
Densidade dos graos do solo Ps g/cm’ 2,65
Fragdo de carbono orgénico no solo foc - 0,001
Dispersividade longitudinal do meio poroso o cm 10
Coeficiente de particdo do contaminante Koe cm’/g 100
em relagdo ao carbono organico
Coeficiente de difusdo molecular Dp cm’/h 6x10™*
do contaminante na fase aquosa

3.1 — Discussao sobre critérios de estabilidade numérica

Discussdes sobre a estabilidade de métodos numéricos em problemas de transporte
unidimensional podem ser encontradas em Huyakorn e Pinder (1983), Noorishad et al. (1992) e
Perrochet e Berod (1993). Quando o dominio espaco-temporal (z, t) € discretizado, o tamanho dos
elementos da grade, definidos por Az e At, sdo estabelecidos a partir da analise dos numeros de

Peclet (Pe) e Courant (Cr), nimero adimensionais e que podem ser assim definidos:

v.Az
Pe= 15
5 (15)
s

Discussao tedrica sobre o significado dos numeros de Peclet (Pe) e de Courant (Cr) pode ser
encontrada em Marsilly (1986) e Perrochet e Berod (1993). Dos trabalhos de Noorishad et al.
(1992) e Perrochet e Berod (1993), pode-se assumir as seguintes restri¢cdes para a estabilidade de

métodos numéricos aplicados a problemas de transporte unidimensional:

Pe<2 € PeCr<2

A andlise tedrica do valor maximo para a discretizagdo espacial (Az) pode ser feita a partir da

analise da restricdo relativa ao numero de Peclet (Pe), definido pela Equacgao 15.

XVII Simpésio Brasileiro de Recursos Hidricos 10



A partir da relacdo entre a velocidade real do fluxo (v) e a velocidade de Darcy (q) e
considerando-se o coeficiente de dispersao hidrodinamico, dado pela Equacao 10, mas sem o termo
de correcdo e admitindo-se ainda um valor de coeficiente de difusao molecular do contaminante na

fase aquosa (Dy,) relativamente pequeno, a Equagdo 15 pode ser escrita como:

_SAz
oy,

Pe (17)

Considerando-se a restricdo em relagdo ao Numero de Peclet (Pe) e grau de saturacdo (S)
maximo igual 1, que representa uma condi¢cdo mais restritiva em relacdo a Az, tem-se a partir da

Equacdo 17, com as devidas manipulagdes algébricas:

Az<2.04 (restri¢do relativa a discretizagdo espacial Az).

Portanto, teoricamente, o valor de Az deve ser no maximo o dobro do valor da dispersividade
longitudinal do meio poroso (0i).

A analise teorica do valor maximo para a discretizagdo temporal (At) pode ser feita a partir da
analise da restrigdo relativa ao produto entre os nimeros de Peclet (Pe) e Courant (Cr), definidos

pelas Equacdes 15 e 16, respectivamente, e que resulta em:

2
Pe.Cr :fi (18)
0°SR.D
Adotando-se as mesmas consideragdes utilizadas na analise de Az, tem-se:
PeCr= q—At (19)
R.(XL

Considerando-se agora a restricdo em relagdao ao produto entre os numeros de Peclet (Pe) e de
Courant (Cr) e adotando-se um de coeficiente de retardo (R) minimo igual a 1, que representa uma
condicdo mais restritiva em relagdo a At, tem-se a partir da Equagdo 19, com as devidas

manipulagdes algébricas:

XVII Simpésio Brasileiro de Recursos Hidricos 11



2.0.0 _— P o
At < 200 (restri¢ao relativa a discretizagdo temporal At).

A relacdo acima representa teoricamente o valor maximo para a discretizagdo temporal (At)
como fun¢do da porosidade do meio (¢), dispersividade longitudinal do meio (o) e da recarga (q).
Considerando-se os diferentes valores de ¢, . e q utilizados para a analise do modelo TRANSPI1D,

pode-se definir valores maximos para At para os diferentes cenarios.

3.2 — Analise da sensibilidade em relacio a discretizacdo temporal (At)

A analise de sensibilidade do modelo TRANSPID em relagdo a discretizagdo temporal (At)
consistiu em realizar testes para diferentes valores de At, procurando-se respeitar as restrigoes
impostas aos valores de Az e At, discutidas no item anterior. Adotou-se, para a representacdo da
coluna de solo, um numero de células igual a 20, o que implica em um valor de Az igual a 10 cm
para os Cenarios 01 a 03 e igual a 5 cm para o Cenario 04.

Para cada cenario, o procedimento basico dos testes foi assumir inicialmente um valor de At
relativamente pequeno e sucessivamente aumentar esse valor até ser observada alguma
inconsisténcia nos resultados do modelo. O referido procedimento, além de permitir verificar a
existéncia de alguma instabilidade numérica, permitiu também verificar a influéncia de At sobre a
qualidade dos resultados.

Para a recarga de 0,2 cm/h, os valores de At utilizados foram 1h, 2h, 4h, 6h, 12h e 24h para
um horizonte de 720h (30 dias). J& para uma recarga equivalente a 500 mm/ano, foram usados os
valores de At iguais a 6h, 12h, 24h, 48h, 72h e 144h, para um horizonte de 180 dias. Finalmente,
para o valor de recarga nula, foram utilizados valores de At correspondentes a 2 dias, 4 dias, 8 dias,
16 dias, 24 dias e 48 dias, para um horizonte de 1440 dias (aproximadamente 4 anos).

Em relacdo ao valor de recarga de 0,2 cm/h, verificou-se que inconsisténcias numéricas sao
verificadas para valores At maiores ou iguais a 24 h. Além disso, verificou-se que os resultados
obtidos para valores de At iguais a 1h, 2h e 4h foram bastante proéximos entre si. Ja para o valor de
recarga de 500 mm/ano, verificou-se que os perfis de concentracdo foram relativamente proximos
entre si e ndo foram constatadas inconsisténcias numéricas para valores de At de até 144 h.

Finalmente, em relacdo ao valor de recarga nula, verificou-se que os perfis de concentracao
foram relativamente proximos entre si e ndo foram constatadas inconsisténcias numéricas para
valores de At de até 1152 h (48 dias). E importante destacar que o mecanismo de advecgdo acaba
ndo colaborando no processo de transporte ao longo da coluna de solo para o valor de recarga nula.

Isto ajuda a explicar a proximidade entre os perfis de concentracdo para os diferentes valores de At
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analisados e, inclusive, o pequeno desenvolvimento dos perfis de concentracdo na coluna de solo ao
longo do tempo.

A condi¢do de contorno no topo da coluna de solo ¢ outra caracteristica do modelo
implantado que ¢ importante ressaltar. A condi¢cdo de concentra¢do constante no topo da coluna
explica a tendéncia dos perfis de concentragdo convergirem para um perfil uniforme em toda a
extensao da coluna de solo ao longo do tempo. De certo modo, essa condi¢ao de contorno contribui
para uma “aproximag¢do” entre os perfis de concentragdo relativos a diferentes At na medida em que
o tempo ¢ cresce.

A titulo de exemplo, as Figuras 1 a 4 apresentam perfis de concentracdo para diferentes
cendrios e valores de recarga. Os perfis sdo relativos sempre a metade do horizonte de tempo usado

nas simulagoes.

200
180 ~
160
140
120
100
80
60
40
20

Distancia do lencol freatico (cm)

110

Concentragao (g/cmS)

Figura 1 — Andlise de At. Perfil de concentragdo (Cendrio 01, recarga = 0,2 cm/h, t = 15 dias)

)
S 180 A
.§ 160
E 140 +
& 120
= —dt=6h
S 100 7 —dt=12h
= 80 1 dt = 24h
S 60 - dt =48h
<
5 40 - ——dt="72h
& 20 —dt=144h
A 0

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

Concentragio (g/cms)

Figura 2 — Anélise de At. Perfil de concentragdo (Cendrio 02, recarga = 500 mm/ano, t = 90 dias)
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——dt =2 dias
———dt =4 dias
175 1 dt = 8 dias
170 4 dt = 16 dias
—— dt = 24 dias
—— dt = 48 dias
160 T T T T T T T T T 1

Distancia do lencol freatico (cm)
=
(=)

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

Concentracao (g/cms)

Figura 3 — Analise de At. Perfil de concentracao (Cenario 03, recarga = 0 cm/h, t = 720 dias)

T |

N 90 —dt=1h

§ 80

M 70

3]

& 60 -

§. 50

g 40

S 30

]

5 20 A
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Figura 4 — Andlise de At. Perfil de concentragdo (Cendrio 04, recarga = 0,2 cm/h, t = 15 dias)

3.3 — Analise da sensibilidade em relacio a discretizacio espacial (Az)

A andlise de sensibilidade do modelo TRANSP1D em relagdo a discretizagdao espacial (Az)
consistiu em realizar testes para diferentes valores de Az, procurando-se respeitar as restrigoes
impostas aos valores de Az e At, discutidas no item 3.1.

Os diferentes testes foram realizados considerando-se o nimero de células igual a 10, 20, 50,
100 e 200. Estes valores correspondem a valores de Az iguais a 20 cm, 10 cm, 4 cm, 2 cm e 1 cm,
respectivamente, para os Cenarios 01 a 03 e a valores de Az iguais a 10 cm, 5 cm, 2 cm, 1 cm e 0,5
cm, respectivamente para o Cenario 04. Foram ainda fixados os valores de At iguais a 4h, 24h e 8
dias para as condigdes de recarga de 0,2 cm/h, 500 mm/ano e 0,0 cm/h, respectivamente. Além
disso, os horizontes de tempo adotados para a analise foram de, respectivamente, 30 dias, 180 dias e
1440 dias para os valores de recarga mencionados.

De modo geral, verificou-se que os perfis de concentragdo mostraram um comportamento

uniforme para os diferentes valores de Az, ndo apresentando inconsisténcias numéricas. Este
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comportamento dos perfis de concentracdo pode ser explicado pela adocao de valores de Az e At
que respeitavam as restri¢des discutidas no item 3.1.

Em relagdo aos valores numéricos obtidos para os perfis de concentracdo, verificou-se que,
independentemente do valor de recarga, valores de Az de 1 cm, 2 cm e 4 cm para os Cendrios 1 a 3
e de 0,5 cm, 1 cm e 2 cm para o Cenario 04 produziram perfis de concentragdo relativamente
proximos entre si. Os referidos valores de Az representam para os quatro cendrios analisados um
numero de células igual a 200, 100 e 50, respectivamente.

E importante destacar que a analise da discretizagio espacial (Az) teve, como objetivo
principal, estabelecer um numero “razoavel” de células para a representagdo da coluna de solo,
considerando cada valor de recarga e cada cendrio analisado.

A titulo de exemplo, as Figuras 5 a 8 apresentam perfis de concentracdo para diferentes
cenarios e valores de recarga. Os perfis sdo relativos sempre a metade do horizonte de tempo usado

nas simulagoes.

distancia do lengol freatico (cm)

0 T T T T T T T T T |
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

concentragio (g/cmj)

Figura 5 — Andlise de Az. Perfil de concentragdo (Cenario 01, recarga = 500 mm/ano, t = 90 dias)
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140 -
120 A
100

80
60
40
20 A
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0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100

concentracio (g/cms)

Figura 6 — Analise de Az. Perfil de concentracao (Cenario 02, recarga = 0,2 cm/h, t = 15 dias)
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Figura 7 — Anélise de Az. Perfil de concentragdo (Cenario 03, recarga = 0 cm/h, t = 720 dias)
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Figura 8 — Analise de Az. Perfil de concentracao (Cenario 04, recarga = 0,2 cm/h, t = 15 dias)

3.4 — Comparacio entre a solucdo analitica e a solu¢do numérica

Este item apresenta uma comparagao entre a solucdo analitica e a solu¢do numérica, fornecida
pelo modelo TRANSPID, para um problema particular de transporte unidimensional em meio
poroso nao saturado.

A Equagdo 7, que serviu de base para o esquema numérico do modelo TRANSPI1D, foi
estabelecida sob a hipotese de fluxo volumétrico (q) constante no tempo e espago. A hipdtese de q
constante no tempo implica em grau de saturacdo (S), coeficiente de retardo (R) e coeficiente de
dispersdo (D) também constantes no tempo. Ja a hipdtese de g constante no espaco ndo implica
necessariamente em S, R e D também constantes no espaco.

Em geral, para a obtengdo de solugdes analiticas para o problema de transporte
unidimensional em meio nao saturado sob regime de fluxo permanente, adota-se a hipotese de S, R

e D também constantes no espaco. Deste modo, a Equagdo 7 pode ser escrita como:
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2
RO _pdic_qdc (20)
at azz (I)S aZ

Definindo-se a velocidade média (V) no nivel do poro como sendo V = /¢S e adicionalmente

D* =D/R e V* = V/R, tem-se a partir da Equagao 20:

= -V = 21
" > (21)

d 9% _xdc
=D ? 0z

Na literatura sdo encontradas solugdes analiticas para a Equacdo 21, considerando-se
diferentes condi¢des iniciais ¢ de contorno. Podem ser citados os trabalhos de Van Genuchten
(1981), Javandel et al. (1984), Bear e Verruijt (1987), Fetter (1999) e Charbeneau (2000). A
Equacdo 21 ¢ similar a forma unidimensional da equagdo cléssica de dispersdo-advec¢do para
substancias ndo reativas dissolvidas em um meio ndo saturado, isotropico e homogéneo sob fluxo
permanente e uniforme, como apresentada, por exemplo, em Javandel ef al. (1984).

Para a condigdo de concentracdo constante no topo da coluna, ou seja, C(0,t) = Cy e para a
condicdo inicial de concentracdo nula ao longo de uma coluna de solo de comprimento semi-

infinito, a solu¢do C(z,t) da Equagdo 21 pode ser escrita, a partir de Charbeneau (2000), como:

c_1 erfc[z_—v*t] + exp[ 2V’ jerfc[ 2t V*tj (23)
Co 2 24Dt D’ 24Dt

onde: z = distancia do topo da coluna de solo;

erfc(.) = fungdo erro complementar, obtida aproximadamente a partir de Press ef al. (1992).

Para a comparagdo das solugdes numérica e analitica, adotou-se o Cendrio 01, apresentado na
Tabela 2, para a representacao da coluna de solo. Além disso, adotou-se uma recarga equivalente a
500 mm/ano, valor possivel de ser observado em campo e que foi utilizado previamente na analise
de sensibilidade a discretizagdo temporal (At) e a discretizagao espacial (Az).

J& em relagdo aos parametros relativos especificamente ao problema de transporte, foram
adotados os mesmos valores apresentados na Tabela 3. Adicionalmente, adotou-se um valor de
saturagdo constante ao longo da coluna e igual a 0,57, que representa um valor de saturagdo médio

obtido a partir de solugao fornecida pelo modelo TRANSPID.
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Ainda em relagdo a comparacdo das solugdes numérica e analitica, foram avaliados os
resultados para diferentes valores de Az, At e o. Para Az, foram adotados os valores de 20 cm, 10
cm, 5 cm e 1 cm. Ja para At, foram adotados os valores de 6 h, 12 h e 24 h. Finalmente para oy,
foram adotados os valores de 5 cm, 10 cm e 20 cm. A titulo de exemplo, as Figuras 9 a 11

apresentam alguns dos resultados obtidos na comparacao das solugdes numérica e analitica.

100
90
e solugdo analitica
80 4
solugdo numérica, dz = 20 cm
~ 704 N -
».E solugdo numérica, dz =10 cm
) 60 - solugdo numérica, dz = Sem
:‘3 50 solugdo numérica, dz=1 cm
]
£
] 40
g
= 30
S
S
20
10
0 T T T T T T T T |
0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000 9000

tempo (h)

Figura 9 — Variacao da concentracdo na metade da coluna (At=12he o =5 cm)

90 4
80
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70 4 solugdo numérica, dz =20 cm
ME 60 - solugdo numérica, dz =10 cm
E," 50 solugdo numérica, dz = 5cm
'§ 40 4 solugdo numérica, dz=1 cm
=
5 30
5
S 204
10
0 T 7 T T T T T T 1
0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000 9000

tempo (h)

Figura 10 — Variacdo da concentracdo na metade da coluna (At=12h e o = 10 cm)
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60 4 solu¢@o numérica, dz= 10 cm
E‘_/ solu¢@o numérica, dz = 5cm
= 50 1 solugdo numérica, dz=1 cm
=
g 404
=
g 304
]
S
204
10 A
0 T T T T T T T T 1
0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000 9000

tempo (h)

Figura 11 — Variagdo da concentracdo na metade da coluna (At=12 h e o =20 cm)

Os resultados mostraram que, em termos qualitativos, o comportamento da variagdo da

concentragdo em relagdo ao tempo no meio da coluna de solo foi relativamente o mesmo,
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independente dos valores de At, Az e oiz. De modo geral, os melhores resultados foram obtidos

quando utilizado um valor de discretizacdo espacial (Az) igual a 5 cm.

4 — CONCLUSOES

Como mencionado anteriormente, o presente artigo tem por objetivo discutir conceitos
basicos relacionados ao problema de transporte em meio poroso ndo saturado e apresentar o
desenvolvimento e a avaliagdo do modelo computacional TRANSP1D que trata do problema de
transporte unidimensional de contaminantes em meio poroso nao saturado sob regime permanente.

O modelo TRANSPI1D foi avaliado segundo a sua sensibilidade a discretizagao temporal (At)
e a discretizacdo espacial (Az) e em comparagdo a solucdo analitica de um problema particular de
transporte unidimensional em meio poroso ndo saturado. Foram feitos testes considerando-se trés
diferentes valores de recarga e quatro cenarios distintos.

A analise de sensibilidade em relagdo a At mostrou que, quando utilizado um valor de Az
igual a 10 cm (Cenarios 01 a 03) e 5 cm (Cenario 04), os valores maximos de At devem ser iguais a
24 h, 144 h e 1152 h para os valores de recarga de 0,2 cm/h, 500 mm/ano e¢ 0,0 cm/h,
respectivamente. Acima dos referidos valores de At foram observadas inconsisténcias numéricas.

A anilise de sensibilidade em relagio a Az sugeriu um valor maximo de 20 cm. E importante
destacar que esta andlise teve como objetivo principal estabelecer um niimero “razoéavel” de células
para a representagdo da coluna de solo, considerando cada valor de recarga e cada cendrio
analisado. Finalmente, a comparacdo entre as solu¢cdes numérica e analitica mostrou uma boa
aproximacao entre os resultados, considerando-se os valores de At, Az e o usados nos testes.

Finalizando, ¢ importante destacar que as conclusdes do trabalho foram obtidas a partir dos
testes realizados e levando-se em consideragdo o conjunto de dados e parametros utilizados nas

simula¢des com o modelo TRANSP1D.
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