PUC-Rio - Certificacdo Digital N° 9916756/CA

Mariella Janette Berrocal Tito

Estimativa de Parametros
Utilizados em um Modelo de Multimeios-
Aplicacao na Baia de Guanabara

TESE DE DOUTORADO

DEPARTAMENTO DE CIENCIA DOS
MATERIAIS E METALURGIA

Programa de Pds-Graduagao em Engenharia
Metalurgica

Rio de Janeiro
Junho de 2003


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 9916756/CA


PUC-Rio - Certificacdo Digital N° 9916756/CA

PonTiriciA UNIVERSIDADE CATOLICA
DO RIO DE JANEIRO

Mariella Janette Berrocal Tito

ESTIMATIVA DE PARAMETROS
UTILIZADOS EM UM MODELO DE MULTIMEIOS-
APLICACAO NA BAIA DE GUANABARA

Tese de Doutorado

Tese apresentada ao programa de Pds-graduacdo em
Engenharia Metalurgica do Departamento de Ciéncia dos
Materiais e Metalurgia da PUC-Rio, como parte dos
requisitos parciais para obtencéo do titulo de Doutor em
Metalurgia.

Orientador: Roberto José de Carvalho

Co-orientador: Nilson Costa Roberty

Rio de Janeiro
Junho 2003


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 9916756/CA


PUC-Rio - Certificacdo Digital N° 9916756/CA

PonTiFiciA UNIVERSIDADE CATOLICA %’% <
DO RIO DE JANEIRO 7 ftndie

Mariella Janette Berrocal Tito

Estimativa de Parametros Utilizados em
um Modelo de Multimeios - Aplicagao na
Baia de Guanabara

Tese apresentada ao programa de Pds-graduagao
em Engenharia Metalurgica do Departamento de
Ciéncia dos Materiais e Metalurgia como parte dos
requisitos parciais para obtencao do titulo de Doutor
em  Metalurgia.  Aprovada pela  Comisséo
Examinadora abaixo assinada

Prof. Roberto José de Carvalho
Orientador
Departamento de Metalurgia - PUC-Rio

Prof. Nilson Costa Roberty
Co-orientador
COPPE- UFRJ

Prof. Haroldo F. de Campos Velho
LAC-INPE

Prof. Helio Marques Kohler
Departamento de Metalurgia - PUC-Rio

Prof. Antonio José da Silva Neto
IPRJ — UERJ

Prof. Francisco José da Cunha Pires Soeiro
Departamento de Engenharia Mecéanica —-UERJ

Prof. Ney Augusto Dumont
Coordenador Setorial do Centro
Técnico Cientifico — PUC-Rio

Rio de Janeiro, 2 de Junho de 2003


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 9916756/CA


PUC-Rio - Certificacdo Digital N° 9916756/CA

Todos os direitos reservados. E proibida a reprodugio total
ou parcial do trabalho sem autoriza¢ao da universidade, da
autora e do orientador.

Mariella Janette Berrocal Tito

Graduou-se em Fisica na UNMSM (Universidad Nacional
Mayor de San Marcos) em 1990. Cursou Mestrado em
Energia Nuclear na UNI (Universidad Nacional de
Ingenieria), 1994. Trabalhou no Instituto Politécnico Carlos
Cueto Fernandini 1997-1998. Participou em diferentes
congressos relacionados com problemas inversos.

Ficha Catalografica

Tito, Mariella Janette Berrocal

Estimativa de parametros utilizados em um
modelo de multimeios : aplicacdo na Baia de
Guanabara / Mariella Janette Berrocal Tito;
orientador: Roberto José de Carvalho ; co-
orientador: Nilson Costa Roberty. — Rio de Janeiro
: PUC, Departamento de Ciéncia dos Materiais e
Metalurgia, 2003.

165f.:il.; 30 cm

Tese (doutorado) — Pontificia Universidade
Catdlica do Rio de Janeiro, Departamento de
Ciéncia dos Materiais e Metalurgia.

Inclui bibliografia.

1. Ciéncia dos Materiais e Metalurgia — Teses.
2. Problemas inversos. 3. Modelo de multimeios. 4.
Hidrocabornetos. 5. Baia de Guanabara. 6.
Maxima entropia generalizada. 1. Carvalho,
Roberto José de. Il. Roberty, Costa Nilson. Ill.
Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janeiro.
Departamento de Ciéncia dos Materiais e
Metalurgia. Ill. Titulo.

CDD: 669


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 9916756/CA


PUC-Rio - Certificacdo Digital N° 9916756/CA

A Fortunato Berrocal Diaz

“Eres parte de nuestra historia,
compartistes nuestra vida.

Saber que estas en algin lugar me
ayuda a no sentir tristeza ni soledad”.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 9916756/CA


PUC-Rio - Certificacdo Digital N° 9916756/CA

Agradecimentos

Aos professores Roberto José¢ de Carvalho e Nilson Costa Roberty pela
orientagdo, ao longo de nossa agradavel convivéncia, e pela confianga em mim

depositada.

Ao CNPq e a PUC-RIio, pelos auxilios concedidos, sem os quais este trabalho ndo

poderia ter sido realizado.

Aos professores que participaram da comissdo examinadora.

A todos os professores e funcionarios do Departamento pelos ensinamentos e pela

ajuda.

A todos os amigos e familiares que de uma forma ou de outra me estimularam ou

me ajudaram.

Ao Brasil, pela oportunidade, “muchas gracias”.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 9916756/CA


PUC-Rio - Certificacdo Digital N° 9916756/CA

Resumo

Berrocal, Mariella Janette Tito; Carvalho, Roberto Jos¢ de (Orientador);
Roberty, Nilson Costa (Co-orientador). Estimativa de Parametros Usados
em um Modelo de Multimeios — Aplicacdo na Baia de Guanabara. Rio de
Janeiro: 2003. 165p. Tese de doutorado. Departamento de Ciéncia dos
Materiais e Metalurgia, Pontificia Universidade Catdlica do Rio de Janeiro.
O tratamento de ambientes contaminados e a elaboracdo de programas de
monitoramento requerem estimativas dos niveis de concentra¢des das substancias,
bem como um conhecimento de seu destino, taxa de transporte e tempos de
residéncia. Na auséncia de dados obtidos através de monitoramento, modelos
ambientais constituem freqlientemente o Unico modo capaz de prever as
concentragdes aproximadas dos contaminantes nos compartimentos (meios) que
formam o ambiente. A aplicagdo do modelo ambiental de multimeios
“Quantitative Water Air Sediment Interaction” (QWASI) a um determinado
ambiente exige conhecer parametros relacionados a é4rea em estudo e aos
contaminantes. Para o caso da Baia de Guanabara, muitos desses parametros nao
estdo disponiveis. Desse modo, eles serdo aproximados com técnicas do problema
inverso a partir das concentragdes de contaminantes medidas no sedimento e no
mexilhdo perna-perna. Entre os pardmetros estimados estdo as emissdes de 10
hidrocarbonetos policiclicos aromaticos (HPAs) nas dguas da Baia de Guanabara.
Este trabalho também apresenta simulagdes da evolugdo da concentragdo de
alguns hidrocarbonetos em fungao do tempo considerando uma emissao inicial de

um HPA em um ponto arbitrario da Baia de Guanabara.

Palavras-chave

Problemas Inversos, Modelo de Multimeios, Hidrocarbonetos, Baia de Guanabara,

Maxima Entropia Generalizada.
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Abstract

Berrocal, Mariella Janette Tito; Carvalho, Roberto José de (Advisor); Roberty,
Nilson Costa (Advisor). Estimative of Parameters Used in a Multimedia
Environmental Model — Application to Guanabara Bay. Rio de Janeiro,
2003. 165p. DSc. These - Departamento de Ciéncia dos Materiais e
Metalurgia, Pontificia Universidade Catolica do Rio de Janeiro.
The treatment of polluted environments and the elaboration of monitoring
programs request estimates of the levels of concentrations of the substances, as
well as a knowledge of its destiny, rates of transport and times of residence. In the
absence of data obtained through monitoring, environmental models often provide
the only way to predict the approximate concentrations of the pollutants in the
compartments (media) that form the environmental. The application of the
multimedia environmental model "Quantitative Water Air Sediment
Interaction" (QWASI) to a certain environment demands the knowledge of
parameters related to the area in study and to the pollutants. For the case of the
Guanabara Bay, many of those parameters are not available. Therefore, they will
be approximated with inverse problem techniques starting from the measured
concentrations of pollutants in the sediment and in the mussel perna-perna.
Among the estimated parameters are the emissions of 10 polycyclic aromatic
hydrocarbons (PAHs) in the waters of the Guanabara Bay. This work also presents
simulations of the evolution of the concentration of some hydrocarbons in
function of the time considering an initial emission of a PAH in an arbitrary point

of the Guanabara Bay.

Keywords

Inverse problems, Multimedia Environmental Model, Hydrocarbons, Guanabara

Bay, Generalized Maximum Entropy.
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coeficiente de particdo octanol-agua

lagrangeana

logaritmo
nanograma
matriz de controle na eq. (5.27) do problema transiente

fracdo de carbono orgénico nas particulas na d4gua entrando

fragdo de carbono orgénico nas particulas suspensas na agua
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fracdo de carbono organico nos sélidos de sedimento ressuspenso
fragdo de carbono orgénico nos sélidos do sedimento

coeficiente de limpeza do ar

parametro do grado da g-discrepancia

dado medido

dado medido

constante dos gases
Funcional dos residuos quadrados

taxa de chuva (indice pluviométrico)

tempo
tempo total

tempo de meia vida da substincia no sedimento
tempo de meia vida da substancia na agua
temperatura ambiente

temperatura de fusdo da substancia

velocidade de deposigdo seca de aerossois
fracdo volumétrica de particulas no sedimento superficial
volume do sedimento ativo

volume da agua

capacidade de fugacidade

vetor incognita

multiplicadores de Lagrange

funcional momento de g—discrepancia

micrograma


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 9916756/CA




