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Resumo — A correta representacio e integracdo de aspectos fisicos, quimicos e bioldgicos de um
corpo hidrico proporciona meios para gerir de maneira adequada os usos multiplos da dgua, através
de ferramentas de modelagem. Diversas alternativas podem ser exploradas para essa andlise, porém
a identificacdo de taxas de reacdo, usualmente parametros de calibracdo, € fundamental para a qua-
lidade dos resultados. Nesse contexto, esse trabalho busca qualificar o impacto da escolha de tais
coeficientes, sob a Otica das abordagens em estado permanente e ndo-permanente para modelagem
de qualidade de dgua, usando como base os parametros demanda bioquimica de oxigénio e oxigénio
dissolvido. Os resultados mostram que a andlise constante no tempo € mais sensivel, fazendo com
que erros de estimativas nas taxas cinéticas tenham impacto maior sobre as informacgdes geradas pelas
simulagdes.

Palavras-Chave — Calibracao. Modelos matemaéticos. Qualidade de dgua.

SENSIBILITY ANALYSIS FOR MATHEMATICAL WATER QUALITY
MODELING UNDER STEADY AND UNSTEADY STATE

Abstract — The correct representation and integration of physical, chemical, and biological aspects of
a water body provides means to appropriately manage multiple water uses, through modeling tools.
Several alternatives may be explored for this analysis, but the identification of reaction rates, usually
calibration parameters, is fundamental for the quality of results. In this context, this paper seeks to
qualify the impact when choosing such coefficients, under the perspective of the approaches for steady
and unsteady state in water quality modeling, based on the parameters biochemical oxygen demand
and dissolved oxygen. The results show that the constant analysis over time is more sensitive, so that
estimation errors for the kinetic rates have more impact on the information generated by simulations.
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INTRODUCAO

Modelos de qualidade de dgua t€m sido recomendados como ferramentas na gestao de recursos
hidricos em diversos estudos, principalmente devido a possibilidade de diagndstico e previsdao de
impactos em diferentes condi¢des (Kanda et al., 2015; Adams et al., 2016).

Segundo Benedini e Tsakiris (2013), uma das principais dificuldades em simula¢des de qua-
lidade de agua € definir coeficientes de reacdo apropriados. Essas taxas devem representar as
transformacoes fisicas, quimicas e bioldgicas que o poluente sofre em contato com a dgua; frequente-
mente desconhecidas, em geral sdo utilizadas como parametros de calibra¢do. No entanto, uma dada
combinacdo de coeficientes pode sobrepor efeitos de transporte, gerando interpretagdes equivocadas
(Dortch e Johnson, 1992).

Nesse sentido, essa pesquisa busca avaliar a sensibilidade aos coeficientes de reacdo para duas
abordagens distintas na modelagem — representacdo em estado permanente (estaciondria) e nao-
permanente (transiente). A primeira € adotada quando as caracteristicas do escoamento variam de
maneira lenta ao longo do tempo. Isso ocorre, por exemplo, quando a fonte de degradagdo € pontual
e intermitente, ou quando o trecho recebe baixas cargas de poluicdo (Novotny, 2002; Ferreira et al.,
2016). Nesses casos a vazdo do rio € usualmente determinada de forma simplificada, aplicando a
equagao de Manning, por exemplo.

Os modelos em regime nao-permanente, por outro lado, consideram a dinamica temporal de
vazdo e concentracdo. Esta se dad devido a mudancas morfologicas nos canais, aos usos multiplos
da dgua (operacdo de reservatdrios, retirada de dgua e lancamento de efluentes), ao uso do solo e as
condi¢des meteoroldgicas (que impactam as cargas que chegam ao rios) etc.

A ferramenta utilizada consiste no modelo SIHQUAL (Simula¢@o Hidrodindmica de Qualidade
de Agua), que possui médulos para solu¢io dos modelos hidrodindmico e de qualidade de dgua
unidimensionais em regime estaciondrio e transiente. Sao conduzidas simulagdes para os parametros
demanda bioquimica de oxigénio (DBO) e oxigénio dissolvido (OD), e comparada a sensibilidade
das concentracdes em relacdo aos coeficientes de reagdo. Os dados utilizados foram obtidos em
campanhas trimestrais entre 2005 e 2016, para cinco pontos de monitoramento no rio Iguacu,
Curitiba-PR (IG2 a 1G6). Detalhes das simulagdes referidas nesse trabalho sdao apresentadas em
Ferreira et al. (2016).

Coeficientes de reacao para simulacao DBO - OD

Um dos principais mecanismos incorporados na simulacio da DBO corresponde a
decomposicao da matéria organica pela biomassa suspensa na massa liquida e no lodo de fundo,
representada pelo coeficiente K,;. Essa varidvel € influenciada por diversas condi¢des, como tem-
peratura presenca de substancias inibidoras no sistema, podendo variar de 0,02 — 3,4 1/d (Brown e
Barnwell, 1987).

No célculo do balanco de OD no corpo hidrico, a reaeracdo tem uma importante atribui¢do
(parametro K ). Esse processo consiste na troca de oxigénio na interface ar-dgua, e sofre interferéncia
principalmente das caracteristicas hidraulicas do canal, da presenca de surfactantes e particulas sus-
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pensas, da acdo do vento e da temperatura da dgua (Bowie et al., 1985). Em modelos de qualidade de
agua, o coeficiente K, usualmente € determinado por expressoes baseadas nos aspectos hidraulicos do
canal, valores médios tabelados ou relacionados com a vazao do corpo hidrico. Os resultados podem
divergir significantemente entre essas diferentes formas de determinacdo, as concentracdes de OD
usualmente se mostram bastante sensiveis aos valores do parametro K,. Os intervalos de variacdao
sdao amplos (0,0 — 100,00 7/d), conforme Brown e Barnwell (1987), refletindo uma maior incerteza
associada a essa taxa.

Outro importante mecanismo no balanco de OD corresponde a demanda pelo sedimento. O
material em suspensdo presente na dgua pode sedimentar em determinados trechos, formando uma
camada de logo no fundo do curso de dgua, onde a biota presente contribui para o consumo de OD.
A taxa de deposi¢do pode variar de acordo com a vazdo; em periodos de estiagem, a deposicao
de solidos € favorecida, enquanto em cheias o material pode ser removido ou transportado para
outro trecho do sistema. Além da vazdo, a demanda de oxigénio pelo sedimento ainda € afetada
por: temperatura, concentragdo de oxigénio na interface sedimento-agua, disposicdo da comunidade
bioldgica e caracteristicas do sedimento. Thomann e Mueller (1987) apresentam faixas de valores
para o coeficiente K4 sugeridas de acordo com o tipo de leito do canal, variando de 0,05 a 10 gOo/m?d.

Coeficiente de sensibilidade

O célculo do coeficiente de sensibilidade nessa pesquisa segue o método apresentado em Le-
nhart ef al. (2002). A dependéncia de uma varidavel y de um parametro x pode ser expressa ma-
tematicamente pela derivada parcial 0y/0x, podendo ser aproximada por um esquema de diferencas
finitas. O resultado fornece um coeficiente de sensibilidade I de y em relagcdo a x, que em sua forma
normalizada € apresentado como:

(Y2 — v1)/%0

= 2Az [z

6]

em que y, representa a saida do modelo (concentragdes simuladas) a partir do parametro inicial x
(taxas cinéticas calibradas); o parametro inicial é variado em torno de Az, gerando x; = xyp — Ax € xo
=xo + Ax. A tabela 1 descreve as classes de sensibilidade sugeridas por Lenhart ef al. (2002) de
acordo com o valor absoluto de /.

Tabela 1: Classes de sensibilidade
Classe Indice Sensibilidade
I 0,00 <|I|<0,05 Pequena
II 0,05<|1|<0,20 Média
111 020<|1|< 1,00 Alta
v | 1]> 1,00 Muito alta
Fonte: Lenhart et al. (2002)
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ANALISE DE SENSIBILIDADE

A anélise de sensibilidade foi realizada a partir da variacdo dos seguintes parametros: taxa de
desoxigenacao (K ), coeficiente de reaeracdo (K, ), e demanda de oxigénio pelo sedimento (K ). Essas
sdo as varidveis usualmente mais sensiveis na calibracdo de modelos para DBO e OD (Kondageski,
2008). Na tabela 2 sdo apresentados os valores de cada coeficiente modificado, de acordo com a
calibracdo conduzida para o ano de 2010. Destaca-se que para a taxa de reaeracdo foi necessario
calibrar valores distintos para as duas abordagens, com diferencas de até 8 vezes.

Tabela 2: Valores dos coeficientes de reacdo usados na andlise de sensibilidade

Coeficientes IG2 | IG3 | IG4 | IG5 | IG6
Ky 0,70 | 0,70 | 0,30 | 0,20 | 0,20
Ky (1/d) 1,05 | 1,05 | 0,45 | 0,30 | 0,30
Ky 0,35 0,35 | 0,15 | 0,10 | 0,10
Permanente

K, 2,81 11,64 | 0,88 | 0,76 | 0,83
K, (1/d) 3,37 11,97 | 1,06 | 0,91 | 1,00
K, 2,25 1,31 |0,71 | 0,60 | 0,67
Nao-Permanente

K, 0,35 10,35 | 0,40 | 0,45 | 0,60
K, (1/d) 0,42 | 0,42 | 0,48 | 0,54 | 0,72
K,)” 0,28 | 0,28 | 0,32 | 0,36 | 0,48
K4 1,50 | 1,50 | 1,00 | 0,50 | 0,50
K, (g0y/m*d) 2,25 1225 1,50 0,75 | 0,75
Ky 0,751 0,75 | 0,50 | 0,25 | 0,25

Para a simula¢do de DBO, inicialmente foram testados diferentes taxas de desoxigenagdo: K;’,
50% maior e K;”, 50% menor que o valor calibrado em cada ponto para os modelos permanente e
nao-permanente (K ;). Os resultados para os experimentos computacionais sdo apresentados na figura
1. As condicdes de contorno nao sao afetadas pela variagdo dos coeficientes de reacdo, o que explica a
convergéncia nos pontos IG6 para o modelo estaciondrio e no IG2 para a simulagdo transiente. Neste
ultimo as curvas apresentadas representam a mediana dos dados simulados.

Na figura 1 € possivel observar que, para valores menores de K; (linha verde), as solucdes
do modelo permanente sdo mais sensiveis do que as geradas no ndo-permanente. Isso também é
verificado na andlise do coeficiente de sensibilidade ao K4, que variou de 0,76 a 1,24 para o modelo
permanente, enquanto o ndo-permanente teve valor maximo de 0,71. Para valores altos (linha laranja)
o comportamento entre os modelos € bastante similar. Portanto, evidencia-se a possibilidade de que os
efeitos de reacdo, neste ultimo caso, dominam os efeitos de transporte sobre a distribuicdo de massa no
sistema, uma vez que a melhor representagdo da velocidade ndo produz resultados significativamente
discrepantes ao considerar uma vazao constante.
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Figura 1: Concentracdo simulada de DBO (Cppo mg-Oo/L) com distintos coeficientes de
desoxigenacdo para regime permanente € nao-permanente

Para OD foram testados diferentes coeficientes de reaeracdo: K,’ (20% maior) e K,” (20% me-
nor) que os valores calibrados em cada ponto (K,). Na figura 2 sdo indicadas as medianas simuladas
em cada cendrio e os boxplots dos dados medidos.

Os resultados indicam que o modelo em regime estacionario tende a ser mais sensivel a variagao
do K, que o ndo-permanente, apesar de ambos terem sensibilidade muito alta de acordo com a
classificacdo de Lenhart et al. (2002). No primeiro, a variacdo de 20% faz com que os resultados
fiquem fora da faixa de aceitagc@o do ajuste (25 a 75% de frequéncia dos dados de monitoramento) na
maioria dos pontos, com coeficiente de sensibilidade chegando a 6,17.
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Figura 2: Concentracao simulada de OD (Cpp mg-0/L) com distintos coeficientes de reaeragdo para
regime permanente € ndo-permanente

Nas simulacdes com variagdes no coeficiente de demanda de oxigénio pelo sedimento (K,’:
50% maior, K,”: 50% menor, e K,: calibrado), apresentadas na figura 3, ndo se observou influéncia
significativa sobre os resultados em termos médios. Isso indica que as concentracdes de OD sao
pouco sensiveis a esse coeficiente. Esse comportamento foi também observado por Baumle (2005) em
simulacao da qualidade do rio Palmital (pertencente a bacia do Alto Iguacu) com o modelo QUAL2E.
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Figura 3: Concentracdo simulada de OD com diferentes coeficientes de demanda de oxigénio pelo
sedimento para regime permanente € ndo-permanente

CONCLUSOES

A calibragdo de modelos pode ser uma fase critica, uma vez que diferentes critérios de esco-
lha de parametros podem produzir resultados distintos, que sdo capazes de interferir no processo de
tomada de decisdo. Essa pesquisa buscou avaliar respostas as mudangas nos coeficientes calibrados
para modelagem com representacdes de qualidade de 4gua em regime permanente e ndo-permanente.

A avaliacdo mostrou que no modelo ndo-permanente a sensibilidade dos resultados em relagio
aos coeficientes de reac@o € menor. Isso se deve principalmente ao efeito da variagao temporal e espa-
cial da adveccao sobre a distribui¢do de poluentes; com a simulacao hidrodinamica, € possivel inferir
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a real importancia da velocidade do fluxo sobre a distribui¢do de massa no sistema. Na utilizacao
do modelo em regime permanente, uma pequena variagdo na estimativa do K, principalmente, faz
com que os resultados possam diferir significativamente. Nesse caso, medidas de despolui¢do, por
exemplo, podem ser mais onerosas do que o necessario, ou ter sua eficiéncia comprometida.

Nesse sentido, a abordagem de integracao entre variagdo temporal das condi¢des de fluxo e de
concentracdo, representada pela modelagem em regime nao-permanente, permite inferir a condi¢ao
do sistema hidrico de maneira mais préxima a real.
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