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RESUMO

A simula¢do numérica € uma ferramenta para avaliar as condigdes de
fluxo da agua subterrnea, podendo contribuir para a previsdo do
transporte e transformacdo de contaminantes, tornado-se uma ferramenta
fundamental para o planejamento e tomada de decisdo nos processos de
gerenciamento ambiental. Este trabalho tem como objetivo comparar a
aplicabilidade do modelo matematico SCBR (Solugdo Coretiva Baseada
no Risco) como ferramenta de modelagem matematica de fluxo de agua
subterrénea, transporte e transformagdo de contaminantes e tecnologias
de remediacgdo, com o modelo tridimensional Visual MODFLOW, uma
interface gréfica do MODFLOW. Ambos os modelos foram aplicados
para um caso real na regido do Terminal de Petréleo de Sdo Sebastido
(SP). O modelo conceitual hidrogeoldgico da area de estudo é composto
por duas unidades aquiferas: o aquifero livre e poroso e o aquifero
fraturado. A determinacdo da condicdo de contorno no SCBR mostrou-se
mais simples do que do Visual MODFLOW, entretanto existe o problema
de representar o efeito de periodos de taxas de recarga mais ou menos
altas pois isto representaria uma varia¢éo das cargas hidraulicas que ndo
é considerada no modelo. O Visual MODFLOW tem a vantagem por
apresentar calculo do fluxo subterrdneo mais preciso, enquanto que o
SCBR tem uma melhor resolu¢do na fonte, uma vez que controla a
dissolucédo, que é o principal mecanismo responsavel pela transferéncia
de massa de contaminantes da fonte para a agua subterranea. Por se tratar
de um modelo bidimensional, 0 SCBR considera a barreira fisica de baixa
permeabilidade para contencdo de plumas de contaminacéo, até a camada
impermeavel, enquanto que no Visual MODFLOW é possivel estabelecer
uma altura para a mesma, mais condizente com a realidade. O Visual
MODFLOW também realiza a confec¢do dos pocos de bombeamento
com maior autonomia, uma vez que pode-se escolher o tamanho da se¢do
filtrante, sendo possivel adotar um poco totalmente ou parcialmente
penetrante.

Palavras-chave: fluxo subterrneo; transporte e remediagdo de
contaminantes ; MODFLOW ; SCBR.






ABSTRACT

The numerical simulation is a tool to evaluate the condition of
groundwater flow, it can contribute to the planning and decision-making
in environmental process management. This paper has as purpose to
compare the application of the mathematical model SCBR (Risk Based
Corrective Solution) as a modeling tool of groundwater flow,
transportation and transformation of contaminants e remediation
technologies, using the visual three-dimensional model MODFLOW, one
graphic interface of MODFLOW. Both methods were applied to a real
situation around the Terminal de Petr6leo de Sdo Sebastido, an oil station
in Sdo Paulo, Brazil. The hydrogeological conceptual model of the study
area consists of two aquifer units: the free and porous aquifer and the
fractured aquifer. Determining the boundary condition in SCBR it was
more simple than the visual MODFLOW, however there is a problem to
represent the effect of periods of more or less high recharge rates since
this would represent the variation of hydraulic heads that is not considered
in the model. The visual MODFLOW has an advantage because it has a
calculation of groundwater flow more accurate, while the SCBR has a
better resolution in the source, since it can control the dissolution, which
is the main mechanism responsible to transport the contaminants bulk
from the source to the groundwater. As this is a two-dimensional model,
SCBR considers the physical barrier of low permeability to contamination
plumes contention until the impermeable layer, while in the Visual
MODFLOW is possible to establish a height for the same, consistent with
the reality. Visual MODFLOW also performs preparation of pumping
wells with more autonomy, since one can choose the size of the filter
section, it is possible to adapt a fully or partially penetrating well.

Keywords:groundwater flow; transport and remediation of contaminants;
MODFLOW; SCBR.
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1 INTRODUCAO

A importancia das aguas subterraneas como uma das principais
fontes de agua potavel justifica a preocupacdo com a preservacdo de
aquiferos e a busca por alternativas que minimizem os impactos causados
por atividades potencialmente poluidoras.

A utilizacdo de modelos computacionais como ferramenta de
simulacao de fluxo, de transporte e transformacdo de contaminantes na
agua subterranea para uma area potencialmente contaminada, antes da
ocorréncia de eventos de contaminacdo, tornou-se uma ferramenta
fundamental para o planejamento e tomada de decis@o nos processos de
gerenciamento ambiental.

Existem varios tipos de modelos matematicos que podem ser
aplicados as aguas subterraneas. A maioria dos modelos possui uma
estrutura deterministica que relacionam a causa e o efeito de maneira
exata, sem a inclusdo de incertezas estatisticas no processo de simulagéo.
Os modelos ainda podem representar os fendmenos fisicos que ocorrem
nos aquiferos a partir de solugdes analiticas ou numéricas para simulagédo
de problemas com estrutura espacial de uma, duas ou trés dimensdes
(CORSEUIL et al., 2006). Para o desenvolvimento desse trabalho serdo
utilizados os seguintes softwares: o modelo bidimensional SCBR
(Solucdo Corretiva Baseada no Risco) e o modelo tridimensional
MODFLOW.

Este estudo compara o modelo SCBR - Solucéo Corretiva Baseada
no Risco, utilizado para modelagem matematica de fluxo subterraneo,
transporte de contaminantes e de métodos de contencdo para remediagéo
de contaminagdo em aguas subterraneas com o0 modelo MODFLOW.

Com estudos de campo e laboratdrio de mais de vinte anos em
tecnologias de remediacao para areas impactadas com hidrocarbonetos de
petroleo, foi desenvolvido em 2001 pela Universidade Federal de Santa
Catarina em parceria com a PETROBRAS, o modelo computacional
SCBR. Este modelo ¢ de propriedade intelectual da PETROBRAS e, até
a presente data, ndo é de dominio publico. O SCBR é uma ferramenta de
facil utilizacdo, que emprega o método numérico conhecido como
Volumes Finitos e simula o transporte e a transformacdo de
contaminantes em &guas subterraneas, e atende as especificidades de
cenarios de contaminagdo, por gasolina com etanol, encontrados no
Brasil. O modelo MODFLOW, de dominio publico, desenvolvido pela
U.S. Geological Survey, utiliza 0 método de Diferencas Finitas, e € um
dos modelos mais utilizados no mundo para simulacdo de fluxo e
transporte de contaminantes em &guas subterrdneas. Com o resultado
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deste trabalho pretende-se apresentar as vantagens e desvantagens do uso
de cada modelo matemaético.
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2 OBJETIVOS
2.1 OBJETIVO GERAL

Comparar a aplicabilidade do modelo matematico SCBR, a partir de
um caso real, como ferramenta para simulacdo de fluxo subterraneo, de
transporte de contaminantes e de métodos de contengdo e remediacdo de
contaminagdo em aguas subterraneas, com o0 modelo MODFLOW.

2.2 OBIJETIVOS ESPECIFICOS

a) Calibrar e comparar os resultados do fluxo subterraneo de um
caso real em uma area de terminal de petroleo, utilizando os modelos
matematicos SCBR e MODFLOW.

b) Simular e comparar os resultados de um vazamento hipotético de
benzeno em estado puro e como parte da composigdo da gasolina pura
para o transporte do contaminante benzeno em ambos os modelos.

C) Verificar as vantagens e desvantagens da utilizacdo dos dois
modelos.
d) Comparar a aplicabilidade de cada modelo para simulacdo de

contencdo e remediacdo de plumas por meio de barreiras fisicas e
bombeamento, respectivamente.
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3 REFERENCIAL TEORICO
3.1 ESCOAMENTO EM AGUAS SUBTERRANEAS

Segundo o Art. 1°, item 111 da Resolugéo n°15 do Conselho Nacional
dos Recursos Hidricos, aqiiifero é considerado como “o  corpo
hidrogeoldgico com capacidade de acumular e transmitir agua através
dos seus poros, fissuras ou espacgos resultantes da dissolucdo e
carreamento de materiais rochosos” (CNRH, 2001).

De acordo com Capucci et. al. (2001), os aquiferos ou reservatérios
naturais de &gua subterrdnea sdo formacgdes rochosas ou camadas
geoldgicas que armazenam e transmitem &gua em quantidades
economicamente passiveis de extracdo. Os aquiferos fornecem
quantidades significativas de aguas para 0s pogos e nascentes, servindo
como proveitosas fontes de abastecimento (TODD, 1980). Por meio dos
aquiferos, os cursos de &guas superficiais sdo mantidos estaveis e 0
excesso de agua (transbordamento) € evitado através da absor¢do da agua
da chuva.

As aguas subterrdneas podem ocorrer tanto em rochas duras
compactas (rochas igneas e metamorficas), como em rochas sedimentares
ndo consolidadas (areias e cascalhos) e também de maior consisténcia
(calcérios), ou seja, qualquer tipo de rocha pode constituir um aquifero,
desde que apresente condicdes de armazenar e transmitir agua.

Apesar do volume das rochas sedimentares corresponder a apenas
5% de todas as rochas da crosta terrestre, elas sdo responsaveis pelo
armazenamento de aproximadamente 95% da agua subterranea existente
no planeta, em funcdo, exatamente, de suas caracteristicas de material
mais poroso.

De acordo com a pressdo da dgua armazenada, os aquiferos podem
ser de dois tipos: ndo confinados (freaticos ou livres) ou confinados
(artesianos).

Os aquiferos confinados ocorrem quando o nivel d’agua esta
confinado sob pressdo maior do que a atmosférica por estratos confinantes
(Figura 1). Os aquiferos ndo confinados sdo aqueles limitados
superiormente pelo nivel freatico e totalmente saturados de agua. A base
é formada por uma camada impermeavel ou semipermeéavel (TODD,
1980).
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Figura 1 - Secdo transversal de aquiferos confinados e ndo confinados.
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Fonte: BEDIENT et al.,1997.

Lei de Darcy, Condutividade Hidraulica e Armazenamento
Especifico.

Ao investigar os fatores que governam o fluxo de agua através de
meios porosos, Henry Darcy (1856) verificou que a vazao especifica (q)
através de um meio poroso é proporcional a diferenca de carga de agua
existente entre dois pontos (dh), inversamente proporcional a distancia
entre estes dois pontos (dl) e proporcional a condutividade hidréaulica (k),
conforme Equacéo (1) (FETTER,1994):

_ .k dh
="
Equacéo (1)

Para o fluxo em trés dimensdes, a definicdo é semelhante ao fluxo
em uma dimenséo, conforme equagdo (2) a seguir:

dh, oh . oh
qx = —KX E’ qy = —Ky E, qz = _Kz E
Equacéo (2)

O fluxo de agua subterranea ocorre saindo do local de maior carga
hidraulica para o local de menor carga hidraulica, por isso o sinal negativo
(SCHNOOR, 1996). A relacdo entre dh e dl é entendida como a perda de
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carga por unidade de comprimento, conhecida como gradiente hidraulico
(FETTER,1994).

A condutividade hidraulica (K) pode ser traduzida como a
capacidade do meio poroso em transmitir dgua, ou seja, traduz a
facilidade com que a agua se desloca ao longo do perfil do solo, podendo
seu valor ser determinado tanto em laboratério como em campo
(BEDIENT et al., 1997). De acordo com Fetter (1994), a condutividade
hidraulica considera as caracteristicas do meio, incluindo porosidade,
forma, tamanho e arranjo das particulas, bem como as caracteristicas do

fluido que estd escoando (viscosidade e massa especifica). Nos meios
porosos reais, a condutividade hidraulica dos materiais possui uma
distribuicdo complexa e irregular (FITTS, 2002).

A lei de Darcy pode ser aplicada a maioria dos fluxos de &gua
subterranea. Entretanto, ela também encontra restricdes, que sdo
verificadas quando a velocidade de fluxo é muito alta em meios com
poros grandes, e quando 0 meio poroso € muito irregular (FITTS, 2002).

A vazdo especifica definida por Darcy (ou velocidade de Darcy)
também pode ser compreendida como a vazao de agua fluindo através de
uma secdo transversal de uma unidade de area do solo (Equacéo (3)). Em
um meio poroso esta secdo transversal inclui a por¢édo do solo ocupada
pelo liquido que nele escoa e a parcela ocupada por sélidos e ar.

Entretanto, por admitir que o fluxo da agua subterranea ocorra ao
longo de toda secdo transversal de uma amostra de solo, considera-se a
velocidade de Darcy uma velocidade ficticia (TODD, 1980). Na
realidade, verifica-se que o fluxo de dgua subterranea escoa somente nos
canais interconectados entre os poros (velocidade intersticial). Assim, a
velocidade de fluxo real geralmente é muito maior do que a velocidade
de Darcy (BEDIENT et al., 1997), conforme mostrada na Equacéo (4):

Equacéo (3)

Equacéo (4)

Onde,
Q: vazdo da agua subterranea;
A: &rea da secdo transversal perpendicular a dire¢do do fluxo;
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v . velocidade intersticial;
Ne: porosidade efetiva.

De acordo com Fetter (1994), a porosidade efetiva Ne é um
pardmetro que pode ser definido como a quantidade de 4gua fornecida por
unidade de volume do material, ou seja, a razdo entre o volume de agua
efetivamente liberado de uma amostra de rocha porosa saturada e o
volume total. Consoante a Equacéo (5):

Vb
Ne = —
vV
Equacéo (5)

Onde,
Vp: volume de agua drenada por gravidade;
V:volume total.

Outro elemento na verificacdo do fluxo subterraneo em aquiferos
¢ 0 do armazenamento especifico (Ss), que pode ser definido como a
guantidade de agua liberada de uma unidade de volume do material
saturado (Vw) por unidade de variagdo da carga hidraulica (dh) e por
unidade de volume do meio (Vt), conforme a Equacéo (6) (FITTS, 2002).

s = avw 1
ST TV d4n

Equacéo (6)

Essa equagdo também pode ser expressa pela Equacgéo (7):

Ss = py.-g (o + n.p)

Equacéo (7)
Onde,
P densidade da agua;
g: aceleracdo da gravidade;

a: compressibilidade do aq(iifero;
N: porosidade;
- compressibilidade da agua.
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Equacdo geral para o fluxo tridimensional em aquiferos.

O fluxo de agua subterranea através de meios porosos depende de
diversas varidveis. Desta maneira, ele pode ser descrito por diferentes
equagcdes diferenciais parciais, onde as coordenadas espaciais (X, Yy, z) e 0
tempo (t) sdo variaveis independentes. Empregam-se os principios de
conservagdo da massa e conservacao de energia e a Lei de Darcy, a fim
de obter as equacges que regem o fluxo de dgua em aquiferos (FETTER,
1994).

Para desenvolver a equacdo direrencial parcial tridimensional, que
governa o fluxo de &gua subterrdnea em aquiferos, Fitts (2002)
considerou o volume de controle, assumindo que o mesmo esta localizado
na zona saturada do aquifero e que as suas dimensdes séo fixas no espaco.
Fitts também assumiu que o fluxo macroscopico na vizinhanga do
elemento é unidimensional na direcdo x (gx # 0, qy = gz = 0). Desta
maneira, ele obteve primeiro a equagéo geral para o caso unidimensional
(Equacdo (8)), estendendo-a em seguida, para o fluxo tridimensional

(Equacéo (9)).
0 (K 6h>_ S oh
ax\ “ax) %ot

Equacéo (8)

ad oh d dh d oh dh

— K — |+ —\Ky — |+ —|K, —|= S —

dx dx ady dy dz dz at
Equacéo (9)

Se no cenario considerado houver uma fonte ou sumidouro (R),
representando o volume de agua introduzido (ou retirado) por unidade de
volume do meio e por unidade de tempo, a Equagdo (9) transforma-se na
Equacdo (10), representando o escoamento tridimensional da &gua
subterrénea, tanto no aquifero confinado quanto no aquifero nédo
confinado.

d oh ad dh d dh dh
— | K — |+ —\Ky — |+ —|K, —|+R= S —
Jdx dx ady Jdy dz dz at

Equacéo (10)

Onde:
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kx, ky, kz : condutividades hidraulicas ao longo dos eixos coordenados x ,
yez;

h : carga hidraulica;

R : fluxo externo por unidade de volume, representando fonte e/ou
sumidouro de agua;

Ss: coeficiente de armazenamento especifico dos poros do material;

t : tempo;

3.2 FORMAGCAO DA FONTE DE CONTAMINAGCAO

Se houver um vazamento de combustiveis derivados de petroleo,
0s compostos imisciveis de densidade relativa menor que a 4gua tenderdo
a flutuar no topo do lencol freatico, e devido & baixa solubilidade,
permanecerdo como uma fase denominada LNAPL. O LNAPL é
classificado como liquido leve de fase ndo aquosa (light nonaqueous-
phase liquid), também chamado de fase livre (BEDIENT et al.,1997).

Quando o volume derramado for grande ou a fonte persiste por
muito tempo, suficiente para alcancar as aguas subterraneas, a migragdo
descendente e lateral do produto livre pode ser extensiva (BEDIENT et
al.,1997).

A partir do momento que a fonte cessa, a massa continua de
LNAPL tende a encolher e o processo forma a pluma residual por onde o
produto livre passou (Figura 2). A natureza imiscivel do LNAPL pode
causar a presenca de globulos de produto puro que ficam retidas no zona
saturada do solo. O LNAPL residual serd uma fonte de liberacdo de
contaminantes para a fase dissolvida por um longo periodo de tempo nas
aguas subterraneas (WIEDEMEIER et al., 1999).

O fluxo de agua subterranea que passa pela regido da fonte faz com
que exista uma transferéncia de massa de hidrocarbonetos de maior
solubilidade para a agua, ocasionando uma pluma de contaminantes, a
jusante da area da fonte, denominada fase dissolvida. (BEDIENT et
al.,1997).
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Figura 2 - (a) Fase livre; (b) Fase residual.
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No processo de contaminacéo, a fonte é representada pela fase livre
e fase residual e a pluma é representada pela fase dissolvida. Essas duas
condicBes representam fases distintas. No entanto, elas estdo totalmente
ligadas pelo processo de dissolugdo.

A dissolucdo dos BTEX da fonte para a 4gua subterranea é um dos
mecanismo mais importantes de contaminacdo e decaimento destes
compostos no LNAPL em fase pura. A dissolucdo do LNAPL ¢é
governada pelas caracteristicas do aquifero (porosidade efetiva e
velocidade da agua subterranea), propriedades fisicas do LNAPL (area
superficial do LNAPL em contato com a &gua subterrdnea) e
caracteristicas especificas de cada contaminante presente no LNAPL,
como a solubilidade efetiva em agua (WIEDEMEIER et al., 1999). A Lei
de Raoult (Equacdo (11)) é que determina a solubilidade efetiva dos
compostos, em que a concentracdo aquosa maxima do composto é
determinada por sua fragdo molar presente no LANPL e pela solubilidade
méaxima do composto em agua. Devido a reducdo da fracdo molar dos
hidrocarbonetos mais sollveis, a taxa de dissolucéo diminui ao longo do
tempo (BEDIENT et al.,1997).

Cw Raoutt = Sw-Xi
Equacdo (11)

Onde,

Cw raouir: CONCeNtracdo maxima do composto no volume de controle;
S, : solubilidade do composto quimico em &gua pura;

X;: fragdo molar do composto na mistura.
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3.3 TRANSPORTE E TRANSFORMAGCAO DE
CONTAMINANTES

Para se estimar a pluma de contaminantes na dgua subterranea é
importante determinar o comportamento e a interagdo dos processos
fisicos, quimicos e bioldgicos. Os principais processos de transporte e
transformacdo do soluto de interesse na agua subterranea incluem
adveccdo, dispersdo, sorcdo e retardo, e biodegradacdo (CORSEUIL et
al., 2006).

3.3.1 Adveccdo

A adveccdo é um dos mecanismos de maior influéncia no transporte
de contaminantes. Através da advecgdo, o soluto (contaminante
dissolvido) é transportado com o fluxo da 4gua subterranea. A direcéo e
a velocidade de transporte do contaminante coincidem com a velocidade
intersticial no meio poroso (vx), (DOMENICO; SHAWARTZ,1998).
Esta velocidade depende de propriedades do aquifero podendo ser
determinada através da Lei de Darcy, conforme Equacéo (12) (FETTER,

1994):
K (dh
vx = ne'\ dl

Equacéo (12)

Onde :

vx : velocidade intersticial da dgua subterranea no meio poroso
K: condutividade hidraulica;

ne : porosidade efetiva do meio poroso;

dh/dl : gradiente hidraulico

3.3.2 Disperséo hidrodinamica

A dispersdo hidrodinamica é um processo que inclui tanto a
difusdo molecular como a dispersdo mecénica. Representa o0
espalhamento longitudinal e transversal a direcdo de migracdo da pluma
de contaminacdo (FETTER, 1994). A Figura 3 ilustra uma rede de fluxo
no processo de adveccdo e dispersdo em uma fonte de contaminagdo.
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Figura 3 - Espalhamento da massa de contaminante pela advecgao e disperséo.
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3.3.2.1 Difusao molecular

A difusdo é o processo molecular de transporte de massa em que 0
soluto move-se de uma &rea de alta concentragdo para uma area de baixa
concentracdo (WIEDEMEIER et al., 1999). Este processo resulta do
movimento molecular translacional, vibracional e rotacional do
contaminante no meio liquido. A difusdo molecular de um soluto na dgua
subterranea é descrita pela Lei de Fick. A 12 Lei de Fick é aplicavel para
o fluxo difusivo de um contaminante em condicdes de estado estacionario
e fluxo unidimensional, representado pela Equagdo (13), (SCHNOOR,
1996). O sinal negativo indica que a direcdo do fluxo é da area de maior
concentragao para a menor.

D dc
dx
Equacéo (13)
Onde :
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F: fluxo de massa do soluto por unidade de area por unidade de tempo;
D :coeficiente de difusdo molécula;
dC/dx : gradiente de concentragdo;

No caso de um regime transiente, a 2% Lei de Fick pode ser
aplicada conforme Equacéo (14).

ac 9°C
D

at d x?
Equacéo (14)

3.3.2.2 Dispersdo mecanica

Quando um fluido contaminado escoa através do meio poroso,
mistura-se com a agua nao contaminada. O resultado serd a diluicdo do
contaminante pelo processo de dispersdo mecéanica (FETTER, 1994).
Essa mistura é causada pela heterogeneidade do meio poroso que cria
variacdes na velocidade e trajetoria do fluxo (BEDIENT et al.,1997). E
um processo advectivo e ndo quimico. A mistura ocorrida na direcdo do
fluxo é chamada de dispersdo longitudinal (Dx). A disperséo que ocorre
normal a direcdo do fluxo é a dispersdo transversal (Dy).

Este mecanismo é definido como a mistura ocasionada pelas
variagdes locais da velocidade no meio poroso, que é influenciado
basicamente por trés processos, conforme Figura 4. O primeiro processo
é a friccdo variavel dentro de um poro individual, portanto, a medida que
a agua subterranea flui através de um poro, a velocidade sera maior no
centro do que nas margens do poro devido a friccdo (Figura 4a). A
segunda causa da dispersdo hidrodinamica € a tortuosidade do caminho
do fluxo, fazendo com que parte do fluxo se encaminhe para rotas menos
tortuosas (rapido) (Figura 4b), enquanto outra parte passa por rotas mais
tortuosas (lento). O terceiro processo € a varia¢do da velocidade do fluxo
através dos poros de varios tamanhos, aumentando em poros pequenos e
diminuindo em poros grandes (Figura 4c).
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Figura 4 - Processos fisicos que causam a dispersdo mecanica.
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Fonte: FETTER, 1994.

Os processos de difusdo molecular e dispersdo mecéanica nao
podem ser separados no fluxo da dgua subterranea. Portanto, para um
fluxo unidimensional a dispersdo hidrodindmica (dispersdo mecanica +
difusdo molecular) é representada pela seguinte Equacdo (15) (FETTER,
1994):

Dx = ax.vx+ D *
Equacéo (15)

Onde :
Dx : coeficiente de dispersdo hidrodindmica longitudinal;
ax : dispersividade hidrodindmica;
vx : velocidade linear da 4gua subterranea;
D* :difusdo molecular efetiva;
Os coeficientes de dispersdo hidrodinamica sdo de dificil
determinacdo, principalmente devido a heterogeneidade do solo. O
método mais preciso para determinacdo da dispersdo, consiste na injecao
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e monitoramento de um tragador conservativo como, por exemplo, 0
brometo de potassio, o cloreto de sédio ou o tritio (SCHNOOR, 1996).
Comumente a dispersividade é determinada através de férmulas
empiricas. Xu e Ecktein (1995) também relaciona a dispersividade
longitudinal com o comprimento da pluma (Lp) (em m) na Equac&o (16):

al = 0,83 [log (Lp)]>*4
Equacéo (16)

Em modelos matematicos tridimensionais a dispersividade é
avaliada na direcdo longitudinal, ao longo da direcdo de fluxo da agua
subterrdnea, transversalmente e verticalmente. A dispersividade
transversal (at) e a vertical (av) podem ser representadas pelas Equacfes
(17) e (18), respectivamente (GELHAR, 1996).

at=0,laL
Equacéo (17)

av =0,001L
Equacéo (18)

3.3.3 Biodegradacédo

O termo biodegradacdo é, frequentemente, utilizado para descrever
uma variedade de processos bioldgicos onde 0s micro-organismos
transformam os contaminantes organicos em produtos metabdlicos.
Durante o processo de biodegradacdo, os micro-organismos presentes no
ambiente subterrdneo (micro-organismos nativos), que podem ser
bactérias e fungos, transformam os hidrocarbonetos de petréleo e o etanol
em produtos menos toxicos, reduzindo a massa desses contaminantes no
ambiente subterraneo. Estas transformac6es dependem das caracteristicas
hidroquimicas, geoquimicas, da populagdo microbiana e das propriedades
dos contaminantes (CHAPELLE, 1993).

A taxa de biodegradagéo pode ser determinada pela aplicagdo dos
dados de andlise de campo a um modelo cinético de biodegradacdo. Os
modelos de destino e transporte de contaminantes geralmente empregam
0 modelo cinético de decaimento de 12 ordem para descrever a cinética de
biodegradacdo dos contaminantes hidrocarboneto de petréleo em
aquifero, representado pela Equacéo (19):
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Equacdo (19)

Onde:

dC/dt : velocidade de decaimento o soluto no tempo;

C: concentragdo do soluto;

A: coeficiente de decaimento do soluto devido a biodegradagao;

Através do grafico In (C) versus tempo t obtém-se uma reta, cujo
coeficiente angular corresponde ao coeficiente de biodegradacdo de
primeira ordem (A) (CHAPRA, 1997). O parametro A apresentado nos
modelos de biodegradacdo ndo é uma constante, mas um coeficiente que
varia no tempo e no espago devido a mudanga na populacdo microbiana
como resultado das variagfes da quimica do aquifero.

O coeficiente de biodegradacdo pode ser obtido integrando a
Equacao (20), o que resulta em:

Equacéo (20)

Onde, C° é a concentracdo inicial.

O modelo cinético de primeira ordem, mostrado na Equacéo (19)
assume que o coeficiente de biodegradacao do soluto é proporcional a sua
concentracdo. Um aumento na concentragdo origina aumento na cinética
de degradacdo (SCHNOOR, 1996).

3.3.4 Sorcdo e Retardo

Muitos contaminantes organicos, incluindo os solventes clorados
e BTEX, sdo removidos da solugcdo por sor¢do a matriz aquifero
(WIEDEMEIER et al., 1999). A sorcdo ¢ um fendmeno pelo qual os
contaminantes dissolvidos particionam-se da agua subterranea e aderem
as particulas da matriz do aquifero.

Por causa da sua estrutura molecular menos polar, os
hidrocarbonetos geralmente apresentam sorcao pelo processo de ligagdes
hidrofébicas, isto é, quando as superficies da matriz do aquifero séo
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menos polares do que a molécula da agua, como na maioria dos casos, ha
uma forte tendéncia, por parte das moléculas do contaminante menos
polar, em particionarem-se da agua subterranea e sorverem-se na matriz
do aquifero. Este fenémeno da-se através de ligacGes hidrofébicas e é um
fator importante no controle do destino de muitos poluentes organicos em
sistemas subsuperficiais. A matéria organica e os minerais de argila sdo
0s componentes que tém maior influéncia no processo de sor¢do dentro
de um aquifero. Na maioria dos aquiferos, é a fracdo organica que tende
a controlar a sor¢do de hidrocarbonetos dissolvidos. Dessa forma, quanto
maior o teor de matéria organica no aquifero, maior sera o retardo no
deslocamento dos contaminantes. Além disso, quanto mais hidrofdbico
for o composto, maior seré o efeito da sor¢do (BEDIENT et al., 1997).

O grau de retardo depende principalmente da capacidade de
sor¢do, ou seja, quantidade de massa de contaminantes que é absorvida
pela matéria organica presente no aquifero. Geralmente, compostos que
apresentam menor solubilidade mostram alta capacidade de sorgéo;
entretanto, exibem maior retardo (BEDIENT et al., 1997).

O modelo mais frequentemente utilizado para descrever a sor¢do
de compostos organicos volateis em solos é a isoterma de Freundlich,
representada pela equacgdo (21):

Cs =Kd.C}
Equacéo (21)

Onde:
Cs : concentracdo do composto quimico sorvido;
Cw : concentracdo do composto quimico que permanece dissolvido em
agua;
Kd: coeficiente de distribuicéo;
n: expoente de Freundlich.
O coeficiente de retardo (R) para sor¢éo linear é determinado pela
relacdo:

b.Kd
R=1+"

Equacdo (22)

Onde:
pb: densidade do aquifero;
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ne: porosidade efetiva;
Kd: coeficiente de distribuicdo (Kd = Cs/Cwn). Também pode ser
expresso pelo produto do coeficiente de sorcdo (Koc) pela fracdo da
matéria organica (foc): K¢ = Koc . foc.

A velocidade de transporte do contaminates (vc) pode ser
calculada por (FETTER, 1994):

(%4
Ve = —
R

Equacéo (23)

No caso do transporte de contaminantes conservativos, em que 0
efeito da sor¢éo néo se verifica, R é igual a 1. Com isso, a velocidade de
transporte do contaminante (vc) é igual a velocidade do fluxo da agua
subterranea (vx).

3.4 REMEDIACAO DE AREAS CONTAMINADAS

A remediacdo de areas contaminadas é aplicacdo de técnica ou
conjunto de técnicas em uma &rea contaminada, visando & remog&o ou
contencdo dos contaminantes presentes, de modo a assegurar uma
utilizacdo para a area, com limites aceitéveis de riscos aos bens a proteger
(CETESB, 2001).

Um projeto de remediagdo, pode incluir algumas tecnologias de
remocdo de fonte, tratamento e/ou contencdo, podendo ser selecionadas
ou combinadas as técnicas de remediacdo mais adequadas e legalmente
permissiveis, entre varias existentes. Essas tecnologias visam reduzir as
concentragcbes dos contaminantes para niveis abaixo ou iguais ao
aceitavel. Outras formas de intervencdo, visando reduzir ou eliminar a
exposicdo ao contaminante, podem ser adotadas: controles institucionais
definidos pela parte responsavel ou pelo 6rgdo ambiental, através da
restricdo do uso e ocupacdo do solo; e controles de engenharia, como
instalacdo de uma barreira hidraulica (ASTM, 2002).

3.4.1 Projeto de remediacédo

O projeto de remediacao deve ser elaborado a fim de ser aplicado
como a base técnica para o 6rgdo gerenciador ou 6rgdo de controle
ambiental avaliar a possibilidade de autorizar ou ndo a implantagdo e
operacdo dos sistemas de remediagéo propostos (CETESB, 2001).
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E importante que seja dada as pessoas diretamente afetadas a
possibilidade de se informar e participar da avaliacdo das medidas
remediadoras e seus efeitos. Estas informagBes, em tempo habil,
permitirdo que as pessoas afetadas facam valer objeces e sugestdes
perante o responsavel pela remediacdo, ou perante o0 6rgdo competente.
Este procedimento gerardA uma maior aceitacdo e facilitard a
implementag&o e execucdo das medidas remediadoras (CETESB, 2001).

Nos itens 3.4.2, 3.4.3 e 3.4.4, sdo descritas, brevemente, as
principais tecnologias de remediacdo e bastante utilizadas em todo o
mundo.

3.4.2 Bombeamento e tratamento de aguas subterraneas

Esse método consiste na captura, por meio de pocos de extracao,
de agua subterranea contaminada, para que ela seja tratada e redisposta
(CETESB, 2001). Os objetivos do processo de bombeamento e
tratamento de &guas subterrdneas sdo a remocdo de contaminantes
dissolvidos na subsuperficie e/ou a contencdo da &gua subterranea
contaminada para prevenir a migragdo dos contaminantes. O uso desta
técnica sempre deixa concentragdes residuais de contaminantes no
aquifero, mas é bastante eficiente para a contencdo de plumas (USEPA,
1990).

Um sistema de bombeamento e tratamento é projetado com base:
na hidrogeologia local e regional (levando-se em conta a heterogeneidade
guanto a permeabilidade, sobretudo na relacdo entre permeabilidade
vertical e horizontal, que influencia a taxa de captura); nas caracteristicas
hidraulicas do aquifero contaminado e nas caracteristicas dos
contaminantes presentes na agua subterranea (CETESB, 2001).

O posicionamento dos pogos de extracdo depende do objetivo
proposto. Quando o objetivo é eliminar o maximo possivel de
contaminantes, 0s pocos sdo geralmente locados imediatamente a jusante
da fonte de contaminacdo ou no ndcleo mais concentrado da pluma. Se o
objetivo for conter 0 avanco da frente da pluma, para evitar impactos a
receptores sensiveis, nos casos em que a pluma esteja migrando para fora
dos limites da area, ou esteja proxima ou ja atingindo um receptor, 0s
pocos sao locados nos limites da pluma da contaminacao
(CETESB, 2001).

No que se diz respeito ao comprimento do filtro em relagdo a
espessura saturada do aquifero, quando esses valores sdo iguais, tem-se a
situacdo de um poco totalmente penetrante, se 0 comprimento do filtro é
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menor em relacdo a espessura do aquifero, temos um pogo parcialmente
penetrante.

3.4.3 Biorremediacédo

A biorremediagdo consiste na transformagdo ou destruicdo de
contaminantes organicos por decomposicdo bioldgica, pela acdo de
micro-organismos de ocorréncia natural no solo (bactérias, fungos e
protozoarios). Estes micro-organismos sdo capazes de biodegradar
poluentes toxicos, para obtencdo de energia, em substancias como
dioxido de carbono, agua, sais minerais e gases (metano e sulfeto). Dentre
0s compostos biodegradaveis incluem-se os hidrocarbonetos derivados do
petrdleo,os preservantes de madeira (creosoto e pentaclorofenol), os
solventes halogenados e os pesticidas. O contaminante funciona como
fonte de carbono para os micro-organismos, sendo necessario 0
fornecimento de nutrientes como nitrogénio e fosforo, bem como um
agente oxidante, que funcione como receptor de elétrons, além de outros
nutrientes especificos para cada contaminante (CETESB, 2001).

A biorremediacdo compreende duas técnicas: bioestimulacdo e
bioaumentacdo. A bioestimulacdo é a técnica de biorremediagdo em que
0 crescimento dos micro-organismos enddgenos é estimulado por praticas
que incluem a introducdo de um dos componentes necessarios para
manter a atividade metabdlica destes micro-organismos. Em locais onde
foi identificada uma insuficiéncia de micro-organismos endégenos para a
biodegradagdo do contaminante, mesmo apés a tentativa de
bioestimulacéo, a aplicacdo de micro-organismos ndo enddgenos podera
ser considerada, consistindo na bioaumentagdo (USEPA, 2004).

3.4.4 Contencéo por Barreiras

A técnica da contencdo consiste basicamente em criar barreiras
para evitar a liberacdo de poluentes, do solo para outros meios, como o ar
e as aguas superficiais e subterraneas. Estas barreiras podem ser
hidraulicas ou fisicas. As barreiras fisicas sdo, em geral, constituidas por
camadas impermeabilizantes de argila ou outro material, empregadas nos
casos em que ndo existe a possibilidade de contato entre o solo
contaminado e o aquifero freatico. Se houver a possibilidade de contato
do solo contaminado com o aquifero freatico, sdo empregadas as barreiras
hidraulicas, a partir do rebaixamento do nivel do freatico, pelo
bombeamento das aguas subterrdneas em pocos estrategicamente
localizados, ou através de trincheiras drenantes (CETESB, 2001).
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As barreiras sdo tipicamente instaladas em profundidades de até 30
metros e com espessura entre 0,60 e 1,20 metro. Dimensdes maiores que
estas sdo viaveis, tecnicamente, mas o custo pode ser incrementado em
até 3 vezes. Tém sido usadas em larga escala, por décadas, como solugdes
de longo prazo no controle da velocidade de percolacdo do contaminante.
Deve-se ter atencdo a tipos especificos de contaminantes que podem
degradar quimicamente a barreira e reduzir a efetividade a longo prazo
(FRTR, 2002).

3.5 PRINCIPIOS DA MODELAGEM MATEMATICA

O uso de modelos matematicos para aguas subterraneas é bastante
difundido no campo da hidrogeologia. Estes modelos tornaram-se uma
ferramenta fundamental para o planejamento e a tomada de decisdo nos
processos de gerenciamento ambiental (ASTM, 2002). Segundo
Bonganha et. al. (2007), o modelo matematico representa o
comportamento do sistema fisico real da agua subterranea pela resolucéo
das equagfes matematicas que regem os processos atuantes. Modelos de
fluxo da agua subterranea sdo normalmente utilizados para determinar a
velocidade e a diregdo do movimento da agua subterranea através dos
aquiferos e unidades confinadas na subsuperficie. J& os modelos de
transporte e transformacéao sao desenvolvidos para estimar a concentracao
de um produto quimico tanto na zona saturada como na zona insaturada
so solo.

A solucdo das equactes que descrevem o fluxo e os processos de
transporte e transformacdo pode ser obtida utilizando-se modelos
analiticos ou modelos numéricos. Nos modelos analiticos as condicdes de
fluxo ou de transporte sdo simplificadas e as equacdes possuem solucdo
exata. Estes modelos sdo recomendados para avaliagdes iniciais nas quais
ndo é necessario um alto nivel de exatiddo e para checar os resultados
obtidos com modelos numéricos. Nos modelos numéricos consegue-se
resolver as equacdes que representam as condi¢fes de fluxo e de
transporte mais complexas. Desta maneira, 0 método numérico de solucédo
traz ao modelo maior robustez e flexibilidade, permitindo sua aplicacéo
em situagdes diversas.

Os métodos numéricos mais utilizados sdo: o método das
diferencas finitas (MDV), o método dos elementos finitos (MEF) e o
método dos volumes finitos (MVF). Nos dois primeiros casos, o dominio
gque compreende a area de estudo é interpretado como um sistema
tridimensional de grades de nos, com diferenca basica quanto a forma da
malha estabelecida que, enquanto no primeiro método (MDV) é



48

retangular, com as linhas de malha sempre ortogonais umas as outras; no
segundo método (MEF), pode ser tanto regular como irregular, com
elementos quadrilateros ou retangulares (WANG; ANDERSON, 1995).
J& o terceiro método (MVF), tem como principal caracteristica 0 emprego
de volumes de controle na discretizagdo do dominio ao invés de pontos
de malhas (WENDLANDER, 2003).

A exatiddo dos modelos numéricos depende basicamente dos
dados de entrada no modelo e do método numérico utilizado para resolver
as equacbes (MANDLE, 2002).

De acordo com Bonganha et. al. (2007), para a construgdo de um
modelo matemético que represente um sistema real, de fluxo de agua
subterranea, sdo adotados os seguintes procedimentos:

e desenvolvimento do modelo conceitual, que envolve todo o
levantamento e interpretacdo de dados e observacGes do sistema
real;

e selecdo do programa a ser utilizado segundo as necessidades e 0s
dados existentes (escolha do aplicativo matematico);

e tradugdo do modelo conceitual para a linguagem matematica,
construindo-se os diversos bancos de dados para a entrada das
informacdes no programa selecionado;

e calibragdo do modelo matemaético construido de forma a diminuir
as incertezas inerentes a uma representacao simplificada (modelo
matema4tico) de um sistema real, em geral, complexo.

3.5.1 Modelo conceitual

O modelo conceitual é uma parte fundamental no processo de
construcdo de um modelo numérico, ja que nele sdo detalhados todos 0s
processos fisicos do meio natural e as simplificacGes adotadas para esse
meio. Aqui também, por conseguinte, residem as principais causas de
falhas e de imprecisdo do modelo. A construgdo do modelo conceitual é
um processo iterativo e ele estd sempre em evolugdo, ja que, se uma
hipo6tese adotada para 0 modelo ndo for confirmada, ele deve ser revisto.

Este modelo conceitual norteard a definicdo do dominio do
modelo, do tipo de aqtiifero a ser modelado, das condi¢des iniciais e de
contorno, e das fontes e sumidouros de agua no sistema.

Portanto, o modelo conceitual constitui-se uma sintese das
informac0es relativas a uma area em estudo, onde se pode visualizar,
através de texto explicativo ou ilustracdo, a localizacdo da contaminacéo,
a sua forma de propagagdo e a sua relagdo com os bens a proteger
existentes (CETESB, 2001).
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3.5.2 Condigdes de contorno

Como foi visto anteriormente, a equacdo geral do fluxo em meio
poroso é uma equacdo diferencial parcial. Para resolvé-la, é necessario
conhecer as condic¢des de contorno e para o caso de problemas transientes
é preciso também conhecer as condi¢des iniciais. O estabelecimento das
condi¢des de contorno é um passo fundamental para a modelagem. Se
elas forem mal estabelecidas podem acarretar sérios erros na solucdo do
problema (FEITOSA et al, 2008).

De acordo com Carvalho Filho e Cota (2003) as condices iniciais
definem a distribuicdo de carga no inicio da simulacdo. As condic¢des de
contorno sdo enunciados matematicos que especificam a variavel
dependente (carga) ou a derivada da variavel dependente (fluxo) nos
limites ou fronteiras do dominio do problema (CARVALHO FILHO;
COTA, 2003).

Segundo Wang e Anderson (1995), existem diferentes tipos de
condic@es de contorno:

e Condicdo de carga hidraulica especificada para as superficies que
estdo dentro dos limites da regido de fluxo (Condicéo do Tipo |
ou de Dirichlet), expresso por:

H(x,y.z,t)=especificado

A carga hidraulica é conhecida em certas regides do dominio
simulado, e servem como referéncia para a solugcdo do modelo. Franke,
Reilly e Bennett (1987) exemplificam tais condi¢6es de contorno por rios
e lagos, que possuam valores de carga hidraulica conhecida e ligagdo
direta com o aqifero.

e Condicdo de fluxo especificado para ao longo das superficies
dentro dos limites da regido do fluxo (Condigéo do Tipo Il ou de
Newmann), expresso matematicamente por:

dh(x,y,z,t)

= especificado
an
Onde:

dh (x,y,z,t): variagdo elementar tridimensional e temporal de carga
hidréaulica,;

dn: variacao elementar de distancia perpendicular a direcdo de fluxo;
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Nesse tipo de condicdo, o fluxo especificado pode ser nulo ou ndo.
E aplicado fluxo nulo quando existe um contorno impermeavel, uma linha
de simetria, uma linha de fluxo, ou seja, onde inexista fluxo transversal a
este contorno. Franke, Reilly e Bennett (1987), exemplificam essas
condicBes de contorno (ndo nulo) por lagos e rios, desde que estes tenham
sua interagdo com o aquifero bem conhecida.
e Condigdo de fluxo dependente da carga (Condicédo do Tipo Il ou
Condicdo de Cauchy), representada matematicamente pela
equagcéo:

dh
—+ch=c
an

Um exemplo normalmente utilizado para este tipo de contorno é
aquele no qual existe uma camada semipermeavel separando dois
aquiferos ou um aquifero e um corpo de agua superficial

Anderson e Woessner (1992) sugerem que, sempre que possivel,
sejam adotadas como condi¢es de contorno, fronteiras hidraulicas
naturais, representadas por alguma feicdo fisica como contatos
geoldgicos, rios e divisores de agua.

3.6 MODELOS MATEMATICOS UTILIZADOS

3.6.1 SCBR

O modelo SCBR - Solugdo Corretiva Baseada no Risco — é
resultado da parceria entre a PETROBRAS (Petroleo Brasileiro S.A.) e a
Universidade Federal de Santa Catarina (UFSC) através do Nucleo
Ressacada de Pesquisas em Meio Ambiente (REMA), com a colaboracéo
da ESSS (Engineering Simulation and Scientific Software). O modelo
SCBR foi desenvolvido em 2001 e é de propriedade da PETROBRAS
com solicitacdo de registro no INPI (nr. 65320), ndo sendo até a presente
data de dominio publico.

O SCBR é um modelo matematico bidimensional para o
gerenciamento e/ou prevencdo de areas potencialmente impactadas. O
modelo permite tanto a determinacdo do fluxo da dgua subterranea e
transporte de contaminantes como a avalia¢do de risco para as rotas solo,
agua superficial, 4gua subterranea e ar. O modelo foi desenvolvido para
auxiliar a tomada de decisdo no gerenciamento ambiental de areas
impactadas ou em é&reas onde sdo desenvolvidas atividades
potencialmente poluidoras. Estd em conformidade com as diretrizes da
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Resolugdo Conama N° 420/2009 e Normas ABNT (NBR 15515, NBR
16209 e NBR 16210) para o gerenciamento ambiental de areas
contaminadas (PETROBRAS; UFSC; ESSS, 2015a).

Para a solucédo das equagdes de fluxo e transporte 0 SCBR emprega
0 método numérico dos volumes finitos (MFV) . O MVF tem como
principal vantagem a realizacdo de um balanco de conservagdo da
propriedade que estd sendo simulada em cada volume elementar da
malha, eliminado inconsisténcias de perda ou ganho de propriedades
(massa, quantidade de movimento, etc) no interior do dominio de célculo,
satisfazendo a conservagéo das propriedades (CORSEUIL et al., 2006).

O modelo permite entre outros, a determinagdo do fluxo da agua
subterranea, a estimativa do alcance e da velocidade de migracdo de
plumas de contaminacdo, a definicdo de perimetros de protecdo de
aquiferos, o céalculo e o mapeamento do risco a salde humana (2D)
considerando diversas rotas de exposicdo e a geracdo de relatérios e
animacdes. Destaca-se que o0 modelo SCBR considera a interferéncia do
etanol nos processos de biodegradacdo e solubilizacdo dos
hidrocarbonetos de petréleo em casos de derramamento de gasolina
brasileira, onde se adicionam &lcool (CORSEUIL et al., 2006).

A formulagdo matematica do SCBR foi fundamentada com base
no modelo conceitual que representa a contaminacdo das aguas
subterraneas de unidades aquiferas ndo confinadas. Neste modelo
conceitual, os mecanismos primarios de contaminacdo das aguas
subterrdneas sdo vazamentos em sistemas de armazenamento e
distribuicdo de produtos quimicos, atividades agricolas, disposi¢do
inadequada de residuos tdxicos, entre outros (CORSEUIL et al., 2006).
Ainda em relagdo a formulagdo matemética do modelo matematico
SCBR, destaca-se que ela envolve a solucdo das equacGes de Darcy no
meio poroso, acrescidas das equagdes de transporte de soluto.

O modelo de fluxo bidimensional da &gua subterrdnea para
aquiferos ndo confinados implementado no SCBR é conhecida como
equacdo de Boussinesq (PETROBRAS; UFSC; ESSS, 2015b).
Formalmente, a equacdo de Boussinesq é obtida através da integracdo da
equacdo tridimensionalde fluxo sobre a dimensdo vertical do aquifero,
como mostrado na Equacao (24):

i(Khﬁ)+i<Kh@>+(| |+ 1)+F=S Ohl
ax\ ~ ax) ay\” ay @ Y at

Equacdo (24)
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Onde:
Kx e Ky: componentes principais do tensor condutividade hidraulica, ao
longo dos eixos de coordenadas x e y, respectivamente;

|qz| : velocidade especifica da dgua subterrdnea, na direcdo de z, que
atravessa a base do aquifero, representando a drenanca (ganho ou perda)
de agua através da interface com a camada confinante inferior;

I: termo de infiltracdo de agua (recarga) através da superficie superior da
zona saturada do meio, representando o volume de agua introduzido no
aquifero, por unidade de tempo;

Sy: coeficiente de armazenamento do meio ndo-saturado,

F: representa o termo fonte ou sumidouro de agua, ou seja, 0 volume de
agua introduzido (ou retirado) por unidade de area do meio e por unidade
de tempo — o valor de F € positivo, se for uma fonte, e negativo se for um
sumidouro.

As condi¢Oes de contorno utilizadas na solugdo da Equagéo (24)
sdo do 1° Tipo (Dirichlet), onde a carga hidraulica é especificada no
contorno, e o caso especial da condicdo de 2° Tipo (Neumann),
especificando no contorno a condicdo de ndo fluxo.

Na equacdo de transporte e transformacdo de contaminantes do
SCBR, assume-se que a biodegradacdo ocorre somente na fase dissolvida
(ou seja, o coeficiente de degradacéo ocorrendo a fonte em fase livre 4’ é
considerada igual a zero). Dessa forma o transporte dos contaminantes
dissolvidos na agua subterranea, assumindo uma cinética de
biodegradagdo de primeira ordem, é baseada na seguinte Equacéo (25):

ot R X

apC)_1| o 5aC|_aleev)| _WeC
in (pD” 8xj) et NAXAYAz

Equacéo (25)

Onde:

p: densidade do aquifero;

C: concentragdo do contaminante;
t: tempo;

R: coeficiente de retardo;

Dj;: tensor disperséo hidrodinamica;
A: coeficiente de biodegradacéo;
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V,: velocidade da agua subterrénea;

W: fluxo numérico;
n: porosidade efetiva;
X,y € Z: eixos coordenados.

Considera-se a regido da fonte como sendo de geometria de prisma
regular. Os contaminantes deixam o prisma a uma taxa que € calculada
em fungdo dos processos de transporte e transformagdo dos
contaminantes (Figura 5); o fluxo de &gua subterranea é considerado
constante (MULLER; ROSARIO; CORSEUIL, 2013).

Figura 5 - Modelo de transferéncia de massa da fonte, fase pura, para fase
dissolvida.

Massa de
contaminante
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Fonte: MULLER; ROSARIO; CORSEUIL, 2013.

Caso haja um derramento de gasolina pura, calcula-se o
decaimento da massa de benzeno na fonte através do processo de
dissolucéo, pela Lei de Raoult (Equagéo (11)).

A versdo do modelo matematico utilizada neste trabalho é a 3.1.

3.6.2 MODFLOW

Outro pacote computacional adotado neste trabalho é o
MODFLOW, que é um modelo tridimensional que resolve a Equagao (9)
mostrada anteriormente, em diferencas finitas (aproxima a regido por uma
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malha uniformemente espacada de nds, em que cada né representa uma
porcdo limitada do aquifero) para simula¢do do escoamento em regimes
estacionério e transiente (MC DONALD; HARBAUGH, 1988). Foi
originalmente desenvolvido por Mc Donald e Harbaugh em 1984 para a
USGS (United States Geological Survey).

Para este trabalho, foi utilizado o Visual MODFLOW, uma
interface grafica do MODFLOW, desenvolvida pela empresa canadense
Waterloo Hydrogeologic Inc, que permite a visualizacdo grafica do
modelo, possibilitando a elaboracéo e simulagdo de problemas em tempo
reduzido (GUIGUER JUNIOR; FRANZ, 1996).

As camadas aqliferas podem ser simuladas como confinadas,
semiconfinadas e livres e o0 regime de bombeamento pode ser escolhido
entre estacionario e transiente. O modelo admite as seguintes condi¢des
de contorno: Carga hidraulica especificada (condi¢éo de Dirichlet), Fluxo
especificado(condicdo de Neumann) e Fluxo dependente da carga
hidraulica (condicdo de Cauchy).

Como o MODFLOW calcula somente a equacao de fluxo, o Visual
MODFLOW utiliza seus programas associdados para o célculo de
velocidades e transporte (GUIGUER JUNIOR; FRANZ, 1996):

e MODFLOW : modelo de fluxo tridimensional.

e MODPATH: modelo de pds-processamento usado no
rastreamento de particulas, tendo como base o fluxo
tridimensional obtido a partir de simulacGes de fluxo de aguas
subterraneas previamente realizadas no MODFLOW.

e MT3DMS: modelo tridimensional para a simulacdo da
adveccdo, da dispersao, da sorcéo e das reacfes quimicas de um
determinado poluente dissolvido nas aguas subterraneas. O
MT3DMS pode ser acoplado com os modelos de fluxo, e é
desenvolvido pelo método de volumes finitos e diferencas
finitas. O MT3DMS simula rea¢fes quimicas como a sorcao
linear, a sor¢éo ndo linear e o decaimento de primeira ordem para
a biodegradacdo e para o decaimento de material radiativo

A equacdo diferencial tridimensional que descreve o destino e
transporte de contaminant