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CALIBRACAO DO COEFICIENTE DE DISPERSAO HIDRODINAMIC A
PARA CONTAMINACAO EM MEIO POROSO EM FLUXO
UNIDIMENSIONAL
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Lacerda TavareZ Celme Torres Ferreira da Cost& Marco Aurélio de Holanda Castrd

Resumo - O coeficiente de dispersdo hidrodinamica € um pai@menvolvido no transporte de
contaminantes em meio poroso, porém ndo € um dailade ser obtido. A maioria dos métodos existente
para estimar este coeficiente o faz correlacionandom o comprimento da pluma de contaminacéo.&end
que esta distancia maxima atingida pelo contaménamim dado tempo, € o resultado final que serete
obter com a modelagem de contaminacdo em aquieantibza-lo para estimar um parametro de entrada d
modelo pode ocasionar resultados imprecisos.

Assim, este trabalho prop6e um método de calibrdg&meficiente de dispersdo hidrodindmica que
ndo esteja atrelado ao comprimento da pluma deawomhcdo, a fim de que possa ser utilizado para
modelagem do fluxo de contaminantes BTEX. Parafisitoealizada uma adaptacdo do método iterativo
Parameter Estimatign- utilizado na estimacdo de paradmetros hidrodiodsn— para caso de fluxo de
contaminantes. A estimacao foi realizada utilizaddis casos hipotéticos de contaminacao por benzemo
envolvendo um coeficiente de disperséo hidrodinardie 6,858 e comprimento da pluma de contaminacéo
de 228 m, o outro envolvendo um valor de 3,429 pgrarametro em estudo e comprimento da pluma de 93
m.

Palavras-Chave-fluxo de contaminantes; BTEX; dispersividade.

INTRODUCAO

Cada vez mais as aguas subterrdneas vém se toroar@alternativa de abastecimento de
agua para o consumo da populacdo, devido a escasaepoluicdo das aguas superficiais. O
problema da auséncia ou do inadequado tratamen®sgioto, junto a alarmante disposicdo de
residuos solidos, exerce uma enorme pressdo sabneservatorios urbanos, periurbanos e
drenagens, justificando um alerta geral em relac@scassez qualitativa e quantitativa de agua
(TOMASONI, 2009).

Soma-se ainda o fato das fontes de agua subteméreaerem um suprimento de baixo custo,
guando comparando aos custos de bombeamento mdrdatada agua superficial (TAVARES,
2010).

Apesar de estarem mais protegidos da contaminag@mdq comparada com aguas
superficiais, a agua subterranea ainda poder skridpoe o0s problemas mais graves de
contaminacdo destas aguas sao atribuidos aos dndooetos aromaticos, ocorrendo, na maioria
dos casos, devido ao vazamento de tanques sulgesrgne armazenam combustiveis derivados de
petréleo (FORTE et al., 2007). Dentre os constiisrda gasolina, principal derivado do petréleo,
0S que merecem maior preocupacdo sao os hidroeddsomolateis monoaromaticos, benzeno,
tolueno, etilbenzeno e xileno (BTEX), devido a sadcidade e solubilidade em agua (CORSEUIL
& ALVAREZ, 1996). O benzeno é o mais toxico e possancentracdo maxima permitida de 5
ng.L't (MINISTERIO DA SAUDE, 2004).
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A modelagem computacional do contaminante no aquie apresenta como ferramenta
indispensavel, permitindo analisar situacfes, eral,geomplexas, que envolvem inimeros célculos
e apresentando respostas quantitativas e quasatdferentes a contaminacao.

O modelo de biodegradacao de 12 ordem apresenteepsentatividade para a situagao de
contaminacgéo por componentes BTEX (CORDAZZO, 2@0§gra discutido neste trabalho.

Entre os procedimentos constituintes da modelaglmstaca-se a calibracdo de parametros,
gue tem como finalidade estabelecer o valor donpeir® de forma que o modelo possa reproduzir
as concentragbes medidas em campo. Ha duas foenagalizar esse ajuste: por tentativa-e-erro e
por meio de métodos matematicos automatizados digadcomputacionais (TAVARES, 2010).

Assim, considerando a pequena quantidade de inf@mndisponivel nas literaturas a respeito
da calibracdo de parametros envolvidos na conta@npor BTEX, e em particular a calibracdo do
coeficiente de dispersdo hidrodinamica, estudos dpsenvolvam processos simplificados de
estimacdo desses parametros, mas que buscam &@erdppdo adequada da realidade, se
apresentam justificados.

METODOLOGIA

Para a calibragéo do coeficiente de disperséo delsea uma equacao que promove uma
adaptacdo do Métod®arameter EstimatiofPEST) — muito utilizado na estimacdo de pararsetro
hidrodindmicos. O a calibracdo pelo Método desesndolé realizada a partir da minimizacéo da
funcéo objetivo, dada pela Equacéo 1.

N
Fobj - Z (CiObS _ CicaIC)Z (1)
i=1

Em que: F,; € a fungdo objetivo a ser minimizada; N > 5 € onexd total de pontos de

concentracdes observadaSs® sdo as concentragbes calculadasC® sdo as concentracdes

observadas.
Derivando parcialmente a Equacao 1 em relacaoeftcente de disperséo hidrodinamica e
igualando o resultado a zero obtém-se a seguipiessao:

aFobj N aC‘caIc
) — —2)( C_ObS _ C_calc X —l = O 2
9’ ;(. i) oa 2)

Este método emprega um processo iterativo em qaela ciclo de iteracdo o parametro é
acrescido de um incremento até que se obtenha\gerg@mcia deste para um valor fixo. Este
incremento é dado pelas Equacdes 3 e 4.

g1z gl - gx o 3)
- - da’
Em que:
N
Z (CiObS _CicaIC)Z
i=1 > = a,j+1 <a,j
¢= (N-3 ) ) 4)

N . .
Z(Ciobs _CicaIC)Z X (N _ 3)2, - a,z+1 > 0':
i=1
Em cada iteracdo, calcula-se a raiz do erro quadréédio (RMSEH). O processo de
iteracdo é finalizado quando o erro absoluto aturgemenor que 3%.
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Para a simulacdo do fluxo do contaminante em merosp, foi adotado neste estudo o
modelo da adveccao-dispersao-reacao. Este modebopcaso unidimensional, pode ser descrito
pela Equacéo 5:

2
€ 9C _v%E ) (5)
ot 0X 0X
Em que:a, € o coeficiente de disperséo hidrodinamica, Weélacidade do fluxo subterrangogé
o coeficiente de decaimento de 12 ordem e C é @eotmacdo do contaminante.

Admitindo a concentragédo constante do poluengg 1t€ entrada da coluna de uma amostra
saturada, bem como as seguintes condi¢cdes de won@®i(x, 0) =0 parax 0; C (0, t) = Gparat
> 0; C (o, t) = 0 para t= 0. Utilizando, ainda, a transformada de Laplaceeguinte solucao
analitica, evidenciada na Equacao 6, € obtida (BEAR9apudSUN, 1994):

x—tx\V? +4)q,
exp{— AN VE +4)IaLj><erfc .

2a, 2\ a, xt

C(x1) :%)x exp{\;; Xj X

L

X+txV? +4laq (6)
+exp{2X 1/V2+4/10'LJ><erfc , .
L a, xt

Em que: x é a distancia medida a partir da fonteotaminacéo; t € o intervalo de tempo
decorrido; eerfc = fungdo complementar de erro.

A estimacéo foi realizada utilizando dois casotéficos de contaminacdo por benzeno:
um envolvendo um coeficiente de disperséo hidraodicé de 6,858, velocidade de 0,1524 m/dia,
tempo de simulacdo de 4 anos, coeficiente de decédmde 0,01386, concentracdo inicial de
0,015mg/l e comprimento da pluma de contaminaca@2@m; o outro envolvendo um valor de
3,429 para o coeficiente de disperséo, velocidad@,@762 m/dia, tempo de simulacédo de 2 anos,
coeficiente de decaimento de 0,02772, concentragé@al de 0,0075 mg/l e comprimento da pluma
de 93 m. Tais comprimentos de pluma — discretizadod,5 m — foram obtidos a partir da solucéo
analitica apresentada na solugdo 6 no primeiroopemh que o valor da concentracdo do
contaminante esté abaixo da concentracdo maximaitjz (i. e., < 5ug.L™).

Os resultados obtidos com o Método desenvolvidanfiocomparados com outros Métodos
difundidos na literatura. Dois deles propostos [deuman (1990) (Equagéao 7 e 8) e outras duas
propostas por GELHAR al.(1985) (Equacéo 9 e 10).

a, = 0017." (Ls <100m) (7)
a, = 032 (Ls >100m) (8)
a, = 014 9)
a, = 083log(Ls)]** (10)

Em queLs é o comprimento da pluma de contaminacao.

Essas expressodes tem o inconveniente de necesstahecimento do comprimento da pluma, um
dado muito dificil de ser obtido e que requer terapona quantidade consideravel de observacdes
de campo.

RESULTADOS E DISCUSSAO
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Para o primeiro caso hipotético o procedimentacaracdo teve inicio com o valor do
coeficiente de dispersédo hidrodinamica de 10 mfidal da 522 iteracdo obteve-se um valor de
7,065 m para o coeficiente (Figura 01), sendo ebadé uma boa concordancia entre o valor real
(6,858 m) e o valor calculado, apresentando umadrsoluto de 2,99%.

Analisando o critério de convergéncia adotadmia do erro quadratico médio, iniciou o
processo com um valor de 6,23E-04 e na 522 iteragégiu o valor de 4,91E-05 (Figura 01),
seguindo a tendéncia de se aproximar de zero.
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Iteragbes

Figura 1 — Resultados do processo iterativo paaso hipotético 01.

Os valores obtidos para o coeficiente de dispetsdoodindmica, para este primeiro
exemplo, utilizando os métodos propostos por Neu(®880) (Equacéo 8) e Gelhar al (1985)
(Equacdes 9 e 10) foram, respectivamente: 28,982208 m e 6,582 m. Os erros absolutos no
calculo do coeficiente por estes métodos sao, caspmente: 322,70%, 232,46% e 4,02%.

Para fins comparativos foi tracado o perfil da @ude contaminacdo, obtida a partir da
solucdo da Equagéo 6 utilizando tanto o valor deficente de disperséo hidrodinadmica calibrado
através do Método desenvolvido, como os valoresrgrados por Neuman (1990), Gellerat
(1985) e ainda o valor real deste parametro paeso hipotético 01, ilustrado na Figura 02.
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Figura 2 — Curvas do perfil da pluma contaminagia jps diversos valores de coeficiente de dispérisiiodinamica
relativos ao caso hipotético 01.

Observando a Figura 02 podemos notar que tanéofib gia pluma de contaminacgao obtido
com o coeficiente de dispersdo hidrodinamica cadibr através Método (curva Ccalibrado)
desenvolvido, como o perfil obtido com o coeficeede dispersédo hidrodinamica estimado a partir
da Equacédo 10 (curva Cgelhar?) apresentaram umbomaproximacdo do perfil utilizando o
coeficiente de dispersao hidrodinamica real (c@xeal), sendo que o primeiro ainda apresenta um
erro absoluto menor que o segundo. As curvas abtidgartir do coeficiente estimado pela
Equacbes 8 e 9 (curva Cneuman? e curva Cgelhapgevamente) apresentaram um discrepancia
consideravel em relacao a curva Creal.

Para o segundo caso hipotético o procedimento lil@azgio teve inicio com o valor do
coeficiente de dispersédo hidrodinamica de 1 m,rgleraim pico para o valor calibrado que, logo
apos, se estabilizou e tendeu para o valor realfifed da 1082 iteracdo obteve-se um valor de
3,532 m para o coeficiente, sendo constatada umadiocordancia entre o valor real (3,429 m) e 0
valor calculado, apresentando um erro absolutq@R92
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Figura 3 — Resultados do processo iterativo paxaso hipotético 02.

Analisando o critério de convergéncia adotado,iada erro quadratico médio, iniciou o
processo com um valor de 1,06E-03, porém seguigagerado pelo coeficiente a ser calibrado,
estabilizando logo em seguida. Na 1082 iterac&giato valor de 2,94E-05 (Figura 02), seguindo a
tendéncia de se aproximar de zero.

Os valores obtidos para o coeficiente de dispeftsdoodinamica, para este segundo
exemplo, utilizando os métodos propostos por Neu(h880) (Equacdo 7) e Gelher al (1985)
(Equacbes 9 e 10) foram, respectivamente: 15,2498,81m e 4,257 m. Os erros absolutos no
calculo do coeficiente por estes métodos séo, caspmente: 344,65%, 171,22% e 24,15%.
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Figura 2 — Curvas do perfil da pluma contaminagia jps diversos valores de coeficiente de dispérisiiodinamica
relativos ao caso hipotético 02.

Para fins comparativos foi tracado o perfil da pude contaminacdo, obtida a partir da
solucédo da Equacao 6 utilizando tanto o valor deiciente de dispersdo hidrodinamica calibrado
através do Método desenvolvido, como os valoresrgrados por Neuman (1990), Gellarat
(1985) e ainda o valor real deste parametro paeso hipotético 02, ilustrado na Figura 04.

Observando a Figura 04 podemos notar que somepefib da pluma de contaminagéo
obtido com o coeficiente de dispersao hidrodinaroalédbrado através Método (curva Ccalibrado)
desenvolvido apresentara uma melhor aproximacgwedd utilizando o coeficiente de dispersao
hidrodindmica real (curva Creal). Neste caso oilpetitido com o coeficiente de dispersao
hidrodindmica estimado a partir da Equacédo 10 &@yelhar?) j4 se apresenta mais distante da
curva Creal. As curvas obtidas a partir do coeifigieestimado pelas Equacbes 8 e 9 (curva
Cneuman! e curva Cgelhar?, respectivamente) apegaen um discrepancia consideravel em
relacédo a curva Creal.

CONCLUSOES

O Método desenvolvido para a calibracdo do codfieiele dispersédo hidrodinamica em
fluxo unidimensional de contaminantes em meio poagesentou resultados melhores que outras
metodologias que estimam este coeficiente a gartaomprimento da pluma de contaminacéao.

Outra grande vantagem do método € o fato da esdlondg coeficiente de dispersédo
hidrodindmica nao estar relacionada com o compiionea pluma, visto que em problemas de
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contaminacéo de aquifero este comprimento € oiebjiétal da modelagem e associa-lo como um
parametro de entrada para calibracdo pode tornasakados imprecisos.
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