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Introducéao

As aguas subterraneas dos reservatérios aquiferos sédo as principais fontes
disponiveis para o abastecimento de 4gua doce em muitos lugares do mundo.
Devido a escassez do recurso hidrico superficial, o recurso hidrico subterraneo
€ uma reserva muito importante, sendo fundamental o desenvolvimento de
modelos numéricos que simulem situacbes reais para possibilitar o
planejamento e a gestdo desses recursos hidricos subterraneos, incluindo sua

protecdo e descontaminacao.

A quantificagcdo do fluxo subterrdneo e do transporte de contaminantes
em Aaguas subterraneas é Uutil para a gestdo e gerenciamento ambiental,
protecdo e descontaminagcdo dos recursos hidricos subterraneos. A
guantificacdo feita por medidas de campo é precisa mais ndo muito utilizada
com exclusividade, devido aos seus altos custos e aos longos prazos que
necessita para caracterizar o comportamento dos modelos de transporte e fluxo,
neste sentido, a quantificacdo por modelagem e simulacao numérica é utilizada
com maior frequéncia pelas empresas de consultoria ambiental e 6rgaos

governamentais.

Os modelos matematicos empregam uma equacgdo ou, uma série de
equacdes, que simulam e preveem respostas fisico-quimicas de um aquifero
sujeito a perturbagdes, tais como pocos de injecdo e 0s pocos de extragdo, ou a
migracdo de um poluente téxico (Batu, 2005). A modelagem matematica, em
conjunto com as técnicas de simulacdo numérica, e, com sistemas de

informagfes geogréaficos, podem ser uma fermenta poderosa para os estudos
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dos modelos de fluxo e transporte das 4guas subterraneas. Alguns exemplos de
estudos séo:
e Elaboracdo de mapas de vulnerabilidade natural & poluicdo dos recursos
hidricos subterraneos.
e Determinacédo das zonas de captura das aguas subterraneas.
e Solucdo numérica bidimensional do transporte de poluentes de tipo
reativo.
e Estudos de derramamento de gasolina nos solos.
o Verificagdo da adsor¢cdo e movimentacdo de metais pesados em solos e
sua possivel contaminacao para aguas subterraneas.
e Processos de biodegradacao de hidrocarbonetos e transporte de material

radiativo em aguas subterraneas.

Segundo Vedat Batu (Batu, 2005), respeito aos métodos numéricos da
simulacdo numérica do fluxo subterrdneo e do transporte de poluentes nas
aguas subterraneas, o método das diferencias finitas é, maiormente utilizado,
fazendo primeiramente uma malha de discretizagdo espacial e temporal do
modelo real. Esta malha é constituida de células organizadas em linhas, colunas
e verticalmente em camadas. A malha representa o chamado modelo conceitual
do aquifero, o qual representar as condicbes dos dados de campo como a

topografia, hidrogeologia, hidrografia, geologia e as condi¢ées de contorno.

Para a simulagdo acoplada, por meio de modelos computacionais, do
modelo de fluxo e transporte de poluentes em aquifero s é preciso construir
primeiramente 0 modelo conceitual (Filho e Feitosa, 2002). Este modelo é

descrito seguidamente.

1.1.
Modelos

Um modelo para as aguas subterraneas sao representacfes matematicas dos
processos fisico-quimicos do fluxo subterraneo e transporte de poluentes nos
aguiferos. O modelo da dinamica do fluxo subterrdneo junto com o modelo do
fendbmeno de transporte de poluentes € baseado na avaliacdo das informacdes

da geologia, hidrologia de superficie e hidrologia subterranea. Esta modelagem
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envolve vérias etapas sequenciadas que vao desde a definicdo dos objetivos até
a apresentacdo dos resultados. Antes da constru¢gdo do modelo conceitual é
importante definir quais s&o 0s objetivos que se quer atingir, por exemplo:
otimizar o gerenciamento dos recursos de agua subterranea, andlise de fluxo,
delineacdo das areas de protecdo do aquifero devido as polugdes, etc. Logo é
definido o0 modelo conceitual, para isso € preciso fazer o andlise do perfil
estratigrafico fornecido pelos piezémetros e pelos pocos instalados na zona de
estudo; dos testes de bombeamento no aquifero; dos mapas potenciométricos;
da precipitacdo; evapotranspiragdo; infiltracdo e das vazdes dos cursos das
aguas superficiais. Nesta fase da modelagem deve-se determinar a geometria
do reservatério, as condi¢cdes iniciais e de fronteira, 0s parametros
hidrodindmicos, as condigbes de recarga, as vazdes dos bombeamentos, e,
finalmente, as interconexdes hidraulicas com aguas superficiais ou com outros

sistemas aquiiferos.

Depois da determinagcdo do modelo conceitual a proxima fase é a
escolha de um modelo numérico que expresse o modelo conceitual. Esta fase é
desenvolvida com ajuda dos pacotes computacionais, particularmente nesta
dissertacdo sdo selecionados 0s seguintes pacotes computacionais: o
MODFLOW (Prommer, Barry e Zheng, 2003) e o MT3DMS (Zheng, 1990).

A modelagem numérica é esquematizada sob a determinacdo das

seguintes tarefas:

e Equacbes diferenciais que representativas dos modelos de fluxo
subterraneo e transporte de poluentes.

e Geometria do modelo (forma, topo e base do aquifero).

e Discretizacdo da area modelada.

e Parametros hidrodinamicos.

e Condicbes de fronteira que definam as entradas no sistema aquifero:
como a recarga (precipitacdo e infiltracdo) e as saidas por descargas
(pocos de bombeamentos, fontes, e evapotranspiracao).

¢ Condic¢Bes iniciais do estado do reservatério aquifero com a ajuda das

informacdes descritas anteriormente.
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e Intervalo do tempo total da simulacdo e os tempos discretos para as
saidas dos resultados.

Desenvolvidas as tarefas anteriores € possivel construir 0 modelo numérico
computacional seguidamente da fase de calibracdo. Nesta fase sdo comparados
os resultados da simulacdo do modelo com os dados de campo. Segundo
Feitosa e Filho (Filho e Feitosa, 2002) na fase de calibracdo deve-se procurar
ajustar os parametros do modelo para que os resultados obtidos se aproximem
da melhor forma possivel com os dados medidos em campo, assim é possivel

gue o modelo fique validado para analisar o problema em estudo.

Depois da construcdo dos processos de calibragdo-validacdo é
estabelecida a previsdo. O processo de previsdo € a resposta da simulacdo do
reservatorio aquifero as alternativas de planejamento e gerenciamento dos
recursos de agua subterrdnea e controle da polucdo. Finalmente € importante
estabelecer o processo de verificagdo em longo prazo, fazendo que as
imprecisdes da modelagem sejam corrigidas se as simulacdes forem repetidas
sistematicamente ao longo do tempo, e na medida em que novos dados de

campo sejam incorporados ou substituidos no modelo simulado.

1.2.
Pacote Computacional

Os modelos numéricos sdo utilizados para descrever os modelos de fluxo e
transporte de poluentes nos reservatorios aquiferos, sendo suportados por
programas computacionais. Dos diversos pacotes computacionais orientados
para a modelagem da dindmica das aguas subterraneas e para simulacdo da
dindmica da migracdo de poluentes em aquiferos, destacam-se 0s seguintes,
por serem mais amplamente documentados e largamente utilizados com
computadores pessoais: Femwater; Groundwater Vistas; Micro-Fem; Modflow;
Modpath; Feflow; MT3DMS; RT3D; Visual MODFLOW.

1.2.1.
Pacote do Modelo de Fluxo MODFLOW
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O pacote utilizado nesta dissertacdo para o modelo de fluxo € o MODFLOW,
que é um modelo tridimensional em diferencas finitas para simulagdo do
escoamento em regimes estacionario e transiente, desenvolvido por Mc Donald
e Harbaugh em 1988 para a USGS (United States Geological Survey).
Apresenta uma estrutura modular com um programa principal e varias sub-
rotinas independentes, o que favorece o seu aprimoramento uma vez que novos
modulos podem ser adicionados sem a necessidade de alteracdo daqueles
existentes. As vantagens observadas nestes programas em relacdo a outros
disponiveis no meio técnico sao: a rapidez e facilidade para simular diferentes
cenarios ap6s da definichdo do modelo conceitual; a boa interagdo com o
usuario; atualizagdo constante do programa, e o grau de compatibilidade com
um grande numero de outros softwares. A principal limitacdo do programa

refere-se a consideracao somente do fluxo em zona saturada.

1.2.3.
Pacote do Modelo do Transporte de Poluentes

O Visual MODFLOW v.2001.1 é um pacote computacional comercial que integra
0 modelo MODFLOW para o modelo de fluxo com outros modelos numéricos
para simular a migracdo de poluentes. Os principais pacotes de transporte de
contaminantes acoplados ao MODFLOW sdao o MT3DMS (Modular 3-
Dimensional Transport Model), o RT3D (Reactive Multi-species Transporte in 3-
Dimensional) e o PHT3D (Reactive Multicomponent Transport Model for

Saturated Porous Media).

1.2.3.1.
Modelo MT3DMS

Em particular o modelo MT3DMS, desenvolvido por C. Zheng e S.S.
Papadopulos (Zheng, 1990), é um modelo tridimensional para a simulacdo da
adveccao, da dispersédo, da sor¢ao e das reacdes quimicas de um determinado
poluente dissolvido nas aguas subterrdneas. O MT3DMS pode ser acoplado

com os modelos de fluxo, e € desenvolvido pelo método de volumenes finitos e
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diferencias finitas. O MT3DMS simula rea¢des quimicas como a sorcao linear, a
sor¢do nédo linear e o decaimento de primeira ordem para a biodegradacéo e
para o decaimento de material radiativo. Estas reagbes acontecem com 0s
solutos poluentes dissolvidos nas aguas subterrédneas, ou quando estes solutos
sdo adsorvidos pela matriz porosa sélida do aquifero. Algumas versées deste
modelo é o RT3D, orientado na simulacdo da advecc¢do, disperséo, sorcdo e
reacdes quimicas de multi-espécies dissolvidas nas aguas subterrdneas. Possui
um numero predefinido de pacotes de reacdo, como a reacdo do decaimento
aerébio dos BTEXs e 0s modelos de degradagdo aerdébios e anaerobios

(Prommer, Barry e Davis, 1999).

As entradas e saidas da agua subterrAnea dentro da equacgédo de
transporte de massa, devido as fontes e bombeamentos, geram uma diminui¢ao
na concentracdo de solutos na agua (diluicdo). Esta reducdo deve ser
considerada na equacgdo de transporte, gerando que o balanco de massa seja
estabelecido como:

Variacao total=variacdo por adveccao + variacdo por dispersao +reacao

adsorcéao + fontes/extracédo

Assim, segundo Zheng (Zheng, 1990) a equacéao diferencial tridimensional que
representa a descricdo conceitual da migracdo sem atenuacdo de

contaminantes em meios porosos saturados é (estuda no capitulo 4):

ot OX; OX,;

ac__owe), afy ], C W
d ex | e

em que:
e C = concentraco do soluto dissolvido na agua subterranea [ML™].
e t=tempo[T].
e D;=tensor de dispers&o hidrodinamica [L*T™].
e v, = velocidade de transporte na direcdo i [LT™].
e (s = taxa de fluxo de agua por unidade de area normal a dire¢do do fluxo
[LTY.
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e A =porosidade efetiva [%)].

e C,= concentracdo da fonte [ML™].

1.3.
Organizacéo da Dissertacéao

O capitulo primeiro faz uma introducdo a modelagem e simulagdo numérica do
fluxo e transporte em sistemas aquiferos. O capitulo dois apresenta o modelo de
fluxo subterrdneo, aonde se véo estudar primeiramente 0s parametros
hidroeoldgicos de um sistema aquifero. Seguidamente vai-se presentar a lei de
Darcy, assim, com esta lei em mao, é desenvolvida a equagdo de fluxo
subterraneo, fazendo um balanco de massa num elemento infinitesimal do meio
poroso representativo de um agquifero. O capitulo trés estuda os processos do
fluxo subterrdneo transporte de massa de contaminantes em meios porosos

saturados como o caso dos aquiferos: processos:

e Processo de difusdo molecular.
e Processo de dispersdo mecénica.

e Processo de adveccéo.

Os processos de reacdo também sdo estudados em este capitulo, logo, uma vez
feito os estudos descritos anteriormente é estabelecida a equagéo geral do
transporte de poluentes em sistemas agquiferos. No capitulo quatro vai-se
simular computacionalmente o0 modelo de fluxo subterrdneo e do modelo de
transporte de poluentes. Finalmente no capitulo cinco vai-se simular
numericamente o processo de remediacdo de aquiferos poluidos.

Particularmente foi escolhido o método de remediagcdo Pump-and-Treat.

1.4.
Objetivos

A proposta da pesquisa é simular numericamente o modelo do fluxo subterraneo
e 0 modelo de transporte de poluentes em sistemas aquiferos. A simulacéo é
construida com a aplicacdo dos programas computacionais MODFLOW e

MT3DMS. Estes programas computacionais vao simular, do modo acoplado, o
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avanco de uma frente de contamina¢do de um poluente nos fluxos das aguas
subterrdneas que escoem num aquifero composto por trés camadas. Esta
simulacao vai permitir fazer uma abordagem de um estudo dos parametros que

controlam os modelos do fluxo e do transporte.

Os programas computacionais: Modular 3D Finite Difference
Groundwater Flow Model (MODFLOW) e o Modular 3D Finite Difference Mass
Transport Model (MT3DMS) proposto por Zheng (Zheng, 1990), sdo integrados
dentro de um pacote computacional do tipo comercial. Este pacote é o Visual
MODFLOW. Para esta dissertagdo vai-se trabalhar com o pacote Visual
MODFLOW na versdo 2011.1 Premium. Exemplos dos resultados das
simulacdes feitas sob o pacote computacional descrito sdo mostrados na Figura
1 e na Figura 2. Os exemplos mostram as saidas gréaficas do modelo de fluxo
MODFLOW e do modelo de transporte MT3DMS.

Figura 1 Mapa potenciométrico do modelo
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Figura 2 Mapa de concentrag¢do de poluentes do modelo MT3DMS

Os cenarios da simulacdo do fluxo subterraneo, transporte e remediacédo de
poluentes sdo construidos com dados fornecidos pelas guias de simulacdo
computacional da empresa de estudos hidrogeolégicos Schlumbeger Water
Service. Estes dados vao permitir a avaliagdo do avanco da pluma poluente de
maneira acoplada com o modelo de fluxo. Esta simulagdo sob uma dada
sintética tem a mesma estrutura metodoldgica de qualquer cenario real, assim,
esta modelagem, tem a utilidade de avaliar os modelos hidrogeoldgicos do fluxo,

transporte e remediagéo.

Em resumo os obijetivos sao:

+ Estudar e presentar os modelos fisicoquimicos do transporte de
poluentes nas aguas subterrdneas (acoplamento do modelo de fluxo e
modelo do transporte).

* Simular computacionalmente a evolugcéo espaciotemporal de uma pluma
poluente nas aguas subterraneas.

+ Simular computacionalmente técnicas de remediacdo de aquiferos
poluidos (técnica Pump-Treat).

* Fornecer uma guia metddica para a abordagem de estudos de impacto

ambiental dos recursos hidricos subterraneos.
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