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Resumo – O coeficiente de dispersão hidrodinâmica é um parâmetro envolvido no transporte de 
contaminantes em meio poroso, porém não é um dado fácil de ser obtido. A maioria dos métodos existentes 
para estimar este coeficiente o faz correlacionando-o com o comprimento da pluma de contaminação. Sendo 
que esta distância máxima atingida pelo contaminante, num dado tempo, é o resultado final que se pretende 
obter com a modelagem de contaminação em aquíferos e utilizá-lo para estimar um parâmetro de entrada do 
modelo pode ocasionar resultados imprecisos.  

Assim, este trabalho propõe um método de calibração do coeficiente de dispersão hidrodinâmica que 
não esteja atrelado ao comprimento da pluma de contaminação, a fim de que possa ser utilizado para 
modelagem do fluxo de contaminantes BTEX. Para isto foi realizada uma adaptação do método iterativo 
Parameter Estimation, - utilizado na estimação de parâmetros hidrodinâmicos – para caso de fluxo de 
contaminantes. A estimação foi realizada utilizando dois casos hipotéticos de contaminação por benzeno: um 
envolvendo um coeficiente de dispersão hidrodinâmica de 6,858 e comprimento da pluma de contaminação 
de 228 m, o outro envolvendo um valor de 3,429 para o parâmetro em estudo e comprimento da pluma de 93 
m. 
 
Palavras-Chave – fluxo de contaminantes; BTEX; dispersividade. 
 

INTRODUÇÃO 
 

Cada vez mais as águas subterrâneas vêm se tornando uma alternativa de abastecimento de 
água para o consumo da população, devido à escassez e à poluição das águas superficiais. O 
problema da ausência ou do inadequado tratamento do esgoto, junto à alarmante disposição de 
resíduos sólidos, exerce uma enorme pressão sobre os reservatórios urbanos, periurbanos e 
drenagens, justificando um alerta geral em relação à escassez qualitativa e quantitativa de água 
(TOMASONI, 2009). 

Soma-se ainda o fato das fontes de água subterrânea oferecerem um suprimento de baixo custo, 
quando comparando aos custos de bombeamento e tratamento da água superficial (TAVARES, 
2010). 

Apesar de estarem mais protegidos da contaminação quando comparada com águas 
superficiais, a água subterrânea ainda poder ser poluída e os problemas mais graves de 
contaminação destas águas são atribuídos aos hidrocarbonetos aromáticos, ocorrendo, na maioria 
dos casos, devido ao vazamento de tanques subterrâneos que armazenam combustíveis derivados de 
petróleo (FORTE et al., 2007). Dentre os constituintes da gasolina, principal derivado do petróleo, 
os que merecem maior preocupação são os hidrocarbonetos voláteis monoaromáticos, benzeno, 
tolueno, etilbenzeno e xileno (BTEX), devido a sua toxicidade e solubilidade em água (CORSEUIL 
& ALVAREZ, 1996). O benzeno é o mais tóxico e possui concentração máxima permitida de 5 
µg.L-1 (MINISTÉRIO DA SAÚDE, 2004). 
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A modelagem computacional do contaminante no aquífero se apresenta como ferramenta 
indispensável, permitindo analisar situações, em geral, complexas, que envolvem inúmeros cálculos 
e apresentando respostas quantitativas e qualitativas referentes a contaminação. 

O modelo de biodegradação de 1ª ordem apresenta boa representatividade para a situação de 
contaminação por componentes BTEX (CORDAZZO, 2000) e será discutido neste trabalho. 

Entre os procedimentos constituintes da modelagem, destaca-se a calibração de parâmetros, 
que tem como finalidade estabelecer o valor do parâmetro de forma que o modelo possa reproduzir 
as concentrações medidas em campo. Há duas formas de realizar esse ajuste: por tentativa-e-erro e 
por meio de métodos matemáticos automatizados em códigos computacionais (TAVARES, 2010). 

Assim, considerando a pequena quantidade de informação disponível nas literaturas a respeito 
da calibração de parâmetros envolvidos na contaminação por BTEX, e em particular a calibração do 
coeficiente de dispersão hidrodinâmica, estudos que desenvolvam processos simplificados de 
estimação desses parâmetros, mas que buscam a representação adequada da realidade, se 
apresentam justificados. 
 
METODOLOGIA 
 

Para a calibração do coeficiente de dispersão desenvolvida uma equação que promove uma 
adaptação do Método Parameter Estimation (PEST) – muito utilizado na estimação de parâmetros 
hidrodinâmicos. O a calibração pelo Método desenvolvido é realizada a partir da minimização da 
função objetivo, dada pela Equação 1. 
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Em que: objF  é a função objetivo a ser minimizada; N > 5 é o número total de pontos de 

concentrações observadas; calc
iC  são as concentrações calculadas; e obs
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observadas. 
 Derivando parcialmente a Equação 1 em relação ao coeficiente de dispersão hidrodinâmica e 
igualando o resultado a zero obtém-se a seguinte expressão: 
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 Este método emprega um processo iterativo em que a cada ciclo de iteração o parâmetro é 
acrescido de um incremento até que se obtenha a convergência deste para um valor fixo. Este 
incremento é dado pelas Equações 3 e 4. 
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Em cada iteração, calcula-se a raiz do erro quadrático médio (RMSEH). O processo de 
iteração é finalizado quando o erro absoluto atinge um menor que 3%. 
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Para a simulação do fluxo do contaminante em meio poroso, foi adotado neste estudo o 
modelo da advecção-dispersão-reação. Este modelo, para o caso unidimensional, pode ser descrito 
pela Equação 5: 

C
x

C
V

x

C

t

C
L λα −

∂
∂−

∂
∂=

∂
∂

2

2

                        (5) 

Em que: Lα  é o coeficiente de dispersão hidrodinâmica, V é a velocidade do fluxo subterrâneo, λ é 
o coeficiente de decaimento de 1ª ordem e C é a concentração do contaminante. 

Admitindo a concentração constante do poluente (C0) na entrada da coluna de uma amostra 
saturada, bem como as seguintes condições de contorno: C (x, 0) = 0 para x ≥ 0; C (0, t) = C0 para t 
≥ 0; C (∞, t) = 0 para t ≥ 0. Utilizando, ainda, a transformada de Laplace, a seguinte solução 
analítica, evidenciada na Equação 6, é obtida (BEAR, 1979 apud SUN, 1994): 
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Em que: x é a distância medida a partir da fonte de contaminação; t é o intervalo de tempo 
decorrido; e erfc = função complementar de erro. 

A estimação foi realizada utilizando dois casos hipotéticos de contaminação por benzeno: 
um envolvendo um coeficiente de dispersão hidrodinâmica de 6,858, velocidade de 0,1524 m/dia, 
tempo de simulação de 4 anos, coeficiente de decaimento de 0,01386, concentração inicial de 
0,015mg/l e comprimento da pluma de contaminação de 228 m; o outro envolvendo um valor de 
3,429 para o coeficiente de dispersão, velocidade de 0,0762 m/dia, tempo de simulação de 2 anos, 
coeficiente de decaimento de 0,02772, concentração inicial de 0,0075 mg/l e comprimento da pluma 
de 93 m. Tais comprimentos de pluma – discretizados em 1,5 m – foram obtidos a partir da solução 
analítica apresentada na solução 6 no primeiro ponto em que o valor da concentração do 
contaminante está abaixo da concentração máxima permitida (i. e., < 5 µg.L-1). 

 
Os resultados obtidos com o Método desenvolvido foram comparados com outros Métodos 

difundidos na literatura. Dois deles propostos por Neuman (1990) (Equação 7 e 8) e outras duas 
propostas por GELHAR et al. (1985) (Equação 9 e 10). 

5,1017,0 SL L=α  (Ls <100m)               (7) 
83,032,0 SL L=α  (Ls >100m)                  (8) 

SL L1,0=α                                     (9) 
414,2)][log(83,0 SL L=α                  (10) 

Em que: Ls é o comprimento da pluma de contaminação. 
Essas expressões tem o inconveniente de necessitar o conhecimento do comprimento da pluma, um 
dado muito difícil de ser obtido e que requer tempo e uma quantidade considerável de observações 
de campo. 
 
RESULTADOS E DISCUSSÃO 
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 Para o primeiro caso hipotético o procedimento de calibração teve início com o valor do 
coeficiente de dispersão hidrodinâmica de 10 m. Ao final da 52ª iteração obteve-se um valor de 
7,065 m para o coeficiente (Figura 01), sendo constatada uma boa concordância entre o valor real 
(6,858 m) e o valor calculado, apresentando um erro absoluto de 2,99%. 
 Analisando o critério de convergência adotado, a raiz do erro quadrático médio, iniciou o 
processo com um valor de 6,23E-04 e na 52ª iteração atingiu o valor de 4,91E-05 (Figura 01), 
seguindo a tendência de se aproximar de zero. 
 

 
Figura 1 – Resultados do processo iterativo para o caso hipotético 01. 

 
Os valores obtidos para o coeficiente de dispersão hidrodinâmica, para este primeiro 

exemplo, utilizando os métodos propostos por Neuman (1990) (Equação 8) e Gelhar et al (1985) 
(Equações 9 e 10) foram, respectivamente: 28,989 m, 22,8 m e 6,582 m. Os erros absolutos no 
cálculo do coeficiente por estes métodos são, respectivamente: 322,70%, 232,46% e 4,02%. 

Para fins comparativos foi traçado o perfil da pluma de contaminação, obtida a partir da 
solução da Equação 6 utilizando tanto o valor do coeficiente de dispersão hidrodinâmica calibrado 
através do Método desenvolvido, como os valores encontrados por Neuman (1990), Gelhar et at 
(1985) e ainda o valor real deste parâmetro para o caso hipotético 01, ilustrado na Figura 02. 
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Figura 2 – Curvas do perfil da pluma contaminação para os diversos valores de coeficiente de dispersão hidrodinâmica 

relativos ao caso hipotético 01.  
 

 Observando a Figura 02 podemos notar que tanto o perfil da pluma de contaminação obtido 
com o coeficiente de dispersão hidrodinâmica calibrado através Método (curva Ccalibrado) 
desenvolvido, como o perfil obtido com o coeficiente de dispersão hidrodinâmica estimado a partir 
da Equação 10 (curva Cgelhar²) apresentaram uma melhor aproximação do perfil utilizando o 
coeficiente de dispersão hidrodinâmica real (curva Creal), sendo que o primeiro ainda apresenta um 
erro absoluto menor que o segundo. As curvas obtidas a partir do coeficiente estimado pela 
Equações 8 e 9 (curva Cneuman¹ e curva Cgelhar¹, respectivamente) apresentaram um discrepância 
considerável em relação a curva Creal. 

Para o segundo caso hipotético o procedimento de calibração teve início com o valor do 
coeficiente de dispersão hidrodinâmica de 1 m, gerando um pico para o valor calibrado que, logo 
após, se estabilizou e tendeu para o valor real. Ao final da 108ª iteração obteve-se um valor de 
3,532 m para o coeficiente, sendo constatada uma boa concordância entre o valor real (3,429 m) e o 
valor calculado, apresentando um erro absoluto de 2,99%. 
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Figura 3 – Resultados do processo iterativo para o caso hipotético 02. 

 
Analisando o critério de convergência adotado, a raiz do erro quadrático médio, iniciou o 

processo com um valor de 1,06E-03, porém seguiu o pico gerado pelo coeficiente a ser calibrado, 
estabilizando logo em seguida. Na 108ª iteração atingiu o valor de 2,94E-05 (Figura 02), seguindo a 
tendência de se aproximar de zero. 

Os valores obtidos para o coeficiente de dispersão hidrodinâmica, para este segundo 
exemplo, utilizando os métodos propostos por Neuman (1990) (Equação 7) e Gelhar et al (1985) 
(Equações 9 e 10) foram, respectivamente: 15,247 m, 9,3 m e 4,257 m. Os erros absolutos no 
cálculo do coeficiente por estes métodos são, respectivamente: 344,65%, 171,22% e 24,15%. 
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Figura 2 – Curvas do perfil da pluma contaminação para os diversos valores de coeficiente de dispersão hidrodinâmica 

relativos ao caso hipotético 02.  
 

 
Para fins comparativos foi traçado o perfil da pluma de contaminação, obtida a partir da 

solução da Equação 6 utilizando tanto o valor do coeficiente de dispersão hidrodinâmica calibrado 
através do Método desenvolvido, como os valores encontrados por Neuman (1990), Gelhar et at 
(1985) e ainda o valor real deste parâmetro para o caso hipotético 02, ilustrado na Figura 04. 

Observando a Figura 04 podemos notar que somente o perfil da pluma de contaminação 
obtido com o coeficiente de dispersão hidrodinâmica calibrado através Método (curva Ccalibrado) 
desenvolvido apresentara uma melhor aproximação do perfil utilizando o coeficiente de dispersão 
hidrodinâmica real (curva Creal). Neste caso o perfil obtido com o coeficiente de dispersão 
hidrodinâmica estimado a partir da Equação 10 (curva Cgelhar²) já se apresenta mais distante da 
curva Creal. As curvas obtidas a partir do coeficiente estimado pelas Equações 8 e 9 (curva 
Cneuman¹ e curva Cgelhar¹, respectivamente) apresentaram um discrepância considerável em 
relação a curva Creal. 
 
CONCLUSÕES 

 
O Método desenvolvido para a calibração do coeficiente de dispersão hidrodinâmica em 

fluxo unidimensional de contaminantes em meio poroso apresentou resultados melhores que outras 
metodologias que estimam este coeficiente a partir do comprimento da pluma de contaminação. 
 Outra grande vantagem do método é o fato da estimação do coeficiente de dispersão 
hidrodinâmica não estar relacionada com o comprimento da pluma, visto que em problemas de 
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contaminação de aquífero este comprimento é o objetivo final da modelagem e associá-lo como um 
parâmetro de entrada para calibração pode tornar os resultados imprecisos. 
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