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Resumo da Tese apresentada ao PRODERNA/UFPA como parte dos requisitos

necessarios para a obtencdo do grau de Doutor em Engenharia de Recursos Naturais

(D.Eng.)

DESENVOLVIMENTO DE UM MODELO VIA MEF PARA ANALISE DA
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Agua doce de boa qualidade ¢ um pré-requisito para o desenvolvimento social e
econdmico de uma dada regido. Paradoxalmente, este mesmo desenvolvimento ¢&,
normalmente, responsavel pela poluicdo de suas fontes hidricas, através de despejo de
residuos domésticos ou industriais sem tratamento, ou através de atividades agricolas.
Desta forma, o monitoramento e o gerenciamento destas fontes sdo de extrema
importancia para o bem estar da populagdo. Entre as possiveis ferramentas para auxiliar
este gerenciamento, encontra-se a simulacdo computacional de transporte de poluentes
nos meios hidricos. Neste contexto, o presente trabalho apresenta um procedimento para
a solugdo computacional da equagdo de advec¢do-difusdo-reacdo em 2D, a qual ¢ a base
para todos os modelos de transporte de massa. O processo consiste na unido entre os
métodos de elementos finitos e de diferencas finitas na discretizagdo das componentes
espaciais e temporal, respectivamente. Esta metodologia foi avaliado em testes com
dados sintéticos e também reais. No primeiro considerou-se o caso de transporte de
massa por adveccdo pura para certificar a estabilidade nos casos em que as formulagdes
classicas falham. No segundo simulou-se o transporte de um poluente hipotético em um
trecho de rio e obtiveram-se os efeitos proprios do arraste devido a advecgdo e o
espalhamento devido a difusdao. O ultimo teste examinou o transporte de fosforo total no
lago Agua Preta a partir das 4guas bombeadas do rio Guama e de fontes pontuais
localizadas nas margens deste reservatorio. O resultado da simulagdo mostrou a

potencialidade do algoritmo em tratar casos mais proximos da realidade.
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Freshwater of good quality is a pre-requisite for social and economic development
of a given region. Paradoxically, this same development is normally responsible for the
pollution of their water sources, through domestic or industrial waste dumping without
treatment, or through agricultural activities. In this way, the monitoring and the
management of that sources are extremely important for the wellbeing of the people
living in that region. Among the possible tools to auxiliary this management is the
computational simulation of pollutant transport in the hydro medium. In this context,
this work presents a computational procedure for the solution of the 2D advection-
diffusion-reaction equation, which is the basis for all the mass transport models. This
process consists in the union of the finite elements and finite difference methods in the
discretization of the spatial and temporal components, respectively. This methodology
was evaluated with the help of tests with synthetic and real data. First one considered
the case of mass transport by pure advection to ensure its stability in cases where the
classical formulations fail. Second test simulated the transport of a hypothetical
pollutant in a piece of a river and showed the correct effect of the drag due to advection
and spreading due to diffusion. The last test evaluated the transport of total phosphorus
in Agua Preta Lake from the pumped water of the Guama river and point sources
located at the margins of the reservoir. The result of the simulation showed the potential

of the algorithm to deal with cases closer to the reality.
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CAPITULO 1

INTRODUCAO

1.1 - MOTIVACAO E OBJETIVOS

A qualidade de vida das pessoas de uma regido estd diretamente relacionada a
qualidade dos recursos hidricos disponiveis. Além disso, os corpos de dguas superficiais
tem enorme contribui¢do para o crescimento da industria, agricultura, cultura e lazer
desta regido, tornando-se assim uma fonte crucial para o desenvolvimento social e
econdmico local. Entretanto, este mesmo desenvolvimento ¢ fonte de polui¢ao para os
corpos de agua do qual ele depende, causando sérios problemas a qualidade da agua
presente nestes meios. Os possiveis efeitos resultantes da introdugdo de poluentes no
meio aquatico dependem da natureza do poluente, da trajetéria que este poluente faz no
meio e do uso que se faz do corpo aquatico. Alguns componentes quimicos sao
poluentes aquaticos por natureza, como por exemplo, o mercurio, o chumbo e o arsénio.
Outros, entretanto, passam a condi¢do de poluente pelo desequilibrio causado pelo
excesso de sua concentracdo no meio, como por exemplo, os nutrientes, 0os quais sao
elementos essenciais para a produgao da biomassa de algas e de outros produtores
primarios, tais como, plantas aquaticas. Uma possivel consequéncia desta poluicdo ¢ a
eutrofiza¢do (também denominado de eutroficacdo), que ¢ o crescimento excessivo de
algas e plantas aquaticas, devido a um aumento na quantidade de nutrientes, tais como
nitrogénio e fosforo. Estes nutrientes podem ser despejados por esgotos industriais e
domésticos, tornando o processo de eutrofizacdo largamente acelerado. A producao
excessiva de biomassa pode afetar a qualidade da dgua, especialmente se ela produzir
condi¢des anaerobicas e assim prejudicar o consumo, a recreacao € o uso ecolégico.

A degradacgao da qualidade da 4gua também ¢ um aspecto de grande relevancia no
que tange a questdes econOmicas, de saude publica e da manutencdo do sistema
ecoldgico dependente de uma fonte hidrica. A maioria dos usudrios de dgua depende de
um nivel adequado da qualidade desta. As medidas de gerenciamento da qualidade da
agua sdo acdes tomadas para que a descarga de poluentes totais nos corpos aquaticos
ndo exceda a habilidade destes corpos de assimilar estas cargas enquanto mantém os

niveis de qualidade aceitdveis, os quais sdo definidos por um conjunto de parametros



indicadores. Entre as ferramentas que podem ser utilizadas no auxilio deste
gerenciamento, bem como no planejamento de medidas de prevengdo ou remediagdo
deste problema, encontra-se a modelagem matematica e computacional.

Existem varios modelos matematicos propostos para o estudo da qualidade da
agua. Estes modelos variam em complexidade dependendo do objetivo do estudo que
sera feito. Especificamente, para a simula¢do do transporte de contaminantes, o ponto
de partida ¢ a equacdo de adveccdo-difusdo-reagdo, a qual faz parte de varios modelos
de transporte em ambientes hidrodinamicos, como por exemplo, o transporte de
sedimentos.

Tendo em vista o contexto exposto, o presente trabalho objetiva o
desenvolvimento de uma ferramenta de solucdo numérica de forma a produzir
simulagdes computacionais que representem o fendmeno de transporte advectivo-
difusivo de poluentes, bem como as reagdes sofridas por estes, em corpos de aguas
superficiais.

Mais especificamente, tem-se os seguintes objetivos:

- Aplicagao do método 6/SUPG na simulagdao de transporte de poluentes com o
desenvolvimento de um c6digo;

- Interacdo entre o pacote computacional Modeleur/Hidrosym, responsavel pela
geragdo da malha de elementos finitos, bem como também, o campo de
velocidade hidrodindmico e o codigo computacional produzido;

- Utilizagdo da metodologia para a andlise de um caso real de dispersdao de

poluentes.

1.2 - ORGANIZACAO DO TRABALHO

Este trabalho apresenta, no Capitulo 2, uma revisao bibliografica a respeito da
problematica do transporte de poluentes bem como um apanhado geral sobre os
modelos matematicos para o transporte destes e, mais especificamente, a modelagem do
fosforo por ser, um dos elementos quimicos responsaveis pela eutrofizacdo de lagos.
Além disso, neste capitulo serd feita a revisdo da evolugdo do método de elementos
finitos para a solugdo da equacdo de advecgao-difusao.

O Capitulo 3 exibe a equagdo do transporte de massa, partindo das equagdes

hidrodinamicas para aguas rasas, as quais produzem o campo de velocidade necessario
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na formulacdo da equacdo de adveccao-difusdo, a qual, posteriormente, ¢ incluida o
termo que representa as reagdes sofridas pelo elemento de interesse.

O quarto capitulo mostra o modelo de transporte de poluentes, explicitando os
termos fontes e/ou sumidouros, presentes na equacdo de advecgao-difusdo-reacao,
através da explicagdo dos diferentes tipos de transformagoes.

Posteriormente, o Capitulo 5 exibe a metodologia para a solu¢do numérica estavel
do problema de transporte de massa com reagao, através da discretizagdo em duas fases,
uma devido a componente temporal, utilizando o método da familia 0, e outra devido as
componentes espaciais, pela utilizagdo do método SUPG dos elementos finitos.

No Capitulo 6 ¢ apresentada a modelagem computacional necessaria para
obtencdo da simulagdo do transporte de poluentes, desde a simulacdo hidrodindmica,
passando pelo explicacdo da utilizagdo do cddigo computacional produzido, até a etapa
de visualizacgao ¢ analise dos resultados obtidos.

No Capitulo 7 sao mostrados os resultados numéricos obtidos pela implementagao
da metodologia descrita, com a aplicagdo desta em trés casos, a saber: o exemplo
classico do transporte puramente advectivo em um campo rotacional para a verificacao
da estabilidade do cddigo implementado; a simulagdo da introducdo de um
contaminante produzido por uma fonte continua em um rio, localizada em um ponto
anterior ao trecho modelado, em que o campo de velocidade ¢ estacionario; e por
Gltimo, a simulagdo do transporte do elemento fosforo no lago Agua Preta com a ajuda
de dados coletados em dois pontos deste reservatorio, mensalmente, em um intervalo de
um ano.

Finalmente, as conclusdes e as sugestoes para possiveis estudos futuros aparecem

no ultimo capitulo do trabalho.



CAPITULO 2

REVISAO DA LITERATURA E O ESTADO DA ARTE

2.1 - QUALIDADE DA AGUA E DISPERSAO DO FOSFORO

2.1.1 — Modelos matematicos da qualidade da agua

Segundo JAIN e SINGH (2003), o artigo apresentado por STREETER e PHELPS
(1925) foi a tentativa mais antiga de tentar modelar a qualidade da agua em rios. Neste
estudo, eles desenvolveram um balango entre a taxa do fornecimento de oxigénio
dissolvido (OD) por aeragdo e a taxa de seu consumo a partir da estabilizagdo do
despejo de residuo organico no rio Ohio. Neste trabalho, a taxa de desoxigenagdo pela
demanda bioquimica de oxigénio (DBO) foi expressa como uma reacao de primeira
ordem. Este modelo ¢ hoje conhecido como o modelo classico para o oxigénio
dissolvido.

CHAPRA (1997) considerou o desenvolvimento da modelagem matematica da
qualidade da agua dividido em quatro fases. A primeira delas surge com a publicacao de
STREETER e PHELPS (1925) e vai até 1960. Neste periodo, os modelos estudavam
questdes pontuais de descargas urbanas ndo tratadas e efluentes primarios despejados
em rios ¢ estuarios, considerando problemas unidimensionais, com geometria simples e
cinéticas lineares os quais eram resolvidos por solugdes analiticas e sendo OD/DBO os
parametros analisados.

Na década de 1960 comeca a segunda fase. Com o auxilio dos computadores
digitais, a modelagem sofre um avanc¢o nos modelos € em suas aplicagdes a sistemas
mais complexos. Os focos das pesquisas nesse periodo ainda eram OD/DBO, porém
comecam a aparecer as solugdes numéricas e problemas bidimensionais envolvendo
largos estudrios e baias, para efluentes primarios e secundarios.

Segundo CHAPRA (1997), no periodo de 1970 a 1977 a preocupagdo ambiental
comega a crescer ¢ o foco das pesquisas ¢ redirecionado para os mecanismos de
representacdo dos processos biologicos, com a polui¢do por nutrientes e a consequente
eutrofizagdo de rios, riachos e estuarios, em modelos tridimensionais, resolvidos através
de métodos numéricos. Dentre os estudos na modelagem matematica da qualidade da

agua deste periodo, € possivel citar o trabalho de DI TORO et al. (1971) o qual avaliou
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a dinamica da populagao de fitoplancton e as consequéncias da eutrofizagao no delta do
rio San Joaquin, Califérnia. Apos este estudo inicial, varios novos modelos foram
rapidamente desenvolvidos para aplicagdes praticas no gerenciamento ambiental, por
exemplo, JORGENSEN (1976) comparou os resultados obtidos por diferentes modelos
(dindmica da populagdo de fitoplancton e um modelo baseado na cinética de Monod)
com dados medidos no lago Glumseg, o qual apresentava excessivo crescimento de
algas, ele concluiu que as respostas dos modelos eram ainda insuficientes, porém, a
solucdo do modelo baseado na dinamica da populagdo apresentava uma concordancia
maior com os dados obtidos no lago.

Com o nascimento e desenvolvimento da ecotoxicologia, ramo da toxicologia que
estuda os efeitos dos produtos toxicos nos organismos bioldgicos, surge a quarta fase na
modelagem da qualidade da agua, entre 1977 e 1990, em que as pesquisas passam a ser
focadas no problema de polui¢do das dguas causada por elementos organicos e toxicos
e, menos extensivamente, pelas chuvas acidas. O maior avango na modelagem da
qualidade da 4gua neste periodo ¢ o reconhecimento da importancia das interagdes entre
as particulas solidas e toxicas. O artigo de MILLER (1978) ¢ um exemplo de
modelagem desta época. Neste trabalho, o autor apresenta um modelo para a simulagao
do caminho percorrido pelo mercurio até chegar ao homem, pelo consumo de peixe
contaminado. Também neste periodo, NYHOLM (1978) desenvolveu um modelo para
simulagdo para o crescimento do fitoplancton e os ciclos do foésforo e do nitrogénio e o
aplicou em lagos eutroficos rasos. Além destes, outros trabalhos publicaram estudos
voltados para os modelos matematicos da qualidade das aguas de ambientes lacustres
(DI TORO e MATYSTIK, 1980; DI TORO e CONNOLLY, 1980). BECK (1981)
identificou um conflito entre duas linhas de pesquisa no estudo da modelagem da
qualidade da 4gua em lagos e rios; uma das escolas defendia o pensamento na melhoria
da exatidao das solucdes através do aumento do tamanho e da complexidade dos
modelos, a outra defendia a pesquisa para a aplicabilidade através da simplificagdo dos
modelos existentes até¢ entao. ORLOB (1983) reuniu varios trabalhos que tratavam das
diversas areas da modelagem da qualidade da dgua até entdo, com aplicagdes em rios,
lagos e reservatorios. Outra obra que pode ser citada neste periodo ¢ o trabalho de
JORGENSEN et al. (1986) que aplicaram um modelo geral de eutrofizagdo em um
amplo estudo de casos que analisou este problema em lagos rasos e profundos, bem
como, estuarios em condigdes climaticas temperadas e tropicais adaptando o modelo

basico de acordo com as caracteristicas de cada ecosistema considerado.
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Mais recentemente CHAPRA (2011) acrescentou mais um periodo em sua
classifica¢do. Nesta etapa, que se estende desde 1990 até os dias atuais, o autor indica os
esforcos vigentes para a unificagdo dos modelos que englobem os estidgios anteriores
(OD, computador, eutrofizacdo e substancias toxicas, respectivamente) em um modelo
abrangente unificado. Para isso, o autor manifesta a existéncia de trés fatores como base
para o desenvolvimento deste modelo: a legislagdo, o avango cientifico € o avango
computacional.

O primeiro destes fatores indica a quantidade maxima de carga poluente que pode
ser despejada em corpos aquaticos para se manterem os padrdes da qualidade da agua
destes corpos em niveis seguros. Com relagdo ao segundo fator, o autor aponta que as
pesquisas estdo avancando significativamente, em particular, na caracterizacao
mecanica das interacdes entre agua-sedimento e a hidrodinamica, de tal forma que eles
podem ser efetivamente integrados em modelos de qualidade da agua. Finalmente,
relativamente ao avango computacional, o autor enuncia que nas ultimas duas décadas o
desenvolvimento tecnolodgico proporcionou uma revolucdo em hardwares e softwares,
possibilitando interfaces graficas e sistemas de suporte de decisdo de tal forma a
facilitar a geragao e a visualizacdo das saidas dos modelos. Além disso, a evolugao dos
hardwares removeram antigas limitagdes, como por exemplo, modelos bi e
tridimensionais com cinéticas nao-lineares, os quais podem ser simulados a um custo
razoavel.

Dentre os inimeros trabalhos produzidos neste periodo, podem ser citados, JAIN
e SINGH (2003) os quais fizeram um grande estudo sobre a utilizagdo de modelos
matematicos para o gerenciamento e a tomada de decisdes dos recursos hidricos, tanto
superficiais como subterraneos, levando em consideragdo os aspectos econdmicos,
ambientais e sociais. Nesta mesma linha, JORGENSEN, LOFFLER et al. (2005)
descreveram a utilizacdo de modelos matematicos aplicados como ferramenta em varios
problemas de gerenciamento e avaliacdo de risco ambiental em lagos e reservatorios.
Outro trabalho que merece ser destacado, ¢ o estudo de LOUCKS, BEEK et al. (2005),
o qual mostra alguns dos modelos mais comumente usados no planejamento,
gerenciamento ¢ na predigdo da quantidade e qualidade dos sistemas de recursos
hidricos. Dentre os modelos apresentados, encontram-se aqueles que utilizam métodos
de otimizacao, estatisticos, probabilisticos e deterministicos.

Viérios trabalhos continuaram os estudos de modelos eutroficos em rios, lagos e

reservatorios para a analise da qualidade da agua, por exemplo, HAMILTON e
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SCHLADOW (1997) descreveram um modelo unidimensional que combinava um
modelo hidrodindmico com descri¢des numéricas da producao de fitoplancton, os ciclos
dos nutrientes, provisdo de oxigénio e a dinamica das particulas, entre outros. Outros
trabalhos focaram seus estudos em parametros diferentes da qualidade da adgua, como
por exemplo, STEFAN e FANG (1994), que formularam um modelo deterministico
para o oxigénio dissolvido unidimensional, formulado para simular a estratificacdo no
verdo do OD em uma grande variedade de lagos nos Estados Unidos para estudar os
potenciais impactos das mudancas climaticas globais. PENA et al. (2010) aplicaram a
equagao de adveccao-difusao para estudar a dindmica do OD e a condig¢ao de hipdxia,
aquela em que a concentracdo de oxigénio ¢ muito baixa, em meios marinhos.

O carbono organico dissolvido (COD) foi analisado por GRIEVE (1991), que
formulou um modelo preditivo para avaliar o papel das caracteristicas das descargas,
das variacdes sazonais € da captagdo no controle das concentracoes do COD em
pequenos rios. KELLER e HOOD (2011) investigaram fontes sazonais naturais de
carbono e nitrogénio organicos dissolvidos em uma zona eutréfica da baia de
Chesapeake, usando um modelo que inclui interagdes fisicas e biogeoquimicas. Este
modelo foi resolvido numericamente, usando o método de Runge-Kutta de quarta
ordem. Mais recentemente, PENHA-LOPES et al (2012) empregaram o uso da
modelagem para averiguar a dindmica do carbono organico em um areas alagadas
construido para o processamento de aguas residuais ricas em matérias organicas e
nutrientes na Tanzania.

Outro parametro muito estudado na pesquisa de qualidade da 4gua ¢ o nitrogénio.
Por exemplo, LORENZEN et al. (1997) utilizaram um modelo matematico para
investigar o impacto da atividade de criagdo de camardo no gerenciamento da dinamica
do nitrogénio na coluna de 4gua. O modelo descreve a entrada de amonia, sua
assimilacdo pelo fitoplancton e a perda de nitrogénio através da sedimentacdo,
volatizacdo e descarga. FILOSO et al. (2004) simularam o transporte de nitrogénio para
avaliar os efeitos de possiveis cenario da utilizagdo do terreno na bacia do rio Ipswich,
em Massachusetts, sobre a qualidade da agua do rio e concluiram que, em um cenario
de substituicao total da vegetagdo desta area por terreno urbanizado, a concentragdo de
nitrogénio teria seus valores duplicados dos dados presentes até entdo. ANI et al.
(2011), implementaram a solu¢do analitica da equagdo de adveccao-difusdo juntamente
com um modelo de transformacdes, responsavel pelos processos fisicos € quimicos

sofridos pela amoOnia e nitratos. Para representar a dinamica do nitrogénio, um modelo
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de predi¢ao das taxas de transformacdo de nitrificagdo e denitrificagdo como fungao da
sazonalidade foi formulada. Além disso, foi considerado o transporte de quatro tipos de
poluentes simultaneamente (nitrato, amonia, fosforo reativo soluvel e fosforo organico)
em oposicdo a maioria dos modelos analiticos, até entdo, que eram focados na
simulagdo de um unico poluente.

Além destes, muitos trabalhos sobre modelagem matematica da qualidade da dgua

podem ser encontrados em vasta literatura para estes e outros parametros.

2.1.3 - Dispersao do fosforo

Especificamente, o elemento fosforo (P) ¢ um dos constituintes de ossos e dentes
dos seres vivos e também faz parte do material genético. Além disso, ele um nutriente
limitante para os produtores primarios, isto significa que o crescimento populacional
dos produtores primarios estd ligada diretamente a concentracdo de fosforo disponivel
no meio. Logo, torna-se um grande problema ambiental se sua concentragdo comega a
ser elevada nos corpos de Aaguas superficiais, pois, contribui para o estimulo do
florescimento exagerado de algas nestes ambientes (eutrofizagio).

Antes de expor os trabalhos referentes a modelagem e simulagdo do
comportamento do fosforo, serd apresentado o ciclo deste elemento em corpos aquiferos
(superficiais e subsuperficiais) para a compreensao da complexidade deste circuito.

O fosforo ¢ um elemento quimico muito reativo, ele reage com vdrio cations,
como por exemplo, ferro e célcio, e também com os solidos suspensos na coluna de
agua (JI, 2008). Ele ndo possui fase gasosa, sendo seu ciclo basicamente sedimentar e
suas principais fontes sdo as rochas fosfatadas. Desta forma, a liberacao destes fosfatos
ocorre através de processos erosivos sendo, posteriormente, utilizada pelos produtores
primarios. Todavia, uma parte destes fosfatos ¢ conduzida para os oceanos e perdida
pela sua sedimentagdo a grandes profundidades ou ¢ consumida pelo fitoplancton
(BRAGA, 2005).

O fosforo total ¢ composto das formas particulado e dissolvido, as quais podem
ser agrupados da seguinte forma (CHAPRA, 1997):

Fosforo inorganico dissolvido: Denominados de ortofosfatos, ou fosfato reativo, ¢
a principal forma assimilada pelos produtores aquaticos.

Fésforo organico particulado: E a forma presente nos seres vivos e nos detritos

organicos;



Fosforo organico nao particulado: Sao derivados pela transformacao do fosforo
organico particulado decompostos;

Fosforo inorganico particulado: Formado por fosfatos minerais, fosfatos
adsorvidos e absorvidos e fosfato complexado com material organico;

Fosforo inorganico ndo particulado: fosfatos condensados como os presentes em
detergentes.

O fosforo sofre continuas transformagdes e ciclos repetidos dentro de um sistema
aquatico, contribuindo para o crescimento da atividade bioldgica, antes de ser removido
do sistema transportado pelo fluxo que sai deste ou por sedimentacdo. A Figura 2.1

mostra o ciclo do fésforo, o qual envolve interagdes fisicas, quimicas e biologicas.

fésforo
organico ' .
animais mortos miner. allzquio /
/ lixo decomposicao
animais algas fosforo
mortas inorganico
consumo\ / captacdo pelas
animal algas
algas/plantas sedimentacao

Figura 2.1 - Ciclo do fosforo em sistemas aquaticos naturais. Fonte: Adaptado de JI

(2008).

Em ambientes aquaticos ndo poluidos os compostos fosfatados apresentam
concentragcdes muito baixas e suas principais fontes sdo as rochas e a decomposi¢ao de
materiais organicos. Porém, a a¢do humana estd aumentando a disponibilidade destes
compostos para o meio ambiente, entre as maiores fontes antropogénicas pode-se incluir
o despejo de esgotos ndo tratados, a mineragdo e a utilizacdo de fertilizantes e
agrotoxicos (SARAVANAN et al., 2005; J1, 2008; MIHELCIC, et al., 1999).

A aplicagdo intensa de fosforo no solo eleva a concentracdo deste elemento

podendo assim contaminar os corpos de dguas subterraneos e também superficiais, pela



infiltracdo e pelo escoamento superficial das aguas pluviais, respectivamente. Como
este tipo de fonte ndo pode ser definida em um ponto, ela recebe a denominacdo de
fonte difusa. Por outro lado, as descargas diretas de esgotos urbanos e industriais em
corpos de aguas superficiais, recebem a denominagdo de fontes pontuais, uma vez que
elas possuem localizagdo bem definida. A quantidade excessiva de fosforo nos
ambientes aquaticos superficiais pode causar o crescimento exagerado de algas e plantas
aquaticas. Este processo ¢ designado de eutrofizacdo, e como consequéncia ele produz a
diminui¢do da qualidade da agua desses ambientes através do aumento da turbidez,
baixa concentracdo de oxigénio dissolvido, diminui¢do na altura da coluna de agua e
baixa biodiversidade (BRAGA, 2005; JORGENSEN, LOFFLER et al., 2005).

Assim, tendo em vista o ciclo do fésforo e o processo de eutrofizacdo, varios
modelos matemadticos foram propostos na literatura, entre os quais € possivel citar o
trabalho de LUNG, et al. (1976) que desenvolveram um modelo que incorporava as
duas formas do fosforo, particulada e dissolvida, e a interagdo dindmica entre o fosforo
e sedimentos na coluna de 4gua. Os autores utilizaram extensivos dados de campo,
obtidos em um lago altamente eutrofico, o lago White, em Michigan, para a
determinagdo dos coeficientes e dos parametros definidos na formulacdo do modelo, ¢
concluiram que seus resultados apresentavam uma boa concordancia com os dados
observados.

HALFON e LAM (1978) também consideraram o fosforo soluvel e particulado
em sua modelagem, e propuseram as seguintes equagdes para modelar as variagdes das

duas formas do elemento:

dc.
SRP = —Pr+ lCPP + F[SRP]J
dt
dep
dt = Pr— lCPP + F[pp],

onde Csgp € Cpp, sd0 as concentracdes de fosforo na forma reativa solavel e particulada,
respectivamente, Pr denota a captacdo de fosforo durante a produgdo primadria, este
termo € considerado como sendo uma fungao ndo linear da temperatura da agua, da luz
solar, albedo (que ¢ a relagdo de energia radiante refletida e recebida por uma
superficie), duragdo do dia, turbidez da agua e a concentracao Csgrp, | € 0 coeficiente de
regeneracdo linear, € Fispp] € F[pp] sd0 as fonte de Cggp € Cpp. Os autores utilizaram o
método de diferencas finitas para simular o transporte advectivo-difusivo do fésforo em

modelos hidrodinamicos tridimensionais. Esta simulagdo foi usada para analisar o
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cenario de um aumento hipotético de dez vezes da carga de fosforo em dois locais do
lago Superior e concluiram que o modelo e as hipdteses apresentavam algumas
fraquezas, como por exemplo, o modelo bioldgico ¢ muito simples e deve ser ampliado
para incluir o comportamento de outros nutrientes a medida que o lago torna-se mais
eutrofico. Além disso, eles consideraram o padrdo de repeticao anual das correntes,
temperaturas e luz, o que poderia produzir predi¢des ndo acuradas para escalas de
tempos menores.

Um modelo bidimensional integrado na profundidade para a simulagdo
hidrodinamica, bem como, para o transporte de massa foi usado para estudar a variacao
espacial e temporal do fosforo total e dos solidos suspensos no pantano Cootes Paradise
por TSANIS et al. (1998). Os autores compararam a distribuicdo da concentragdo do
fosforo a partir de duas hipoteses, com e sem a sedimentagdo deste elemento,
considerada a unica fonte de perda, com os dados coletados em campo e obtiveram uma
concordancia razoavelmente boa. Com relagdo aos so6lidos suspensos, o modelo
considerou as contribuigdes das particulas materias devido a resuspensdo causada por
carpas e vento, € concluiram, de acordo com seus resultados computacionais, que cada
um destes elementos contribui com, aproximadamente, um ter¢o da concentragdo de
particulas suspensas dentro do pantano.

LOUCKS et al. (2005) apresentaram um grandes estudo sobre o planejamento e o
gerenciamento de sistemas de utilizagao de recursos hidricos, com énfase na modelagem
da qualidade da 4gua, passando por andlise de questdes de ambito social, econdmico e
ambiental. Neste trabalho os autores indicam que um modelo simplificado do ciclo do
fosforo pode ser relacionado a eutrofizagdo a partir das seguintes equagdes cinéticas

para os fosforos organico e inorganico:

dt ~kpotro" 2V Cro,
dC, dsey [ Co Cy
R X A,
ac - Hada [Cp n Kp] [CN n KN] @

onde Cpy € a concentracdo de fosforo organico (mg/L), kpp ¢ a taxa de reagdo do
fosforo organico a 20°C (1/dia), 4 € o crescimento da alga (mg/L), Cp € a concentragdo
do fosforo inorganico (mg/L), Cy ¢ a concentracdo de nitrogénio na forma de
nitrito/nitrato (mg/L), u € a taxa de crescimento maximo das algas (1/dia), f; ¢ a fracao
de um dia em que u ¢ aplicada, Kp ¢ Ky s3o as constantes de meia saturagdo para

fosfato e nitrato (mg/L), ap € a propor¢ao do consumo de fosfato na biomassa de alga.
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Estas equagdes devem ser associadas as equagdes de reacdes de outros parametros da
qualidade da é4gua, como por exemplo, a biomassa de algas, nitrogénio na forma
organica, amonia e nitrato.

WU (2007) apresentou o seguinte modelo:

dCPO Wpo (PO

dt = kMaPcfPhy,Po CPhy — kpoCpo — _H (1 - fPO,d)PO - 7'
dcCp p
ar kMaPC(l - fPhy,PO)CPhy + kpoCpo — kmapcCpny — H’

em que kj, representa o coeficiente da taxa de mortalidade dos fitoplanctons, o qual ¢
afetado pela temperatura, fpp, po € a fragdo de mortalidade dos fitoplanctons, fpp 4 € a
fragao de fosforo organico dissolvido, ap. € a razao de fitoplancton devido ao fosforo e
o carbono, Cpp,, € a concentragdo de biomassa de fitoplancton, {po € {p sdo os fluxos de
fosforos organico e inorganico do leito sedimentar, respectivamente, ¢ H ¢ a
profundidade do corpo hidrico.

O lado direito da primeira destas equagdes representa a producdo de fosforo
organico devido a morte e a respiracao do fitoplancton, perdas devido a mineralizacao,
sedimentacao do fosforo organico particulado e trocas com a superficie do fundo,
respectivamente. Os termos do lado direito da segunda equagdo representam a produgdo
de fosforo inorganico devido a morte e respiragcdo dos fitoplanctons, ganhos devido a
mineralizagdo, captacdo para o crescimento dos fitoplanctons e a troca na superficie de
fundo, respectivamente.

Desta forma, varios trabalhos e artigos foram publicados com o interesse no
estudo da modelagem do transporte do fosforo em corpos de aguas superficiais
subterraneos e também superficiais e seus potenciais impactos. Dentre estes estudos, ¢
possivel citar a pesquisa de HALFON e LAM (1978), que simularam uma possivel
mudanca no lago Superior, na fronteira entre os EUA e o Canadd, que até entdo era
oligotrofico, tornando-se eutréfico pelo suposto aumento da carga de fosforo despejada
no lago. O modelo utilizado consistia da combina¢ao da equacdo de advecgao-difusao
com a dinamica da reacao definida para o fosforo soltivel e particulado em fungdes nao
lineares da temperatura da agua, luz solar, albedo (medida relativa da quantidade de luz
refletida), turbidez da dgua e das concentragdes do fosforo soluvel.

KIM (1994) descreveu um modelo estaciondrio unidimensional para a dinamica
do fésforo em rios. As equagdes diferenciais governantes eram baseadas no balango de

massa e resolvidas analiticamente. A ideia principal do esquema de solucdo era reduzir
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as equacdes governantes fortemente acopladas, EDO's de segunda ordem, para uma
unica EDO de ordem superior. Em suas conclusdes o autor indica que devido as
caracteristicas dindmicas de um ecosistema torna-se necessario avaliar a variagdo
espacial do conteudo de fosforo em suas varias fases, as quais sdo denominadas de
compartimentos, € entdo derivar as quantidades caracteristicas dos perfis de fosforos.

O trabalho de TSANIS, PRESCOTT et al. (1998) usou um modelo hidrodinamico
e de transporte de massa bidimensional, integrado na profundidade, para estudar a
distribuicao temporal e espacial da concentracdo de fosforo e solidos suspensos no
pantano Cootes Paradise. Para a simulagdo da matéria em suspensdo o modelo
considerou a contribuigdo de particulas s6lidas devido a presenca de carpas e também a
resuspensdo dos sedimentos de fundo pelo vento. O modelo foi resolvido
numericamente pelo método de diferencas finitas o qual obteve uma boa concordancia
com valores coletados em campo para a concentracao de fésforo. Além disso, os autores
concluiram que, de acordo com os resultados computacionais, as carpas € o vento
contribuem com aproximadamente um ter¢o, cada um deles, para a concentracdo dos
solidos suspensos no pantano.

HONGPING e JIANYI (2002) aplicaram um modelo dinamico para algas para
descrever o ecosistema de um lago raso e eutrofico. O modelo consistia de treze
variaveis de estado incluindo a biomassa para quatro principais tipos de algas e seus
respectivos conteudos de fosforo, a biomassa de zooplancton e seu contetido de fésforo,
ortofosforo, fosforo em detritos e fosforo em sedimentos. A simulagdo do modelo foi
feita em escala de tempo em anos para descrever a dindmica das mudangas de algas e
zooplanctons. Foram criados varios cenarios para a avaliagdo do comportamento da
biomassa sujeita a mudanca na qualidade da agua devido a quantidade de agua,
conteudo de fésforo e diminui¢ao na quantidade de sedimentos.

Mais recentemente, WHITEHEAD et al. (2011) utilizaram um programa
denominado INCA-P na simulacdo dos fluxos de fésforo em um sistema formado pelo
rio Black e o lago Simcoe em Ontario, Canadé. Este programa possuia, até entdo, um
histérico de doze anos e seria a evolugao do programa INCA, o qual ¢ um modelo
baseado em processos dinamicos que prediz a quantidade e a qualidade da dgua em rios
e bacias. As modificacdes aplicadas nas equagdes, permitiram que o fosforo particulado
e o soluvel, assim como o fosforo total dissolvido pudessem ser calculados, ao invés de

apenas o fosforo total. Os resultado obtidos pelas simulacdes de fluxos de fésforos
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indicaram os locais com maiores prioridades de implementacao de praticas melhores de

gerenciamento daquela bacia hidrografica.

2.2 - METODO DOS ELEMENTOS FINITOS PARA A SOLUCAO DA
EQUACAO DE ADVECCAO-DIFUSAO

A solucdao numérica da equagao de adveccdo-difusao quando o termo advectivo,
identificado pela componente de primeira ordem na equagdo diferencial do modelo, ¢
dominante, tem sido fonte de muitos estudos desde a década de 1970. Isto se deve ao
fato de que os métodos numéricos tradicionais falham totalmente para este tipo de
problema. E o caso dos métodos da diferenga central para solugdo por diferengas finitas,
ou por volumes finitos, e de Galerkin na solu¢do por elementos finitos, os quais
apresentam oscilagdes globais espurias, e sem significado fisico, se certos parametros
excederem alguns valores limites, causando a perda severa de precisao e estabilidade.
Entretanto, foi descoberto que solugdes livres destas oscilagdes poderiam ser obtidas
pela adi¢cdo de uma difusdo artificial na resolu¢do da componente advectiva pelo método
das diferencas finitas centrais. Esta inclusao de difusdo artificial ¢ obtido pelo método
de diferencas finitas "upwind".

Segundo BROOKS (1981), a inclusao da difusao artificial no termo advectivo, no
ambito dos elementos finitos, foi inicialmente formulada no artigo publicado por
Christie et al. (1976) para a equagdo de adveccdo-difusdo, empregando fungdes pesos
modificadas para alcangar o efeito upwind. Na esséncia, 0 método consistia em aplicar
uma fungdo peso de tal forma que um elemento posterior a um nd, na direcao do fluxo,
receberia um peso maior que o elemento anterior a este no. Posteriormente, este método
foi empregado em um caso bidimensional por Heinrich ef al. (1977) (apud BROOKS
(1981)). Como essas metodologias aplicavam a fun¢do peso modificada em todos os
termos da equagdo, essas formulagdes foram denominadas de métodos residuais
ponderados consistente de Petrov-Galekin. HUGHES (1978) exibiu um método simples
para a geracdo de elementos upwinds, o qual fazia uso de uma regra de quadratura
modificada para o termo convectivo. Apds este trabalho, Hughes e Atkinson (1978)
mostraram um método upwind 6timo que foi derivado de um principio variacional,
demonstrando que os métodos upwinds poderiam ser desenvolvidos de uma base tedrica

firme.
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Muitas das formulagdes upwinds apresentadas até entdo recebiam fortes criticas,
pois, em situa¢des mais complexas, como por exemplo, problemas multidimensionais,
as solugdes sempre exibiam difusdo excessiva na direcdo perpendicular ao fluxo. Na
tentativa de solucionar este problema, BROOKS ¢ HUGHES (1982) propuseram a
formulacao SUPG (Streamline upwind/Petrov Galerkin), que possuia as qualidades dos
métodos upwinds classicos, porém adicionava a difusdo artificial somente na dire¢do do
fluxo. Devido a func¢do peso modificada ser aplicada em todos os termos da equagdo, a
formulacao resultante também era consistente. A partir deste trabalho inicial, houve
uma expansao nas pesquisas para melhorar o desempenho do método SUPG e suas
aplicagdes. Hughes foi um dos grandes expoentes nestas pesquisas. Em uma série de
publicagdes ele e seus colaboradores analisaram, expandiram e sugeriram novas
formulagdes derivadas a partir do método SUPG. Dentre estes varios estudos
destacamos, HUGHES et al. (1986), que adicionaram um termo de captura de
descontinuidade a fun¢do peso deste método para a equagdo de adveccdo-difusdo para
aumentar a habilidade do método SUPG para produzir aproximagdes suaves para as
camadas limite e interna. HUGHES e MALLET (1986) construiram uma generalizagao
apropriada do conceito do método para sistemas advectivos-difusivos para casos
multidimensionais. Posteriormente, HUGHES, FRANCA et al. (1987) fizeram a analise
da convergéncia para a formulacdo SUPG generalizada para os sistemas advectivos-
difusivos lineares, multidimensionais e instacionarios, onde utilizaram o método de
Galerkin descontinuo para a discretizagao temporal. HUGHES, FRANCA ef al. (1989)
introduziram o método de elementos finitos denominado de Galerkin/least-square na
solucdo de sistemas advectivo-difusivo estacionarios e instacionarios. Esta metodologia
era uma simplificacdo conceitual do método SUPG e coincidia com este para os casos
hiperbolicos.

Viarios métodos foram desenvolvidos para a solugdo numérica por elementos
finitos estaveis da equagdo de advec¢do-difusdo, que surgiram nos anos 1990 e
continuam até os dias atuais, foram inspirados nos estudos iniciados nos trabalhos dos
anos 1980 supracitados. Entre as inimeras metodologias criadas nesse periodo, pode-se
citar o método Characteristic Galerkin (DOUGLAS e RUSSELL (1982),
ZIENKIEWICZ e CODINA (1996), além do método Taylor-Galerkin (DONEA
(1984)), também o método subgrid scale (SGS) (HUGHES (1995)), o método de
estabilizagdo incomum (unusual stabilized method, em inglés) (FRANCA e

VALENTIN (2000)), entre outros.
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Listas mais detalhadas destes e adicionais métodos, suas revisdes e referéncias,
aplicados a solu¢do estavel da equacdo de adveccdo-difusdo pelos métodos de
elementos finitos podem ser encontradas em CODINA (1998), FRANCA, HAUKE et
al. (2006) e JOHN e KNOBLOCK (2007).
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CAPITULO 3

A EQUACAO DE TRANSPORTE DE MASSA

3.1 - MODELO HIDRODINAMICO

A solugdo da equacdo do transporte de massa em meios hidrodinamicos exige o
conhecimento a priori do campo de velocidade ao longo do dominio a ser modelado.
Especificamente, para grandes corpos de aguas superficiais, como por exemplo, rios,
lagos, estudrios, etc., pode-se assumir que um modelo hidrodindmico bidimensional ¢
uma boa representacdo, uma vez que suas dimensdes horizontais (comprimento e
largura) s3o muito maiores que sua componente vertical (profundidade). Para este
proposito, usa-se uma adaptacdo das equagdes de Navier-Stokes para fluidos

incompressiveis assumindo que:

— A coluna de agua ¢ bem misturada na dire¢do vertical;

— As ondas possuem pequenas amplitudes e longos periodos (ondas de
marés);

— A componente vertical da aceleragdo ¢ negligenciavel, permitindo uma
aproximagao da pressao hidrostatica;

— A velocidade ¢ assumida constante na direcao vertical.

Levando em conta os pontos citados anteriormente, as equacdes de Navier-Stokes
tridimensionais para um fluido turbulento incompressivel sdo integradas na componente
vertical produzindo assim as conhecidas equacdes bidimensionais de Saint-Venant,
também denominadas equagdes hidrodinamicas para aguas rasas. Estas sdo as equagdes
governantes para a conservacao de massa ¢ de momento e podem ser escritas na forma

conservativa, respectivamente, como (HENICHE et al., 2000):
OopH 0 d

p n Ax n dy

Jt dx  dy

=0, (3.1)

ot 0x

0(Pqx) 0 (qxqx\ O (4xQy ,0n 170 d b _p
( T )+6_y(T)+C a_;(a(HGxx)-l'@(Hny)_ax +axs>

= feqy =0, (3.2)
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d(pay) 0 (Gydx 0 (9y4y on 1,0 0
5t 52 )+ 3y () 25, =5 (3 (How) + 55 (o) = o +.05)

+ f.q, =0, (3.3)
onde x = (x, y) sdo as componentes cartesianas, q = (qx, qy) ¢ a vazao especifica, n € o
nivel da superficie da dgua, ¢ € o tempo, p € a porosidade, z nivel do fundo com
respeito a um nivel de referéncia, H = n — z; € a profundidade da 4gua, g € a aceleragdo
da gravidade, ¢ = \/g_H ¢ a velocidade das ondas, f, ¢ o fator de Couriolis, g, =
(axx, axy) €0y = (ayx,ayy) sdo as componentes do stress no plano horizontal, p ¢ a
densidade da 4agua. A Figura 3.1 mostra a descricdo do problema para a modelagem
hidrodinamica bidimensional. A partir da solugcdo deste sistema obtém-se o vetor ¢

contendo as vazodes nas diregdes x € y, € com isso torna-se possivel calcular as

componentes do vetor velocidade

u=(yv) = (CII_I—xCII_I—y) (3.4)

l— area seca l—— area alagada

superficie livre

nx,y,t)

Figura 3.1 - Descri¢cdo do problema para a obten¢do das equacdes de Saint-Venant.

Fonte: Adaptado de HENICHE et al. (2000).

Neste trabalho, as simulagdes hidrodindmicas foram feitas com o auxilio do
pacote computacional MODELEUR/HYDROSIM, o qual foi desenvolvido no centro de
pesquisa INRS-ETE da universidade de Quebec, Canada (SECRETAN e LECLERCK,
1998). Este software consiste na unido de um gerador numérico do terreno (Modeleur),
que utiliza o0 método dos elementos finitos combinado com um sistema de informacgao

geografica, e um moddulo (Hydrosim) destinado a solucao das equagdes bidimensionais
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de Saint-Venant. A malha de elementos finitos ¢ constituida por elementos triangulares
quadraticos, isto significa que cada triangulo ¢ formado por seis pontos, trés deles
localizados nos vértices, onde sdo representados o nivel da agua 7 e a descarga
especifica ¢, e outros trés localizados nos pontos médios de cada lado do tridngulo, onde

¢ novamente especificada a descarga ¢, como mostrado na Figura 3.2.

Figura 3.2 - Representacdo de uma célula da malha de elementos finitos na solucao do

modelo hidrodindmico. Fonte: Adaptado de HENICHE et al. (2000).

3.1.1 - Condicoes de contorno e inicial

Segundo HENICHE et al. (2002) a condigdo inicial que deve ser adotada no
modulo Hydrosim € g, = ¢, = 0 e uma distribuigdo espacial da superficie livre da agua,
n = n(xy). Além disso, sdo necessarias informacdes sobre as condi¢des de contornos
do modelo hidrodindmico, isto pode ser obtido pela medida quantitativa da altura da
coluna de dgua ou sua vazao nas fronteiras liquidas na entrada do dominio analisado.
Por outro lado, nas fronteiras de saida deve-se impor o nivel de agua, que pode ser
variavel com o tempo.

O modelo de elevacdo do terreno juntamente com o modelo de rugosidade e as
condi¢des de contorno fornecem os dados necessarios para a solugdo das equagdes
bidimensionais de Saint-Venant, que por sua vez, fornece o campo de velocidade e os
niveis d’agua para o modelo hidrodindmico. Maiores detalhes sobre a aplicacdo do
pacote Modeleur/Hydrosim podem ser encontrados em SECRETAN e LECLERC
(1998) e SECRETAN et al. (2000).
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3.2 - A EQUACAO DE ADVECCAO-DIFUSAO

Na natureza, o transporte de massa ocorre em fluidos através da combinagdo dos
processos de adveccao e de difusdo. Como estes fendmenos sao independentes, ou seja,
um processo ndo interfere no outro, pode-se aplicar o principio da superposi¢do, em
outras palavras, eles podem ser somados (SOCOLOFSKY e JIRKA, 2004).

Devido a conducao difusiva, cada molécula se movera uma determinada distancia
Ox para a esquerda ou para a direita, ou seja, = dx, no intervalo de tempo 6¢. Por outro
lado, devido a condugao advectiva, cada molécula também se movera a uma distancia
udt, onde u ¢ a velocidade do fluido, na direcdo do fluxo, como mostrado no esquema

abaixo na Figura 3.3.

Jx, in

Figura 3.3 — Esquema do fluxo associado ao volume de controle para o
desenvolvimento da equacdo de adveccao-difusdo. Fonte: Adaptado de SOCOLOFSKY
e JIRKA (2004).

O movimento total da molécula é udz + dx e assim o fluxo total J;, na diregao x,
deve ser

ac
]x=uC+dx=uC—Da (3.5)

em que d, ¢ o fluxo difusivo, dado pela lei de Fick, D ¢ a difusividade do material e C ¢

a concentracao dada por

C=— (3.6)

com M e V representando, respectivamente, a massa de interesse € o volume da mistura.
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O fluxo de massa através do volume de controle, como mostrado na Figura 3.3, ¢

oM . .
W = Z Mentra — Z Mg (3-7)

sendo Meperq © Mgy @ razdo do fluxo da massa na face de entrada e de saida do fluido

no volume de controle, sendo definido por (SOCOLOFSKY e JIRKA, 2004)

m=ﬂ].ﬁd/\ (3.8)

onde 71 é o vetor unitario normal a face de entrada do volume de controle de area

A.

dado por:

Assim, para a dire¢do x tem-se:

aC
6ybz — (uC —-D —)

, aoC
om|, = (uC — D—) 7%

0x

note que os subscritos e e s representam as faces de entrada e de saida do volume de

5y8z (3.9)

e S

controle, os sinais referem-se ao sentido do fluxo e da normal as faces e a area é dada
por A = oyor.
Utilizando-se a série de Taylor pode-se expandir os termos do fluxo na face de

saida com relacgdo a face de entrada, ou seja,

a(ul)
uClg = uCl, + ox (3.10.1)
0x .
e
6 _p%Y 4 2(p2O) 3.10.2
oxl, 7 oxl, ox ox ex (310.2)

Substituindo-se (3.10.1) e (3.10.2) em (3.9), obtém-se:

) aC
om|, = (uC —Da>

a(ul) ac
—I<u6|e+ 9% ‘ 5x>—<Da

6ybz
e

L 9 (p2WON s M sys
e Ox d0x ex yoz

(3.11)
que, ap6s algumas manipulagdes algébricas, resulta em
oml, = —M&c&y& +i<Dx M) 6x8ydz (3.12)
0x 0x 0x

O fluxo de massa nas diregdes y e z ¢ calculado de modo semelhante, com as

componentes do vetor velocidade e a difusividade referente a respectiva dire¢ao, dando
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srily = =28 ssysn + 2 (D M) 5x8y57 (3.13)
dy oy\ > dy

s, = — 2D svsyor + 2 (DZ a(wc)> 5x5y52 (3.14)
0z 0z 0z

Substituindo-se as equagdes (3.12), (3.13) e (3.14) em (3.7), e lembrando que M =
Coxoyoz, obtém-se

ac
=+ (uC) = V.(DVC) (3.15)

ou, em notag¢ao indicial,

ac ouC @ aC

ot T ox, ox\ U

3.3- A EQUACAO DE ADVECCAO-DIFUSAO EM MEIOS TURBULENTOS

A Eq. (16) pode ser estendida para um meio que apresenta turbuléncia. Para isso,
¢ necessario aplicar a decomposicdo de Reynolds nas varidveis que aparecem na
equacdo de adveccdo-difusdo. Esta decomposicdo ¢ dada, para uma determinada
propriedade ¢, por:

dpb=0¢+¢ (3.17)
em que ¢ e ¢', representam, respectivamente, as quantidades média e flutuante de ¢.

A quantidade média ¢ definida como (RUBIN e ATKINSON, 2001);

_ 1 t+T
b = TL b dr (3.18)

Sendo 7 um periodo de tempo considerado, que deve ser maior que o periodo de
turbuléncia.

A média da quantidade flutuante ¢ dada por
t+T

(cp_)z%jt ¢ dr=0 (3.19)

Substituindo-se a decomposi¢do de Reynolds na Eq. (3.15) ou (3.16), tem-se

a(C+cC) o +u)(C+C) 0 a(C+ ")
=—|Djj———— 3.20
T 9%, ax \ U ax, (320)
Integrando esta equagdo no tempo obtém-se:
aC+C) o(uC+ul +uC+ulcC) 0 a(C+T
( ), @+ (Cruc) o Dl-j—( ) (3.21)
ot axi axi ax]
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Os termos %,C’, u/C e C’ sdo nulos e C = C. Assim,

ac‘+aaic‘ a_u;c'+ ) aC 229
at = ox; dx;  Ox;\ Y (3.22)

Oxj

O termo u,C’ representa o fluxo turbulento de massa e nio se pode assumi-lo
como sendo nulo.

A Eq. (3.22) ndo ¢ fechada devido ao aparecimento do termo de correlagdo. Pode-
se observar que este termo ¢ da forma uC, o que representa um fluxo de massa. Além
disso, como as componentes do termo u,C’ sdo flutuantes este termo estd associado a
turbuléncia. Reynolds descreveu este termo qualitativamente como uma forma de
mistura rapida, desta forma, fazendo-se uma analogia direta com a lei de Fick para uma

difusdo turbulenta, tem-se:
—u,C' =D— (3.23)

onde D¢ a difusividade turbulenta.
Substituindo-se (3.23) em (3.22) ¢ omitindo-se a notagdo da barra, obtém-se o

seguinte resultado:

ac  du;C 6( 66) 6( OC)

9t ox, ox\Cox) Tox Py,

(3.24)

Em geral D ¢ muito maior que o coeficiente de difusdo molecular D;;, assim, o
ultimo termo pode ser negligenciado (SOCOLOFSKY e JIRKA, 2004).

A Eq. (3.24) esta definida no dominio aberto {1 ¢ em um intervalo de tempo
t € [0, t¢], onde tf € o tempo final de simula¢do deste modelo. Para a obtengdo de uma
solugdo particular, torna-se necessario a determinacao da distribuigdo inicial Cy(x) do
campo escalar C no instante inicial, t; = 0, em (), além de condi¢des impostas na
fronteira I' deste dominio. Ao longo do desenvolvimento deste trabalho adotaremos C

como sendo a representacao da concentracao de massa.
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3.4 — CONDICAO INICIAL E CONDICOES DE CONTORNO

3.4.1 - Condic¢ao inicial

A resolugdo direta da equacao diferencial (3.24) fornece uma familia de solugdes.
Assim, com o intuito de se obter uma solugdo particular pertencente a esta familia,
torna-se necessaria a informacao da disposi¢ao inicial da concentragdo C dentro de todo

o dominio de interesse. Isto ¢ denotado por:

C(x,0) = Cy(x) em Q. (3.25)

3.4.2 - Condicoes de contorno

Para obter-se um problema bem posto, ¢ necessario impor condi¢des no contorno
[' do dominio. Segundo ZIENKIEWIECZ e¢ TAYLOR (2000), os problemas de
advecg¢do-difusdo permitem condi¢des de contornos simples do tipo Dirichlet, também
denominada de condi¢do essencial, em que o valor da concentragdo ¢ especificado na

parte da fronteira [y do dominio.

C=Cp em Ty, (3.26)

e Neumann, em que o gradiente normal a fronteira, na parte Iy desta, ¢ especificado, ou

seja:

—D(M.V)C = b em Ty, (3.27)

onde n ¢ o vetor na normal ao contorno. Quando b = 0, diz-se que a condigdo ¢
denominada condi¢do natural ou homogénea.

A combinacao linear destas condigdes também ¢ possivel, produzindo a condigao
do tipo Robin.

Observe que I' = dQ = Iy U I'y € o contorno do dominio aberto Q, I, é a parte do
contorno em que ¢ aplicada a condi¢do do tipo Dirichlet e Iy € a parte do contorno onde

estd aplicada a condi¢@o do tipo Neumann.
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Estas condi¢des de contorno sdo bem definidas em contornos fisicos reais, por
exemplo, nos contornos so6lidos, onde ndo hé o fluxo de fluido através deste contorno, o
gradiente da concentragdo deve ser nulo. Na entrada do modelo, apesar de ndo ser um
contorno real, ¢ consenso que a concentragao dissolvida no fluido pode ser prescrita
como condi¢ao de contorno.

Por outro lado, o contorno de saida geralmente ¢ um contorno artificial para
limitar grandes dominios fisicos, a fim de tornar vidvel o custo computacional de uma
simulagdo. Varios trabalhos foram publicados para definir a condi¢ao apropriada no
contorno de saida do modelo. Por exemplo, pode-se citar a teoria do “contorno
absorvente”, apresentado por HALPERN (1986), que determina uma familia de
condi¢des de contorno representadas por equacdes diferenciais parciais de primeira
ordem na dire¢ao de propagagao do fluido; “contorno aberto”, proposto por PADILLA
et al. (1997), que considera que o gradiente da concentracdo deve ser continuo na saida
do dominio; “contorno livre”, proposto por PAPANASTASIOU et al. (1992), que
advogou pela solu¢do numérica da integral de contorno. Posteriormente outros autores,
por exemplo, RENARDY (1997) e GRIFFITHS (1997), acharam mais apropriado
renomear esta teoria para “no boundary condition”, uma vez que ela ndo preestabelece
nenhuma condic¢ao para a concentragdo ou seu gradiente ou a combinagdo destes. Além
destes trabalhos, existem outras linhas de estudos para esta condi¢do de contorno (veja,
por exemplo, NATAF e ROGIER (1994)).

Entretanto, se o contorno de saida esta localizado em regides onde o escoamento ¢
completamente desenvolvido, sem a influéncia de objetos solidos localizados
externamente e/ou internamente ao modelo, uma aproximagdo classica e fisicamente
correta ¢ a condicao de “ndo-fluxo”, ou seja, a condicdo natural (VERSTEEG e
MALALASEKERA, 1995; PAPANASTASIOU et al, 1992; HALPERN, 1986;
MASSABO et al., 2011). Isto pode ser demonstrado da seguinte forma: seja a equagio

do balanco de massa nesta fronteira dada por

uC — D— = [uCly = putsize €M X =B, (3.28)

ox x = inside

[ oc

onde B ¢ o contorno de saida e x = inside e x = outside significam, respectivamente, o

fluxo dentro e fora do dominio. Entretanto, Cy - ,,tsige N30 € conhecida a priori. Uma
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forma de resolver este problema ¢ assumir que a concentragdo ¢ continua ao atravessar

este contorno, 1sto €, Cy — insidze = Cx = outside> Substituindo isso na Eq. (3.28) resulta em

ac

x — =0 em x = B, (3.29)
Assim, o sistema formado pelas Eq. (3.24) e as condi¢des dadas pelas equagdes

(3.25) - (3.27) e (3.29) representa o modelo a ser resolvido. E importante observar que a

Eq. (3.15), escrita desta forma, representa unicamente o transporte de uma distribui¢ao

de concentracdo pela combinagdo dos efeitos advectivo e difusivo em sistemas

conservativos, ou seja, sem levar em consideracdo fontes e sumidouros, sendo eles

dados por inje¢des de fluxo de massa ou reagdes biogeoquimicas.

3.5—- A EQUACAO DE ADVECCAO-DIFUSAO-REACAO

Na secdo anterior a concentracdo de massa mudava unicamente como resposta aos
processos advectivo e difusivo, entretanto, este modelo ¢ muito simplificado para
representar o transporte de substidncias na natureza. Para obtermos um modelo mais
proximo da realidade devemos acrescentar informagdes sobre sistemas ndo
conservativos, causados por processos que adicionam ou removem massa de uma
espécie de interesse da coluna de agua. Estes processos, também denominados de
transformagdes ou reagdes, podem ser de natureza fisica, quimica ou bioldgica. As
transformagdes podem ser categorizadas como homogéneas ou heterogéneas. As
reacoes homogéneas ocorrem dentro do volume de controle, assim, elas sdo
incorporadas na equacao diferencial do transporte pela adicdo de um termo fonte ou
sumidor. Por outro lado, as reagdes heterogéneas ocorrem somente nas bordas fluidas e
portanto sdo incorporadas através das condi¢des de contorno da equacdo diferencial
governante.

Sendo assim, para se incorporar estas informacgdes, deve-se escrever a Eq. (3.24)

da seguinte forma:

Z—i +V.(uC) =V.(DVC) + S — fr(C, 1), (3.30)
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ou, mais comumente,

Z—f +V.(uC) = V.(DVC) + fr(C,t) = S. (3.31)

onde os termos S e fi representam, respectivamente, as fonte e as reagdes ou processos.
A Eq. (3.31) ¢ agora denominada de equagdo de adveccdo-difusdo-reacdo. Os termos
adicionais representam (MARCHUK, 1986; LOUCKS et al., 2005; TSANIS et al.,
2006; J1, 2008):

— Descargas ou "cargas de residuos" (S): Estes termos fontes sdo fluxos de
entradas adicionais de 4gua ou massa. Nesse caso, podem ser inseridos tantos
termos fontes quantos sejam necessdrios na Equacdo (31). Estes poderiam
representar, por exemplo, pequenos rios, descargas de industrias, plantas de
tratamento de esgotos, pequenos emissarios de cargas de residuos, € assim por
diante.

— Termos de reag¢do ou "processos" (fz): Como foi explicitado anteriormente, as
reagdes heterogéneas produzem um novo fluxo nas condi¢des de contornos
como limita¢des da equacdo de transporte governante. A corrosdao € um exemplo
deste tipo de reagdo, uma vez que ha o consumo do oxigénio no contorno de

contato entre o fluido e o metal.

A forma da condigdo de contorno para uma reacdo de primeira ordem na
superficie do sistema para o caso unidimensional ¢ dado por (SOCOLOFSKY e JIRKA,
2004):

ac
=D ——| = +6kC; (3.32)

nls

onde &, ¢ a profundidade da subcamada de reagdo, C; é a concentracdo média na
superficie dentro da subcamada de reacdo e k, a constante de reagdo, ¢ controlada pela
geometria da superficie, pela presenca de um catalisador e pela cinética da espécie de
interesse.

As reacdes homogéneas sdo usadas para descrever os processos cinéticos dentro

do volume de controle e serdo apresentadas no proximo capitulo.
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CAPITULO 4

MODELO DE TRANSPORTE DE POLUENTES

4.1 - OS TERMOS FONTES E SUMIDOUROS

Antes de apresentar os modelos matematicos do termo reativo presente na Eq.

(3.31), tornam-se necessarias algumas defini¢des.

4.1.1 - Processos ambientais nao reativos

Os processos ndo reativos, também denominados de conservativos ou fisicos,
causam mudancgas no conteudo do elemento dentro do sistema sem que o elemento sofra
qualquer mudanca em sua estrutura molecular, entretanto, o elemento sofre mudanga de
fase. Representa-se esta caracteristica matematicamente com a seguinte equagdo de

conservagao de massa

@ _ 41
dt_ . (')

onde C; ¢ a concentragdo do constituinte i. Alguns exemplos de processos ambientais

ndo reativos sdo:

— Deposi¢do - Processo que consiste na agregacdo de matéria, de origem mineral
ou organica, transportada por um meio fluido na base sob a qual este fluido
escoa, sob a¢do da gravidade;

— Resuspensdo - Ag¢do de desagregar e transportar a matéria anteriormente
depositada;

— Flotagao - Método de separagdo de misturas, através da remocdo de particulas
minerais em suspensao de um meio liquido;

— Adsorcio - E a adesdo de atomos, fons ou moléculas de um gas, liquido ou
solido dissolvido a uma superficie, como consequéncia, sdo retidos nesta

superficie por intermédio de ligacdes fisicas e quimicas;
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— Absor¢ao - Processo fisico ou quimico, no qual um material coleta e retém
atomos, ions ou moléculas de outro, com a forma¢ao de uma mistura, podendo
ser acompanhada de uma reacdo quimica. Este fendmeno difere da adsorcdo pelo
fato de que os materiais sdo retidos dentro do volume, e ndo pela superficie.

— Dessor¢do - Fendmeno oposto ao processo de sor¢do (que ¢ a adsor¢do e a
absorcdo), ou seja, € o processo de separacdo em que uma substancia ¢ liberada
de (ou através de) uma superficie para o meio a sua volta.

Além destes, outros processos podem ser classificados como nao reativos.

4.1.2 - Processos ambientais reativos

Os processos reativos resultam na mudanga das concentragdes dos elementos
quimicos dentro de um sistema. Como a massa total do sistema deve ser conservada,
estes processos geralmente mudam a espécie de interesse em outras espécies, assim
pode-se chama-los de transformacdo. As reagcdes podem ser de origem fisica, quimica
ou bioldgica e podem ocorrer em passo simples (reacdes elementares) ou em multiplos
passos, consecutivamente, em paralelos ou em ciclos.

Representamos esta caracteristica matematicamente como

ac; 42
=t (42)

onde fp ¢ um termo fonte ou sumidouro. Desta forma, as equacdes de reacdo que
descrevem a producao ou perda da espécie de interesse devem ser fornecidas, para os
sistemas reativos. Como dito anteriormente, a massa total do sistema deve ser
conservada, assim, estas reagcdes sdo sempre representadas por um sistema de equagdes

de transformacgdo. Alguns dos processos reativos mais comuns na natureza sao:

— Biodegradacio - E a dissolugdo quimica parcial ou completa de um composto
organico através da acdo de microrganismos;

— Hidrolise - Reagdo de um composto quimico com agua;

— Oxidagdo - Reacdo de um composto quimico com oxigénio, especialmente a

adi¢do do oxigénio a substancia;
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— Fotolise - Decomposicdo quimica da matéria induzida pela absor¢ao de luz ou

outro tipo de radiagdo eletromagnética; entre outros.

Os processos reativos podem, ainda, ser categorizados como homogéneos se
ocorrem somente em uma fase ou heterogéneos se eles envolvem multiplas fases
(KHANDAN, 2001; RUBIN e ATIKSON, 2001).

As reacdes homogéneas ocorrem dentro do fluido de interesse. Isto significa que
elas estdo distribuidas completamente no volume de controle, assim, elas sao
representadas como um termo fonte ou sumidouro na equacdo diferencial governante.
Em contraste, as reacdes heterogéneas ocorrem somente nas bordas do modelo e se
tornam condi¢des de contorno para a equacdo diferencial governante (RUBIN e
ATIKSON, 2001; SOCOLOFSKY e JIRKA, 2004).

Algumas reagdes possuem tanto propriedades das reagdes homogéneas quanto das
heterogéneas. Por exemplo, considere uma reacdo que ocorre na superficie das
particulas de sedimentos suspensos. Como a reag@o ocorre na interface entre a agua e o
sedimento, a reacao ¢ definida como heterogénea. Mas, como o sedimento esta suspenso
em toda a coluna de agua, a reagdo ¢ de natureza homogénea (SOCOLOFSKY e

JIRKA, 2004).

4.1.3 - Transformacoes fisicas

Estas reacdes sdo governadas por leis da fisica. Um exemplo classico deste tipo de
transformagdo, que vem da fisica nuclear, ¢ o decaimento radioativo. Este ¢ o processo
no qual um elemento quimico tornando-se um isoétopo dele mesmo ou um atomo de
outro elemento pela emissdo de particulas ou radiacdo eletromagnética de seu nucleo.

Um elemento radioativo comum encontrado na engenharia ¢ o radonio, uma
espécie na cadeia de decaimento do urdnio. O radénio decai para o polénio por uma
ejecdo de uma particula alfa de acordo com a Eq. (4.3) (SOCOLOFSKY e JIRKA,
2004).

222pn — *18po + a (4.3)
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4.1.4 - Transformaciao quimica

Estas transformacdes se referem a uma grande gama de reagdes fisicas e quimicas
que nao envolvem mudanga em nivel atdmico. Um exemplo cldssico deste tipo de
reacdo vem da quimica da fase aquosa, que ¢ a dissolucao do dioxido de carbono (CO,)

em agua (H,0), dada pela seguinte equagao de equilibrio
CO, + H,0 < HCO3 + H* (4.4)

onde HCO3 ¢é chamado bicarbonato ¢ H* é o ion de hidrogénio. Os termos do lado
esquerdo da equacao sao chamados de reagentes e os termos do lado direito sdo os
produtos. O equilibrio refere-se ao estado em que a formacao dos produtos ocorre na
mesma razdo que o processo reverso que transforma os produtos novamente em

reagentes, isto € indicado pelo simbolo = (STUMM, 1990).

4.1.5 - Transformacio bioldgica

Estes processos se referem aqueles subconjuntos de reagdes quimicas que sao
realizadas por organismos vivos através dos processos de fotossintese e respiracao.
Estas reagdes envolvem o consumo de substincias nutritivas para a producdo de
biomassa e sao acompanhadas por entrada e saida de energia. A equagao simplificada da
fotossintese mostra a producao da glicose (CgH;,04) € oxigénio a partir da combinagao
de CO, com 4gua, através da ativagdo pela radiagdo solar, h,, como mostra a Eq. (4.5)

(STUMM, 1990; J1, 2008):

6C0; + 6H,0 = CoHy206 + 60, (4.5)

4.2 - CINETICA DE REACAO

Independente do tipo de reacdo (homogénea ou heterogénea), ¢ essencial
quantificar a razdo, na qual, os elementos sdo transformados pela reacdo a fim de
modelar a formacao dos produtos quimicos de interesse a partir dos reagentes e seu

transporte. Logo, far-se-4 uma breve revisdo do estudo das cinéticas de reacao.
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Todas as reagdes ocorrem a uma taxa caracteristica At,. Uma medida usual desta
taxa caracteristica ¢ a meia-vida, que ¢ o tempo para que metade dos reagentes seja
convertida em produtos. Os outros processos fisicos de interesse em nossos problemas
(i.e. adveccdo e difusdo) também ocorrem em escalas de tempo caracteristicos At,,.
Comparando estas escalas de tempo caracteristicas, trés casos podem ser identificados:

At < Aty,: Quando as taxas de reagOes sdo mais rapidas que o processo de
transporte € razoavel assumir que o sistema esteja em equilibrio quimico, permitindo
que as concentragdes das espécies quimicas participantes sejam estabelecidas através da
estequiometria. Para estas reacdes, pode-se assumir que os produtos sao formados logo
que os reagentes tornam-se disponiveis, podendo-se negligenciar as reacdes cinéticas.
Tais reagdes sdo chamadas instantaneas.

Aty > Aty,: Para estes processos, a reagdo pode ser completamente ignorada, € se
tem um sistema conservativo, uma vez que os elementos sao removidos do volume de
controle antes que as reagdes tenham uma extensao significativa.

At =~ At,: Quando as taxas das reagOes sdo compardveis ao processo de
transporte, as concentracdes das espécies quimicas participantes serdo determinadas
através das reacdes cinéticas. Para estas transformagodes, nem a reagdo nem a cinética da

reacdo podem ser ignoradas (KHANDAN, 2001; WRIGHT, 2004).

4.2.1 - Reacoes elementares

A taxa ou cinética destas reacdes podem ser quantificadas usando a lei de acdo de
massa (STUMM, 1990, KHANDAN, 2001), que afirma que a taxa ¢ proporcional a
concentracdo dos reagentes. Por exemplo, considere a reacao: A + B — C. A taxa de

consumo da espécie A por esta reacdo, ¢ dada pela lei da agdo das massas como segue:

dc,
— = ~kf (4, Cp) (46)

onde k ¢ a constante da taxa da reagdo e ¢ dependente da temperatura, e a fungdo f(Cy,

Cp) deve ser determinada experimentalmente. A forma geral comumente utilizada para

aEq. (4.6) ¢:
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dC,
— = kCi, ch (4.7)

onde as poténcias em cada uma das concentracdes sdo referidas como ordem da reagdo.
No exemplo acima, a reacdo de ordem a com respeito a espécie 4, e de ordem b com
respeito a espécie B, e a ordem total da reagdo ¢ m = (a + b). Como a maioria dos
modelos sdao construidos sobre submodelos de elementos quimicos simples, as segdes

seguintes tratardo com a equacao:

s _ _geo 4.8
dt - ( * )
onde m = 0, 1, 2, para reagdes de ordem zero, primeira e segunda ordem,

respectivamente (MIHELCIC et al., 1999; WRIGHT, 2004).

A taxa de reagdo k pode ser obtida como uma fungao da temperatura a partir da
equacdo de Arrhenius para um gas ideal (MIHELCIC et al., 1999; SOCOLOFSKY e
JIRKA 2004; WRIGHT, 2004)

k = g exp(—E,/RT) (4.9)

onde g ¢ uma constante, E, ¢ a energia de ativacdo, R ¢ a constante dos gases ideais e T

¢ a temperatura absoluta. Definindo-se k; = k(T;) tem-se ento:

k 9 exp(_ Ea/RT) (
—= = k(T) =k, ex
ki~ gexp(—Eo/RTy) KD = kaexp

BT —T0) Tl)) (4.10)

RTT,

Esta equagdo pode ser linearizada para pequenas mudancas de temperatura pela

defini¢do do coeficiente de temperatura adimensional

E
@ = exp (RT(;}) (4.11)
obtém-se
k(T) = kyT~T) (4.12)
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Esta ¢ a forma da constante da taxa de reagdao aplicada em sistemas ndo gasosos.
Geralmente a temperatura de referéncia T; ¢ de 20°C, e a Eq. (4.12) passa a ser escrita
como (WU, 2007; JI, 2008)

k(T) = ko T29, (4.13)

onde k,, ¢ a razao ou taxa cinética a 20°C.

4.2.1.1 - Reacgoes de Ordem Zero

A velocidade da reagdo para uma transformagdo de ordem zero nao depende da
concentragdo, sendo uma taxa constante que poderia variar com o tempo. A equagdo

geral para uma reacao de ordem zero ¢

dC—+k 414
dt  — (4.14)

onde k tem dimensdo [ML™3T~1]. Um exemplo deste tipo de reagdo é a descarga de

esgoto em um rio (RUBIN e ATKINSON, 2001).

4.2.1.2 - Reacgoes de Primeira Ordem

A equacgdo geral para uma reagdo de primeira ordem ¢

c _

— = 1kC 4.15
dat  — ( )

onde k tem dimensdo [T~!]. Exemplos comuns sio o decaimento radioativo € o

crescimento de bactéria em um rio.

4.2.1.3 - Reagoes de Segunda Ordem

A equagdo geral para uma reagdo de segunda ordem ¢
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— = +k(? (4.16)

onde k tem dimensdo [L3M~1T1].

Os sinais de mais (+) ou menos (-), que aparecem em cada uma das expressoes,
sdo utilizados para indicar o crescimento ou o decaimento da concentracdo devido a
reagao.

SOCOLOFSKY e JIRKA (2004) apresentam a metodologia para a obtencdo da
equacgdo de reacdes para ordens superiores. Entretanto, varios autores asseguram que as
reacdes na natureza possuem no maximo segunda ordem e mais comumente reagdes de
primeira ordem (STUMM, 1990; KHANDAN, 2001; RUBIN e ATIKSON, 2001;
WRIGHT, 2004; LOUCKS et al., 2005).
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CAPITULO 5

SOLUCAO NUMERICA DA EQUACAO DE ADVECCAO-DIFUSAO-REACAO
2D

A Eq. (3.31) juntamente com a condi¢do inicial, Equagdo (3.25), além de suas
condi¢des de contornos, Eq. (3.26) e Eq. (3.27) ou Eq. (3.29), constituem a forma forte
da equagdo do transporte advectivo-difusivo-reativo. Para se resolver este problema
numericamente, torna-se necessario a discretizacdo em duas fases, uma devido a
variavel temporal e outra devido as variaveis espaciais, as quais serdo descritas a seguir.

Ao longo do desenvolvimento deste capitulo adotou-se o modelo de primeira
ordem para as reagdes homogéneas, ou seja, fz(C,t) = — kC, para a demonstragdo do

algoritmo adotado neste trabalho.

5.1 - DISCRETIZACAO TEMPORAL

5.1.1 — O método O

De acordo com DONEA e HUERTA (2003) este método ¢ largamente utilizado
para a solucdo numérica de equagdes diferenciais de primeira ordem. Ele ¢ um método
de passo simples, ou seja, o valor C"**1 da variavel do problema no tempo t,,; = t,, +
At, onde At ¢é o intervalo de discretizagdo temporal, ¢ determinado a partir do valor C"
no tempo t,. Isto é feito por uma média ponderada entre os termos da equacdo nos

tempos t, e t, 1. Neste caso, a Eq. (3.31) deve ser escrita na seguinte forma

Cn+1 _rn

T+ 0.VO™ + (1 - 0)(.VO)" — 8[V. (DVO)]™! — (1 - §)[V. (DVC)]”

+0(kC)™! + (1 — 0)(KC)™ = BS™1! + (1 — 9)S™ (5.1)

onde C™ ¢ a aproximagdo de C(t,), t, =ty + nAt, t, é o tempo inicial ¢ 6 ¢ um

parametro que assume um valor no intervalo [0, 1].
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Vérios autores, como por exemplo, PATANKAR (1980); MALISKA (1995);
RUBIN e ATKINSON (2001); BOCHEYV et al.. (2004) e LEWIS et al. (2004), indicam
que este método ¢ a generalizacdo das aproximacdes de diferencas finitas, uma vez que,
dependendo do valor do parametro 6, pode-se obter vérios esquemas de diferencas
finitas, dentre eles os mais usuais sdo: 0 método de Euler ou explicito (6 = 0), Crank-
Nicolson (0 = 1/2) e 0 método implicito (0 = 1). Sabe-se que para valores de 6 menores
que 1/2, os métodos resultantes sdo condicionalmente estaveis, ou seja, eles devem
respeitar determinadas condigdes para ndo se tornarem numericamente instaveis. Para
os valores de 6 maiores ou igual a 1/2, os métodos serdo incondicionalmente estaveis.
Dentre os possiveis métodos, o unico com segunda ordem na aproximagdao por
diferencas finitas para a derivada temporal ¢ o método de Crank-Nicolson (6 = 1/2).
Maiores detalhes sobre os variados métodos de diferencas finitas podem ser encontrado
em HOFFMAN (2001).

A Eq. (5.1) pode ser reescrita da seguinte forma:

AC
57 T 0wV = V.(DV) + k1AC

= —[u.V—-V.(DV) + k]C™ + 8S™** + (1 — 0)S™, (5.2)

em que, AC = C™*! — C™. Esta equagido é denominada de forma semi-discreta, com

relagdo as componente temporal.

5.1.2 — Condicoes de estabilidade do método 0

A condicdo de estabilidade para a discretizacdo temporal, pode ser derivada
usando a analise de Fourier, também chamada de analise de estabilidade de von
Neumann. Entretanto, este método apresenta algumas limitagdes, uma vez que s6 pode
ser usado para estabelecer condi¢cdes necessarias e suficientes para a analise de
estabilidade de equagdes diferenciais lineares e homogéneas com coeficientes
constantes (FLETCHER, 1991; LEWIS et al., 2004).

Segundo DONEA e HUERTA (2003), a magnitude do intervalo de tempo deve
ser controlada por duas velocidades de onda, uma devido a velocidade de convecgao e

outra devido a difusdo real. Assim, pode-se escrever
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) _ h h?
At = s min(At,, At;) = 8 min <m,5> (5.3)

em que 4 ¢ o tamanho local do elemento da malha, At. e At; sdo, respectivamente, 0s
limites dos passos de tempo para a convec¢do e difusdo. O parametro 8 €]0,1] ¢é
denominado fator de seguranga para o controle do passo temporal (GRIEBEL et al.,
1998).

Assim como em outros métodos de solugdo numérica da equagdo de advecgao-
difusdo, para que a estabilidade do método 68/SUPG seja obtida, torna-se necessario que
o passo de tempo seja inferior a um determinado pardmetro, caso contrario a simulagdo
produzira resultados incorretos (ANDERSON, 1995, HIRSCH, 2007). Este parametro ¢
denominado de nimero de Courant, o qual ¢ obtido pelo quociente entre o intervalo de
discretizacdo do tempo e o tempo de residéncia em uma célula da malha de

descritizacdo espacial. O numero de Courant ¢ definido por:

At
Y= uE, (5.4)

onde y ¢ o parametro de Courant ¢ Ax ¢ um comprimento caracteristico da célula da

malha.
5.2 - DISCRETIZACAO ESPACIAL

5.2.1 — Formulacio variacional

O processo de discretizacdo espacial por elementos finitos recai sobre a
representacdo discreta de uma forma integral fraca da EDP a ser resolvida. A
formulagdo e a subsequente discretizagdo de tal forma integral requer a defini¢do de
alguns espagos de fungdes e normas associadas.

Considere uma regido do espaco (ou dominio) 0 € R" com contornos suaves por
partes I'. Aqui, n = 1, 2 ou 3, denota o numero de dimensdes espaciais. Usaremos a
notacao

f:Q0-R
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para afirmar que para cada ponto no espago x € Q, f(x) € R. Q denota o dominio
fechado de €, que é a unido do dominio fechado Q com seu contorno I': O = Q UT.

Diz-se que a fungdo f'¢ de classe C™ (L) se todas as suas derivadas até a ordem m
existirem e forem funcdes continuas.

Para definir a forma fraca, ou variacional, da equagdo de advecc¢do-difusdo, ¢
necessario definir duas classes de fungdes: as fungdes pesos as solugdes admissiveis.
Aqui estes espacos sdo definidos no contexto da formulagdo de Galerkin padrao.

A primeira cole¢ao de fungdes, denotada por V, € composta pelas fungdes pesos e
consiste de todas as funcdes que tem a primeira derivada quadrado integravel sobre o
dominio computacional (), e se anula sobre a por¢do do contorno do tipo Dirichlet [.
Ela ¢ definida como:

V={we HY(Q)w=0emIp} = }[FlD(Q)
em que H1(Q) é o espago de Sobolev definido por (DONEA e HUERTA, 2003;
SOLIN, 2006; GOCKENBACH, 2006; HERVOUET, 2007)

v
HI(Q) = {v €Lyl—€L,i=12, n}
Oxl-

onde £, ¢ o espago de fungdes que sao quadrado integraveis sobre o dominio Q.

O espago H1(Q) é equipado com o seguinte produto interno
n
(W), = f 4 du dv Ja
u,v); = X uv V¥
=1

llully = v/ (u, ).

As fungdes w € V ndo dependem da variavel temporal.

e sua norma induzida

A segunda cole¢do de fungdes, que variam em fun¢do do tempo, ¢ chamada de
espaco das solugdes admissiveis,
S = {uju(.,t) e H1(Q),t € [0,T] eu(x,t) = up parax € I'p}
as funcdes deste espaco verificam as condigdes de contorno do tipo Dirichlet.
A discretizagdo espacial pode ser aplicada diretamente na equagdo diferencial
(31), ou na equagdo semi-discreta Eq.(5.2). Neste trabalho, utilizou-se a segunda opgao.
Desta forma, seguindo a metodologia da formulagdo variacional (BECKER et al., 1981;

DONEA e HUERTA, 2003; LEWIS et al., 2004), obteve-se a seguinte equagao integral,
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AC
f W—dﬂ-l—f wll[u.V —V.(DV) + k]AC dQ
o At Q

= —f wlw.V — V.(DV) + k]C" dn+j wlS™+1 dQ
Q

Q

+ f w(l — 0)S™ dQ. (5.5)
Q

O termo difusivo pode ser reescrito como:

V.(wDV(AC)) = D.Vw.V(AC) + wV. (DV(AC)), (5.6)

ou ainda
wV.(DV(AC)) = V.(wDV(AC)) — D.Vw.V(AC). (5.7)

Substituindo-se a Eq.(5.7) na Eq.(5.5), tem-se

f w£d9+8{f wlw. V(AC)] dﬂ—f V. [wDV(AC)] dQ+f DVw. V(AC) dQ
o At Q Q Q

+f wkAC dQ}
Q

= —j wu. VC™ d.Q+j V.[wDVC™] dQ—f DVw.VC™ dQ
Q Q Q

- f wkC™ dQ + j woS™1 dQ + j w(1 - 0)S™ dQ. (5.8)
Q Q Q

Aplicando o teorema da divergéncia,

( f V. [wDV(AC)]dQ = j NG dTy,
Q Ty an (5.9)
acr '
fn V.[wDVC™dQ = er wD—— dIy.

Levando a Eq. (5.9) na Eq. (5.8) obtém-se,
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AC A(AC)
fn WA—tdQ+t9{fQ wlu.V(AC)] dﬂ—f wD

I'n n
+ f wkAC d.Q}
Q

0
= —f wu.VC" dQ+] wD
qQ r on

dly + f DVw.V(AC) dQ
Q

n

dTy — f DVw.VC™ dQ
Q

N

- f wkC™ dQ + f wlS™1 dQ + f w(1 — 8)S™ dQ. (5.10)
Q Q Q

Substituindo a condicao de contorno Eq. (3.27) na Eq. (5.10) resulta

AC
f w—dQ+6 f wlu.V(AC)] dQ—f WAbdFN+f DVw.V(AC) dQ
o At Q Ty Q

+f wkAC dQ}
Q

=—f Wu.VC”dQ+f andFN—f DVw.VC™ dQ
Q Ty Q

- f wkC™ dQ + f woS™1 dQ + j w(1l—0)S™ dQ. (5.11)
Q Q Q

ou ainda

fn W%dﬂ+9{jﬂ Wl V(AC)] dn+j

DVw.V(AC)dQ +f wkAC dQ}
Q Q

=—f Wu.VC"dQ—j DVW.VC"dQ—f wkC™ dQ
Q Q Q

+] wosntl dQ+f w(l—0)S™dQ
Q Q

+ f w[b™1 + (1 — 8)b™] dIy. (5.12)
r

N

5.3.2 — Discretizacio por elementos finitos

No método de elementos finitos, no sentido da formula¢ao de Galerkin, deve-se

aproximar os espagos dimensionalmente infinitos, V e S§;, por convenientes
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subconjuntos finitos destas cole¢des, os quais serdo denotados por V" e S (DONEA e
HUERTA, 2003; SOLIN, 2006; GOCKENBACH, 2006; HERVOUET, 2007).

Neste ponto, deve-se construir uma malha de elementos finitos ()}, constituida
pela unido dos elementos finitos ()., para representar uma aproximacao do dominio (),
de tal forma que

Q~0, =0 Q. e Q.NQ=0 para Ve=#f
em que ng represente o numero de elementos na malha. Cada subdominio Q. tem um
contorno suave por parte [, = dQ,.. Estes elementos devem ser geometricamente
simples e devem compartilhar um de seus lados com os elementos adjacentes, conforme
mostrado na Figura 5.1. Nesta figura esta indicado também o contorno do dominio 0(,

da malha de elementos finitos d();, e de uma das células desta malha 0()..

o,

00

T T
=,

Figura 5.1 - Malha de elementos finitos £}, composta por elementos , triangulares e

quadrilaterais, discretizando um dominio Q. Fonte: Adaptado de BECKER et al. (1981).

A ideia basica é representar solucdes aproximadas wy, € V" e funcdes testes
C,, € S™ em cada Q, tal que
Vh={we H'(Q)|wlg, € Pp(Qe)Veew = 0emIp},
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st ={c|c, ) e (), C(, g, € P,(Q) t €[0,TIVeeC = Cp emI'p}
onde P, € o espaco de interpolagdo de elementos finitos que consiste de polindmios de
grau p.
A formulagdo de Galerkin consiste em restringir a forma fraca da equacdo semi-
discreta, Eq. (5.12), aos espagos dimensionalmente finitos.

A funcdo de aproximagdo C; em cada elemento pode ser escrita como:

.
Cy = z N,C; = NC, (5.13)
i=1

onde, ¢ o numero de nds em cada elemento na malha de elementos finitos, N ¢ o vetor
contendo as fungdes bases para a interpolagdo pertencentes P, a € €€ o vetor contendo
os valores nodais da variavel C.

O grau dos polindmios interpoladores ¢ dependente do numero de pontos que
constituem cada uma das células da malha de elementos finitos. A Figura 5.2 mostra
exemplos de células triangulares com 3 e 6 nds e quadriculares com 4 ¢ 9 nos, onde sao
gerados polindmios de grau 1 e 2, respectivamente, para cada tipo de malha (triangular

ou quadricular).

Figura 5.2 - Exemplo de células de elementos finitos triangulares e quadriculares,
geradores de polindomios lineares e quadraticos. Fonte: Adaptado de BECKER et al.
(1981).
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Assim, pode-se escrever a Eq. (5.12), ap0s a substitui¢ao da Eq. (5.13), como:

AC
f wNdQ)—+ 6 .[ wu.VN d) +J- DVw.VN d) +J- wkN dQ ¢ AC
Q At Q Q Q
=—[f W‘u.VNdQ-I-J- DVW.VNdQ-I—f WkNd.Ql c"
Q Q Q

+ j W[OS™1 + (1 — 0)S™] dQ + j W[Ob™1 + (1 — 0)b™] dly.
Q r

N

(5.14)

Esta equagdo ¢ a representacdo da equacdo de transporte, com termo reativo,
completamente discretizada pelos métodos 6 e de elementos finitos, no tempo e no

espaco, respectivamente.

5.3.3 — O método SUPG

Devido a presenca do termo que representa o transporte devido a advec¢do na
equacdo diferencial (3.31), os métodos classicos de discretizacdo espacial sofrem com
oscilagdes esputrias, ou instabilidades numéricas, desde que o numero de Peclet do
elemento da malha, exceda um valor critico (TEZDUYAR, 1992; LEWIS et al., 2004).
No método de elementos finitos, a formula¢do de Galerkin apresenta esta caracteristica.
Para estabilizar o termo advectivo, no método de elementos finitos, de forma
consistente, assegurando que a solucao da Eq. (5.14) seja também solu¢ao da Eq. (3.31),
existem varias técnicas (TEZDUYAR, 1992; DONEA e HUERTA, 2003; LEWIS et al.,
2004), denominadas métodos de Petrov-Galerkin, que consistem na modificacdo da
funcdo peso para o acréscimo de uma difusdo artificial ao longo das linhas de fluxo, a

partir da adi¢do de um termo de perturbagdo p(N), ou seja,
w =N+ tp(N), (5.15)

sendo T denominado de pardmetro de estabilizagdo, que, seguindo DONEA e HUERTA
(2003) e JOHN e SCHMEYER (2008), para a equagdao de adveccao-difusdo-reacdao

transiente, semi-discretizada pelo método 0, pode ser dado por:
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1 2lu| 4D -
T= 0—M+T+F+k (516)

Entre os diversos métodos resultantes da Eq. (5.15), encontra-se o SUPG
(Streamline Upwind Petrov-Galerkin), através da definigdo de p(N) como (BROOKS,

1981; ZIENKIEWICZ e TAYLOR, 2000; HERVOUET, 2007):

(N)—huVN—At VN 5.17
PR = T2 17)

Substituindo a Eq. (5.15) na Eq. (5.14), obtém-se

fN+PNdQAC
N+ PN

+ e{f (N + tP)u.VN dQ
Q
+ j DV(N + tP).VN dQ + j k(N + TP)N dﬂ.} AC
Q Q
=— U (N + tP)u. VN dQ +f DV(N + tP).VN dQ
Q Q
+ j k(N + TP)N dQl cn
Q

+ (N +1P) [0b™1 + (1 — 6)b™] dTy (5.18)
I'n

ou
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At AC
f NNd.Q+f T—u.VNNAQ|—
At
+9{U Nu.VN dﬂ+f r?(u.VN)(u.VN) dﬂl
Q Q
At
+ U DVN.VN dQ+f DT=-V. (w.YN). 9N dQl
Q Q
At
+ U kNN dﬂ+f kt— (w.VN).N dQl}AC
Q Q 2
At
=—{U Nu.vzvdn+f ro L.YN) (. IN) dﬂl
Q Q
At
+ [j DVN.VN d) +f DTEV' (u.VN).VN dQl
Q Q

At
+ U kNN dQ + j kti(u' VN).N dQl} c
Q Q

At
+| (N+ TS VN)[6b™! + (1 — 0)b™] dIy (5.19)
I'n

Por hipotese, V.u = 0, logo a equagdo acima pode ser reescrita como,
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AC
If NNdQ+f au.VNNdQl—

o

+ U DVN.VN dQ+f Da(u.V2N).VN dQl
Q Q

f Nu.VN dQ+f a(u.VN)(u.VN) dﬂl
Q Q

+ U kNN dn+f ka(u.VN).N dQl}AC
Q Q

=—{[ f Nw.VN dQ + f o (. VN) (. UN) dﬂl

Q Q

+U DVN.VNdQ+j Da(u.VzN)-VNdQl
Q Q

+ U kNN dﬂ+j ka(u.VN).NdQl} c"
Q Q

+ | (N+au.VN)[6b™1 + (1 —0)b™] dIYy, (5.20)
I'n

em que @ = TAt/2.
A Eq. (5.20) pode ser reescrita na forma matricial como:

AC
[M + aA] AL + 6{A + aK; + K+ aK, + k[M + aA]|}AC

= —{A + aK, + K+ aK, + k[M + ¢AJ}C" + F, (5.21)

ou ainda,

n+l _ ,on

M+ aA] ————+ 0{A + K+ a(K; + Kp) + k[M + aA}(C™*! — C™)

= —{A+ K+ a(K, + K,) + k[M + ¢A]}C" +F, (5.22)

onde cada uma das integrais da Eq. (5.20) passou a ser escrita como uma matriz na Eq.
(5.21). Caso as fungdes bases para a interpolacao sejam lineares, o termo com derivadas

de segunda ordem, e portanto a matriz K,, sera anulado.
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Fazendo

€ =A+K+aK, +K,)+k[M + aA] (5.23)

por motivo de brevidade, pode-se reescrever a Eq. (5.22) de forma mais compacta,

[M + aA](C™! — C™) + OAtE(C™! — €M) = —AtEC™ + AtF, (5.24)
ou ainda,
[M + aA + 0At€]C™**! = [M + aA + (60 — 1)At€]C™ + AtF. (5.25)

Este ¢ o sistema linear final obtido pelo método 6/SUPG para a equagdo de
transporte por adveccao-difusao-reagao.
Uma vez que as matrizes globais ndo mudam durante a evolugdo temporal, elas

devem ser calculadas uma unica vez.
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CAPITULO 6

MODELAGEM COMPUTACIONAL

A resolucdo computacional da metodologia apresentada previamente (Capitulo 5)
¢ feita em trés etapas. A primeira delas ¢ a geragao da simulacao hidrodinamica, a qual
fornecera a malha de elementos finitos € o campo de velocidade para a etapa seguinte,
que ¢ a solucdo do algoritmo da equacdo de adveccdo-difusdo pelo método 8/SUPG
propriamente dito, finalmente os resultados obtidos sdo exportados para a visualizagao e

analise.

6.1 - SIMULACAO HIDRODINAMICA

Como evidenciado anteriormente, as simulagdes hidrodinamicas utilizadas neste
trabalho foi feita com o auxilio do pacote computacional MODELEUR/HYDROSIM.

O primeiro passo para uma simula¢ao hidrodinamica, utilizando este pacote,
consiste na geragdo de uma malha de elementos finitos. Para isso, o Modeleur possui
varias ferramentas denominadas de modos (SECRETAN et al., 2000). O modo particdo
de malha permite a especificagdo da geometria bem como o refinamento da malha,
fornecendo assim os dados essenciais para a criacdo da malha triangular.

Em seguida, deve-se transferir os dados topograficos para a malha, isto ¢
conseguido pelo modo particdao de topografia, onde € possivel especificar a origem dos
dados por zonas. O objetivo deste passo, ¢ obter um campo escalar global de topografia
que cobrira inteiramente o dominio especificado pela malha.

A terceira etapa da modelagem ¢ determinar as condi¢des de contorno do dominio
gerado a priori. Para isso o modo particdo das condig¢oes de contornos permite a
especificagdo dos fluxos de entrada e saida do dominio modelado. Pode-se criar e
especificar varias condi¢cdes de contornos permitindo simular alagamento, seca e outras
descargas caracteristicas.

Segundo SECRETAN et al. (2000) existem outros passos que sdao opcionais
inserindo informagdes adicionais ao modelo, sdo eles: substratos, ventos, gelo e o

coeficiente de Manning.
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ApoOs a preparacdo da malha deve-se seguir para a simulacao hidrodinamica
propriamente dita que ¢ conduzida pelo Hydrosim, para isso devem ser inseridas as
seguintes informagdes adicionais: as propriedades globais, a condicado inicial, o esquema
de resolucgdo e os resultados a serem exportados no final da simulagao.

Maiores detalhes sobre a utilizacdo e aplicacdo do pacote Modeleur/Hydrosim
podem ser encontrados em SECRETAN e LECLERC (1998) e SECRETAN et al.
(2000).

6.2 - SIMULACAO DO TRANSPORTE DE MASSA

A solu¢do numérica da equagdo de adveccdo-difusdo-reacdo, usando o método
0/SUPG, foi feita pela implementacdo computacional, em linguagem FORTRAN 90/95
do algoritmo apresentado. Os dados necessarios para a utilizacdo deste codigo, devem

estar escritos em arquivos que possuem as seguintes estruturas:

—  Malha triangular - esta pode ou ndo ser estruturada, o arquivo deve conter
a seguinte sequéncia de dados: o numero total de nés da malha (nnos), estes nos
representam os vértices dos triangulos constituintes da malha; uma matriz, de dimensao
(nnos, 2), contendo as coordenadas espaciais dos nds; o nimero de tridngulos que
formam a malha (ntriag); a indicagdo de quais pontos formam os vértices de cada
tridangulo, isto € feito com o auxilio de uma matriz de dimensao (ntriag, 3), cada linha
desta matriz contém a sequéncia de nimeros dos nos que formam uma célula triangular;

—  Modelo hidrodinamico - contém uma matriz de dimensdo (nnos, 2) com
as componentes dos vetores velocidades em cada n6 da malha;

—  Condigao inicial - este arquivo deve conter um vetor de dimensao (nnos,
1), com os valores da concentracdo em cada ponto da malha, ele representa a
distribuicdo espacial da concentragdo no instante inicial da simulagao;

—  Contorno de entrada - os valores da concentragdo nos pontos localizados
sobre o contorno de entrada do fluxo. Esta concentracdo pode ser varidvel no espago

e/ou no tempo.

Afora estes dados, torna-se também necessaria a informac¢do do valor do

coeficiente de difusdo, o qual ¢ assumido ser constante ao longo do programa. Isto
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implica na hipdtese de que o transporte devido a dispersdo ser igual em todas as
direcdes.

Além disso, como a matriz dos coeficientes do sistema linear resultante do
processo de discretizacdo espacial € esparso, utilizou-se uma estrutura apropriada para
este tipo de dados, mais especificamente o formato de coordenadas, que constroi trés
vetores a partir da matriz esparsa. O primeiro destes vetores contém os valores reais ndo
nulos desta matriz, os outros dois vetores, que devem possuir a mesma dimensdo do
primeiro, contém os indices de linhas e colunas para cada valor ndo nulo armazenado
(VISUAL NUMERICS, 1997). Desta forma, diminui-se o esfor¢co computacional pela
preservacdo de memdria e consegue-se melhorar a eficiéncia do cddigo implementado.

O melhor meio para a solugdo de sistemas deste tipo ¢ via um método iterativo.
Entre os varios métodos existentes, o0 mais comumente usado ¢ o método do residuo
minimo generalizado (GMRES, na sigla em inglé€s), que aproxima a solucdo pela
minimizagdo do vetor dos residuos no espago de Krylov. Para mais detalhes a respeito

deste método, recomenda-se SAAD e SCHULTZ (1986).

6.3 - VISUALIZACAO DOS RESULTADOS

A etapa seguinte, de pos-processamento, ¢ feita com o auxilio do software livre de
visualizagdo 2D e 3D, PARAVIEW (KITWARE, 2010), o qual ¢ utilizado para a
geracdo grafica dos resultados exportados na etapa anterior, em intervalos de tempo de
simulacdo pré-estabelecido. Para isso, a cada intervalo, sdo produzidos arquivos que
contém as informagdes sobre a geometria do problema (malha), o campo de velocidade
e a distribuicdo espacial da concentragdo. Ao final da simulagdo ¢ construido um
arquivo gerenciador, o qual serd aberto no software de visualizagdo, que sera
responsavel pela organizagao de todos os resultados que poderao ser vistos e analisados.

O procedimento apresentado neste capitulo pode ser resumido no fluxograma

mostrado na Figura 6.1 abaixo:
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MODELEUR HYDROSIM

Substrato

Batimetria

Condigodes do fluxo no

Informagdes geograficas
contorno de entrada

Malha de elementos

i finitos Solu¢do da equacao de i
! - Saint-Venant :
i Modelo de elevagdo do i _ i
: terreno : t Campo de velocidade
FORTRAN
Condicao da

finitos

Malha de elementos i
i contorno de entrada

1 1

1 I 1

1 ! |

1 ! - |

Campo de '} concentragiono !
1

. |
\ 1

i Solugdo da equagao do
'\ transporte pelo algoritmo

determinados

0/SUPG
A
PARAVIEW
| Arquivos com solugdes i E i
| parciais em intervalos pré- ! | Arquivo gerenciador

Visualizacao dos dados
de saida

Figura 6.1 - Fluxograma do procedimento computacional adotado na solucao

numérica da equacao de advecgao-difusao.
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CAPITULO 7

RESULTADOS NUMERICOS

Para a andlise do algoritmo 6/SUPG foram feitos testes em malhas triangulares
estruturadas, para simulagdes mais simples, e ndo-estruturadas, para simulagdes mais
complexas. Em todos os exemplos, utilizou-se fungdes base lineares para a interpolagao

da concentragao.

7.1 - ADVECCAO PURA EM UM CAMPO ROTACIONAL

Este problema ¢ uma adaptacdo do experimento numérico apresentado em
DONEA e HUERTA (2003). Considere uma concentracao no instante inicial (z = 0)
dada pela funcdo:

C, = %(1 + cosmX;)(1 + cosmX,) se X? + X2 <1,
0 caso contrario,

Esta funcdo representa uma distribuicdo de concentracdo em forma de “sino”, isto
significa, que o centro desta disposi¢do possui o maximo valor para a concentragdo,
neste caso Cyp = 1 unidade de concentragdo (u.c.), este valor diminui a medida que se
afasta do centro, nas direcdes radiais, para a "borda" desta distribuigdo até atingir a

distancia do seu raio, onde atinge seu valor minimo (Cp = 0 u.c.). As varidveis que

aparecem nesta funcdo sdo: o vetor com as componentes espaciais

X1 — X Xo — X
X=X = (= =—")

) . 11 , o
onde x; e x, variam no intervalo [— E'E]’ X9 = (X91,Xp2) € a posicdo inicial do centro

) e 0=0,2 é o raio desta.

. . o~ , . 1 1
da distribuigdo ¢ esta localizada em (g, -

Esta concentragdo ¢ transportada por um campo de velocidade rotacional com

velocidade angular unitiria dada por u(x) = (—x,, x;) ao redor do centro de um
quadrado de lados unitérios ([—%,%] X [—%,%D até completar uma volta. No entanto,

esta concentragdo nao sofre transporte por difusdo, ou seja, ndo ha alteragdo no raio da

distribuicdo inicial ao longo de todo o percurso.
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A Figura 7.1 mostra o campo de velocidade, bem como as isolinhas da
concentragdo no instante inicial (esta por sua vez também representa a solugdo exata
apods o percurso de uma volta). Além disso, nesta figura sdo mostradas duas linhas que
se cruzam no centro das isolinhas da concentragdo, elas representam cortes nas direcoes
X1 € Xo, que serdo utilizados para andlise dos resultados obtidos nos testes.

Nesse caso, assumiu-se a condi¢cao de contorno do tipo Dirichlet homogéneo, ou
seja, a concentracdo ¢ considerada nula (C = 0), sobre todas as bordas do modelo. Além
disso, para a integracdo temporal utilizou-se o parametro 6 = 1/2, o que indica a

utilizagdo do método de Crank-Nicolson para as diferencas finitas.

0.5 PYo

L

Figura 7.1 - Campo de velocidade, isolinhas da condi¢do inicial e cortes nas direcdes X,

(horizontal) e x; (vertical).

A Figura 7.2 apresenta a distribuicdo inicial da concentracdo, na forma de
superficie, ela indica que os maiores valores estdo proximos ao centro desta distribuicao
até se tornarem nulos nas regides além de seu raio. O modelo foi discretizado em uma

malha regular de 31X31 nds.
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Figura 7.2 - Representagdo da condigdo inicial (¢ também solugdo exata) na forma de

superficie.

As Figuras 7.3 e 7.4 mostram os resultados numéricos apos a simulagdo de uma
rotagdo de 360° em uma malha regular de 31X31 noés, para dois valores distintos do
parametro T.

O primeiro destes valores foi calculado pela Eq. (5.16), o qual obteve
1=0,1964x10". Devido a este valor para o pardmetro T ser proximo de zero, pode-se
afirmar que a Figura 7.3 apresenta, de fato, o resultado obtido pela formulagdao de
Galerkin para os elementos finitos. Nota-se que para distancias maiores que o raio da
distribuicdo inicial, aparecem oscilagdes, as quais representam valores nao nulos, e até
negativos, para a concentracdo. Este efeito ndo possui significado fisico sendo apenas

um efeito numérico devido a instabilidades do método utilizado.

55



Figura 7.3 - Solucao do problema obtida pelo método de Galerkin apdés uma rotagao

completa em volta do centro do modelo.

O segundo valor adotado para o parametro de estabilizagdo foi t = 1,0,
consequentemente introduzindo a formulagdo SUPG, a qual insere a difusdo numérica
no modelo inteiro ao longo da simulacdo, desta forma as flutuac¢des sao reduzidas, como
pode ser visto na Figura 10, a qual mostra que as oscilagdes de menores amplitudes
presentes no resultado obtido pelo método de Galerkin foram bastante atenuadas.
Entretanto, ¢ possivel observar que existem oscilagdes remanescentes no resultado ao

final do teste. Este fato ¢ conhecido e deve-se pela ndo monotonicidade do método

SUPG.
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Figura 7.4 - Resultado numérico obtido pelo método de 6/SUPG apds uma rotagdo

completa em volta do centro do modelo.

As Figuras 7.5 e 7.6, mostram a comparagdo dos resultados obtidos pelos dois
métodos (Galerkin e SUPG) com a solugao exata do problema. Esta comparagao ¢ feita
pelo os cortes nas direcdes x4 € x,, respectivamente, conforme mostrado na Figura 7.

Como pode ser visto nas Figuras 7.5 e 7.6, além dos trés graficos ao longo de toda
a extensao do modelo nas diregdes x; € x, (em segundo plano), aparecem também, as
ampliagdes de algumas partes destas respostas para efeito de analise mais detalhada (em
primeiro plano). Observa-se que na base das curvas, tanto a esquerda quanto a direita da
origem, as oscilacdes obtidas pela solucao de Galerkin sdo mais acentuadas, sendo que
suas maiores amplitudes sdo de 0,025 u.c. e 0,055 u.c., sobre as retas tomadas para
analise nas direcdes x; € X,, respectivamente. Por outro lado, as flutuagdes do grafico
obtido pelo método SUPG possuem amplitudes de aproximadamente 0,02 u.c. e 0,035
u.c., nas direcdes x; € Xx,, respectivamente, consequentemente este ultimo método
apresenta o resultado mais préximos ao exato na base das curvas. Entretanto, na por¢do
em que as concentragdes atingem seus valores maximos, a formulagdo SUPG apresenta
resultado menor que a solugdo exata, 0,9586 u.c. e 0,9662 u.c., respectivamente.
Diferentemente, o método de Galerkin obtém 0,9652 u.c., o que estd mais proximo a
exata. Estes efeitos sdo consequéncia da inser¢do da difusdo numérica artificial

introduzida pelo método SUPG na formulacao de Galerkin, o qual causa atenuagdo da
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resposta desta ao longo de todo o modelo. E possivel diminuir ainda mais a amplitude
das oscilagdes atribuindo-se valores maiores para o parametro T, entretanto, isto
causaria o aumento da difusdo artificial levando a valores maximos do método SUPG

cada vez menores, tornando-os mais distantes da solu¢do exata.

1 —Exata
' 0.96 —supG
_Exata —Galerkin
0.94
—SUPG

0.8} — Galerkin "

0.6
@)

0.4+

0.2

-0.5 0
X
1

—Exata . —Exata
0.01 SUPG 0.01 —SUPG

—Galerkin A —Galerkin
0.005- it

&) &)
0
-0.01;
-0.005
-0.01¢ . P i ] -0.02} . ‘
0.4 by -0.2 0.3 0.35 04 045 05
1 X

Figura 7.5 - Comparacao entre as solugdes exata, SUPG e Galerkin, na dire¢do x;.
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Figura 7.6 - Comparacao entre as solugdes exata, SUPG e Galerkin, na dire¢do x,.

Em DONEA e HUERTA (2003), os autores utilizaram as seguintes metodologias:
o método Lax-Wendroff combinado com a formulacdo de Galerkin com elementos
bilineares ¢ uma representacdo diagonal da matriz de massa, o método Lax-Wendroff
combinado com a formula¢do com elementos bilineares e uma representagao consistente
da matriz de massa (denominado pelos autores como TG2) e o método de Taylor-
Galerkin (denominado de TG3). A Tabela 7.1 apresenta os valores de maiores e
menores concentragdes globais (em u.c.) apresentados pela resposta exata, formulacao
0/SUPG e de Galerkin, ndo apenas sobre as curvas das Figuras 7.5 e 7.6, e os valores
obtidos pelos métodos descritos em DONEA e HUERTA (2003). O maximo da solucao
exata, nao atinge o valor unitario para a concentragdao, como informado na descricao do

problema, devido a utilizagdo de uma malha grosseira. Os dados tabelados mostram que
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a concentragdo maxima do método de Galerkin apresenta valor numérico mais proximo
da solucdo exata, enquanto que nos valores minimos o método TG3 apresenta resposta
mais aproximada da exata, apesar do sinal negativo, o que representa as oscilagdes
remanescentes. A resposta da concentragdo minima obtida no método 6/SUPG ¢
comparavel aos resultados das metodologias (TG2) e (TG3), os quais apresentam
amplitudes menores para as oscilagdes na base do sino. Dentre todos os resultados
tabelados, aqueles devido ao método Lax-Wendroff/Galerkin exibiu os valores menos

precisos quando comparado a solugdo exata.

Tabela 7.1 - Valores maximos e minimos das concentragdes para as solucdes exata,

0/SUPG, Galerkin, Lax-Wendroff/Galerkin, TG2 e TG3.

Concentracio(u.c.)
Solucio Coix Coin

Exata 0,9662 0,0000

0/SUPG 0,9586 -0,0193
Galerkin 0,9652 -0,0317
Lax-Wendroff/Galerkin 0,8186 -0,1774
TG2 0,9830 -0,0186

TG3 0,9835 -0,0148

A Figura 7.7 mostra a resposta ao final de uma volta completa em torno do centro
do modelo obtida pelo método 6/SUPG em uma malha de 61X61 pontos sobre as
bordas. Observa-se que, mesmo com o refinamento da malha, o método apresenta
oscilagcdes remanescentes. As amplitudes das oscilagdes na base do modelo sdo, em

geral, menores que as apresentadas na Figura 7.4.
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Figura 7.7 - Solugado final obtida pelo método 8/SUPG para uma rotagdo completa em

uma malha 61X61.

As Figuras 7.8 e 7.9 apresentam a comparag¢do dos resultados alcancados pelo
algoritmo 6/SUPG nas malhas 31X31 e 61X61 nos, sobre os cortes nas diregdes x; € X5,
respectivamente. Em segundo plano, aparecem estas duas curvas juntamente com a
curva da solucdo exata, enquanto que no primeiro plano aparecem ampliados os
detalhes da base e do topo destas curvas. Nota-se a influéncia do refinamento da malha
pelos valores maximo e minimo encontrados. Enquanto que a maxima concentracao ¢
praticamente igual ao valor exato, as flutuagcdes nas bases possuem as maiores
amplitudes aproximadamente iguais a 0,02 u.c. ¢ 0,018 u.c., nas diregdes x; € X5,
respectivamente. Entretanto, deve-se ressaltar que em algumas regides na base das
curvas as oscilagdes da malha mais refinada possuem amplitudes maiores, como pode
ser visto no detalhe a esquerda da origem na Figura 7.8 e a direita da origem na Figura
7.9.

Todavia, a formulacdo 6/SUPG na malha mais refinada possui um comportamento
global mais proximo do exato. Isto ¢ confirmado pelos dados apresentados na Tabela
7.2, a qual apresenta os valores maximo e minimo global das solucdes exatas e 6/SUPG
para malhas 31X31 e 61X61. Observa-se que os valores numéricos para estes extremos,
na malha refinada, estdo mais proximos da solugdo exata, e o valor maximo nao sofreu

tanto a influéncia dispersao numérica inserida pelo método.
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Figura 7.8 - Comparacdo entre as solugdes exatas e 8/SUPG nas malhas 31X31 e

61X61 na dire¢ao x;.
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Figura 7.9 - Comparacido entre as solugdes exatas e 6/SUPG nas malhas 31X31 e

61X61 na direcao x,.

Tabela 7.2 - Valores maximos e minimos das concentragdes para as solucdes exatas e

0/SUPG nas malhas 31X31 e 61X61.

oncentraciao(u.c.)
~ Cma’x Cmin
Solucio
Exata - 61X61 1,0000 0,0000
0/SUPG - 31X31 0,9586 -0,0193
0/SUPG - 61X61 1,0033 -0.0137
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7.2— ADVECCAO E DIFUSAO EM MALHAS NAO ESTRUTURADAS

No exemplo anterior, 0 método 6/SUPG mostrou-se apropriado, na resolucao de
problemas simples, envolvendo transporte de uma concentracdo por advecgdo pura em
malhas estruturadas, com algumas restrigdes, por exemplo, o valor do parametro t que
pode ter seu valor elevado acarretando no aumento da difusdo numérica artificial e,
consequentemente, diminuindo as amplitudes do modelo, isto acarreta diminuigdao das
oscilagdes, mas também atinge os valores da concentracao de interesse. Neste exemplo,
mostra-se o comportamento deste algoritmo quando aplicado em problemas envolvendo
o transporte de massa pelos processos advectivo e difusivo, com modelos
hidrodindmicos mais sofisticados e em malhas nao estruturadas.

Para isso se considerou um rio livre de uma determinada substancia. Em certo
ponto, ao longo deste rio, ha o despejo desta por uma fonte pontual, a partir dai este
elemento passa a ser transportado por advecgdo e sofre espalhamento lateral devido a
difusdo, como mostrado na Figura 7.10. Admitiu-se que ndo ha outras fontes, nem
sumidores, € que a concentracdo no contorno de entrada do trecho modelado apresenta

um valor constante na regido mais central do modelo, sem atingir suas margens.

oooool | Pescarga industrial

Trecho modelado

Figura 7.10 - Descarga por uma fonte pontual na margem de um rio distante do trecho

modelado. Fonte: Adaptado de SOCOLOFSKY e JIRKA (2004).
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Para a representacdo do trecho modelado foram usados a malha e o campo de
velocidade do modelo teste 7rout River, fornecido no pacote de simulacdo
hidrodindmica Modeleur/Hydrosim (versdo 1.0a07b - 2000).

A Figura 7.11 mostra a malha hidrodinamica utilizada, a qual contém 23.096 nos,
o que produz 44.679 triangulos lineares, o valor para o nimero de Courant obtido para
esta simulagdo foi de 0,3. Esta malha foi obtida apds a convergéncia, pelo Modeleur,
para a gera¢ao do campo de velocidade.

Os elementos do campo de velocidade sdo apresentados na Figura 7.12, a qual
mostra o campo escalar do modulo da velocidade, juntamente com as linhas de corrente,
representadas pelas linhas claras dentro do modelo, e o campo vetorial da velocidade.
Vé-se que a velocidade apresenta gradientes ao longo de todo o modelo, alcangando a
magnitude maxima de aproximadamente 1 m/s, nas regides que exibem a cor vermelha,
principalmente em areas proximas a montante. Por outro lado, em outras regides seu
modulo ¢ praticamente nulo (em azul), destacadamente nas areas da margem sul
proximas a jusante, € em pequenas areas da margem norte proximas a montante.
Entretanto, a maior parte da area do modelo apresenta velocidade média de 0,5 m/s (em
verde). As linhas de correntes ajudam a visualizar as distor¢des sofridas pelo campo de
velocidade devido a estes gradientes, isto ¢ indicado pelas aproximagdes das linhas nas
zonas onde a velocidade possui maior modulo e os afastamentos delas nas zonas de
velocidade menor que sua vizinhanga, como por exemplo, na area proxima a montante,
a qual possui em suas imediacdes areas de grande velocidade, e também na area
adjacente a jusante do modelo. Deve-se destacar que ndo existem zonas de recirculagao,
de tal forma que toda concentra¢do que entra no dominio ¢ arrastada para fora deste

pelo processo advectivo.
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Figura 7.11 - Malha ndo estruturada de elementos finitos do modelo teste Trout River,

fornecido pelo pacote Modeleur /Hydrosim.

velocidade (m/s)

0.2 0.4 0.6 0
WI! mevERTareaadRRRRR S
0.000424 0.997617

Figura 7.12 - Campo de velocidade do modelo teste Trout River fornecido no pacote de

simulagdo hidrodinamica Modeleur/Hydrosim.

Da Figura 7.13 até a Figura 7.17 ¢ apresentada a evolucdo temporal da simulacao
do transporte. Cada figura ¢ composta por duas ilustracdes, a imagem superior apresenta
distribuicao da concentracdo no referido instante do transporte € a imagem inferior
mostra o comportamento da concentragdo (eixo vertical a esquerda) e a magnitude do
campo de velocidade (eixo vertical a direita) ao longo do modulo do vetor de referéncia
X, o qual indica a direcdo destes dados (eixo horizontal). Este vetor sempre terd sua

origem sobre a margem sul do modelo e sua extremidade na margem norte.
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A Figura 7.13 exibe a condigdo inicial do problema, isto ¢, a concentragao ao
longo do intervalo de comprimento entre 12 ¢ 92 m sobre o contorno de entrada ¢
constante e igual a 10 u.c. e nulo préximo as bordas durante toda a evolu¢do temporal.
Dentro do dominio, a concentragdo ¢ nula no instante inicial. A simulagdo representa o
transporte de massa em um periodo de 2,5 h (9000 s), com o intervalo de discretizacao
dado pela Eq. (5.3), utilizando o valor do fator de seguranca igual a 0,3. Além disso, o

valor adotado para o coeficiente de difusdo foi de 0,1 m?/s.

concentracao (u.c.)

| I%TS\\IHHI\?E\-‘ ‘7T$|\|
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Figura 7.13 - Condicao inicial do problema. A concentra¢do ¢ constante em 10 u.c.

entre 20 e 110 m sobre o contorno de entrada do modelo.
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ApoOs a simulagdo de 13 minutos, nota-se a presenca da matéria dentro do modelo
nas proximidades do contorno de entrada, como mostrado na Figura 7.14. A distribuicdo
das cores representa a presenca de massa devido aos processos advectivo e difusivo,
sendo este ultimo observado pelo gradiente de cores que parte do valor maximo (10 u.c.,
denotado pela cor vermelha) até a concentragdo nula (em azul). O efeito do campo de
velocidade sobre esta distribuicdo da substincia ¢ percebido, neste instante, devido a
aceleragdo da concentragdo proxima a margem sul do modelo. Estas observacdes podem
ser acompanhadas na comparagdo entre as curvas de velocidade e de concentragdo que
mostra que nas areas de maior velocidade, a concentracdo também ¢ mais elevada,
principalmente, na regido proxima a margem sul do rio, devido ao efeito do transporte
advectivo. A difusdo ¢ percebida pela transi¢ao suave entre os valores de maior e menor
concentracdo, da regido mais central do grafico para as bordas, respectivamente. caso o
efeito difusivo ndo fosse considerado, esta transi¢do seria abrupta aparecendo, assim,
como linhas verticais entre esses dois valores. Deve-se chamar a aten¢do com relagdo a
curva de representacdo da velocidade, pois nela seus valores nas bordas deveriam ser
nulos, devido a hipétese de nao deslizamento do fluido nos contornos solidos,
entretanto, no processo de geracao da malha hidrodinamica pode ocorrer que esta seja
definida dentro das fronteiras dos dados batimétricos do modelo, assim seu contorno

tera cota ndo nula durante a geragao da simula¢ao hidrodinamica.
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Figura 7.14 - Distribuicdo da concentracdo apds 13 minutos de simulagao.

Na Figura 7.15 a resposta ap6s a simulagdo de 50 min, através da qual fica
evidente a influéncia do campo de velocidade na distribuicao da concentracao devido a
distorcao acentuada pela passagem da substancia em areas de maior velocidade, o que
produz um atraso na regido entre elas. Além disso, o transporte difusivo ¢ notado pela
presenga da concentracdo com valores distribuidos entre 0 maximo € o minimo em
locais onde ndo havia sua presenca anteriormente. Estas descricdes podem ser
ratificadas nas curvas tomadas sobre o vetor X, as quais mostram que as regides com
modulo da velocidade elevado possuem maiores valores para a concentracdo para o

referido instante e a transi¢ao suave entre seu maximo e seu minimo.
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Figura 7.15 - Configuracao da concentracao apos a simulagdo de 50 minutos.

A concentracdo da substancia apresenta evidente efeito do transporte advectivo-
difusivo apés 1 hora e 23 minutos da simulacdo da chegada da concentragdo no
contorno de entrada do modelo, como pode ser visto na Figura 7.16. Nota-se que a
concentracdo apresenta valor mais elevado na area localizada mais proxima da margem
norte do modelo. Isto ¢ devido ao fato do fluxo proximo & margem sul sofrer um
deslocamento na direcdo da linha central do canal gragas a curvatura do modelo. As
velocidades proximas a esta borda sofrem uma queda, passando a exibir valores baixos,
praticamente nulo, para seu moédulo, como mostrado na Figura 7.12. Entretanto, devido
ao efeito difusivo, percebe-se a presenca da concentragdo correspondente a 0,1 u.c.
nesta regido de baixa velocidade. A comparagdo da concentragdo com a velocidade
sobre o vetor X mostra que a zona proxima a margem sul do modelo apresenta menor
magnitude para a velocidade e a concentracdo além de sofrer um deslocamento para a

regido mais ao centro do modelo, também sofre a diminui¢do na sua amplitude nesta
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regido, quando comparada a Figura 7.15, passando de valores acima de 8 u.c. para
aproximadamente 6 u.c. Na regido mais central da curva de velocidade nota-se que ela

apresenta um valor médio de aproximadamente 0,5 m/s.
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Figura 7.16 - Comportamento da distribui¢ao da substancia apos 83 minutos.

A Figura 1.17 apresenta a distribui¢do da concentracdo apos a simula¢do do

transporte da substancia em um intervalo de tempo pouco maior que 2 horas.
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Figura 7.17 - Distribui¢do da concentragdo apos a simula¢do de 127 minutos de

transporte da substancia.

Nota-se que o campo de velocidade apresenta valores mais elevados,
aproximadamente iguais a 0,65 m/s, proximo a margem norte a jusante do modelo,
diminuindo até anular-se a aproximadamente 8 m da borda sul. Este efeito pode ser
entendido devido a curvatura do rio. Porém, a presenca de valores negativos para a
velocidade, deve-se ao fato da simulagdo hidrodinamica ter produzido uma area muito
pequena de recirculacdo entre a margem sul e o contorno do modelo. Com isso, o
campo escalar tem a tendéncia de apresentar valores maiores proximo da margem norte
a jusante do modelo, diminuindo progressivamente em dire¢do da margem sul até
anular-se completamente a 35 m desta, no instante indicado. Além disso, pode-se notar
que parte da substancia foi conduzida para fora do modelo, uma vez que as
concentragdes menores que 6 u.c. j& ndo estdo presentes na area entre & margem norte e

o contorno de saida.
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E importante enfatizar que ndo foram observadas oscilagdes numéricas,
diferentemente do transporte por advec¢do pura, apesar do fendmeno ser claramente
dominado pelo transporte advectivo. Isto ¢ devido a presenca do processo difusivo, o
qual produz a suavizagao dos gradientes entre as concentragdes maxima € minima.

Com relagdo ao processamento da simulagdo, teve-se que o tempo de total de
processamento, para este teste, foi de aproximadamente 1,5 h em um PC com
processador Core 2 Quad e 4Gb de memoéria RAM.

As andlises destes resultados mostram que o método 6/SUPG, em especial com o

método de Crank-Nicolson (0 = 1/2), pode ser aplicado em problemas de transporte
advectivo-difusivo transiente em modelos mais sofisticados, tanto com relagdo a malha
quanto ao campo de velocidade. Assim, pode-se advogar a favor da aplicagdo deste
método numérico na simulagdo de fendmenos de transporte em meios hidricos.

No teste a seguir serd utilizado um modelo mais realista, o qual possui dominio
geometricamente complexo, dados de concentracdo com variacdo temporal nos locais

de inje¢ao, bem como a inclusao do processo de reacdo para o fésforo.
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7.3 - DISPERSAO DE FOSFORO NO LAGO AGUA PRETA

7.3.1 - Apresentagio do problema

Belém, capital do Estado do Pard, esta localizada a 1°30' de latitude sul e 48°30' de
longitude oeste de GWR, na area de encontro entre a Baia de Guajara e o Rio Guama no
vértice do estudrio guajarino, o qual ¢ formado pela confluéncia dos rios Para, Acaré e
Guama.

A regidao metropolitana de Belém (RMB) ¢ constituida pelos municipios de
Belém, Ananindeua, Marituba, Santa Barbara e¢ Benevides com uma darea total de
1.819 km®. Segundo o censo 2010 divulgado pelo Instituto Brasileiro de Geografia e
Estatistica (IBGE), nesta regido residem cerca de 2.197.807 pessoas, o que corresponde
a cerca de 30% da populacdo do estado do Para.

O complexo hidrolégico de abastecimento da RMB ¢ composto pelo rio Guama,
juntamente com os lagos Agua Preta e Bolonha. A Figura 7.18 mostra que este sistema
de abastecimento comeg¢a com a captacao de dgua do rio Guama para a manutenc¢ao dos
niveis dos lagos. Através de adutoras, estas dguas sdo entdo despejadas no lago Agua
Preta, que por sua vez sdo levadas para o lago Bolonha por meio de um canal artificial e
depois conduzidas para a Estagdo de Tratamento de Agua (ETA) Bolonha, a qual

posteriormente ¢ distribuida para a RMB.
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Figura 7.18 - Complexo hidrico de abastecimento da regido metropolitana de Belém.

Fonte: Adaptado do Google Earth (2012).

O lago Agua Preta ¢ considerado o principal lago que serve como fonte de
abastecimento da RMB (SILVA, 2010). Ele ¢ formado pelas bacias dos igarapés Catu e
Agua Preta e possui trés nascentes, tem uma 4area de superficie livre de
aproximadamente 3.116.868 m® e um volume estimado em 10.550.000 m® com uma
profundidade maxima de aproximadamente 8,5 m. O controle de saida de suas aguas
para o lago Bolonha através do canal de ligagdo, ¢ efeito por gravidade com um sistema
de comportas.

O lago Bolonha apresenta um volume avaliado em aproximadamente 2.100.000
m’ em 512.540 m” de lamina de 4gua com profundidade méaxima estimada em 7,64 m.
Segundo SILVA (2010) além da agua importada do lago Agua Preta, este lago possui
duas nascentes, uma das quais se encontra em area totalmente ocupada por residéncias,
0 que gera, direta ou indiretamente, a degradacdo de suas aguas devido ao langamento
de esgotos domésticos no proprio manancial.

VASCONCELOS e SOUZA (2011) apontam que os residuos produzidos na

regido metropolitana de Belém sdo despejados, sem tratamento, diretamente na baia do
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Guajara e no rio Guama, que por sua vez, tem suas aguas transportadas para o
manancial do Utinga. Além disso, a populacdo residente nos arredores deste manancial
também contribui diretamente para o aumento da polui¢do de suas aguas, uma vez que
ela, ndo possuindo saneamento basico, passa a despejar seus esgotos diretamente nas
aguas represadas nestes lagos (HOLANDA et al., 2011). Entretanto, como observado
anteriormente, devido ao Bolonha possuir uma de suas nascentes em uma regido ja
densamente habitada além de receber, indiretamente, as dguas do rio Guama, ¢ o que
mais apresenta o problema de eutrofizacdo, como pode ser visto na Figura 7.19, que
mostra como a regido dentro do contorno do lago apresenta-se quase completamente
tomada pela vegetacdo aquética. A regido escura representa a area do lago livre desta
vegetacao.

O lago Agua Preta ndo esta isento do problema de eutrofizagdo, apesar de
apresentar uma grande area livre de vegetacdo aquatica, ¢ possivel visualizar algumas
extensdes em suas margens em que elas estdo presentes, principalmente, no brago
esquerdo do lago, provavelmente devido a proximidade de regides habitadas, como
mostrado na Figura 7.20. Nesta figura também pode-se ver as localizagdes da entrada e
da saida de agua neste lago, vindo do rio Guama e indo para o lago Bolonha,

respectivamente.
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Figura 7.20 - Detalhe do lago Agua Preta. Fonte: Adaptado de Google Earth (2012)
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Devido a grande importancia do manancial do Utinga para o abastecimento de
agua para a RMB, vdrios trabalhos foram publicados com objetivos de avaliar
caracteristicas variadas destes lagos, entre os mais recentes, podemos citar:

SODRE (2007) que coletou amostragens das dguas superficiais e de fundo nos
lagos Bolonha e Agua Preta para o estudo de parametros abidticos e compara-los com a
sazonalidade e hidrologia dos lagos. Dentre as varidveis hidrologicas estudadas, estdo as
vazdes nas entradas e saidas dos lagos, a precipitacdo pluviométrica e a variagdo nos
niveis e volumes de agua. O estudo concluiu que os lagos apresentaram certa
capacidade de assimilacdo das cargas organicas presentes € que, caso a captacao das
aguas do rio Guama fosse interrompida e mantido o consumo, o tempo de sobrevida dos
lagos seria de 2,7 dias.

SILVA (2010) fez o monitoramento da qualidade das aguas com base em dados
abioticos e biodticos, através de coletas pontuais ao longo do sistema de captacdo da
COSANPA, no periodo de um ano, para diagnosticar a situacao das caracteristicas desse
ecossistema. A pesquisa apontou que, apesar dos fortes impactos ambientais a que estes
meios estdo submetidos, foi observado que eles mantém sua capacidade de
autodepuragdo e renovagao.

HOLANDA (2010) realizou a modelagem hidrodinadmica e o estudo morfolégico do
lago Agua Preta, com base na comparacio de dados batimétricos histéricos do lago. A
analise dos resultados obtidos, mostrou que a area proéxima a entrada da agua
transportada do rio Guama sofreu assoreamento a uma taxa de 6 cm/ano. Por outro lado,
a média de assoreamento para todo o lago, no periodo analisado, foi de § mm/ano. Com
base nestes dados o estudo concluiu que a vida Gtil do Agua Preta é de
aproximadamente 318 anos, a partir do ano 2009, mantendo-se a mesma taxa de
sedimentacao, consumo de a4gua e bombeamento.

O presente exemplo pretende simular a dispersdo do fosforo, dentro do lago Agua
Preta, trazido pelas aguas do rio Guamd, assim como por uma fonte hipotética
localizada em uma posicao ficticia, utilizando a simulagao hidrodindmica produzida por
HOLANDA (2010) como base e com referéncia nos dados pontuais divulgados em

SILVA (2010).
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7.3.2 - Dados experimentais disponiveis

Para a simulacdo computacional deste problema foram utilizados grupos de dados
coletados no local ou na regido onde o lago Agua Preta estd localizado. O primeiro
destes grupos de dados ¢ referente a variagdo pluviométrica da regido, a qual ¢ a
principal responsavel pela dindmica do lago, uma vez que ela determina a necessidade
do aumento ou diminui¢ao do volume de 4guas bombeadas do rio Guama, assim como a
variacao da concentracdo dos poluentes provenientes de fontes externas.

A Tabela 7.3 mostra a média pluviométrica, bem como o acumulado, para os
meses de novembro de 2008 a outubro de 2009. Estas informagdes também podem ser
visualizados na Figura 7.21, as quais mostram que o més de novembro de 2008 teve um
acumulado pouco acima da média. Entretanto, no periodo de dezembro de 2008 a
fevereiro de 2009 os valores acumulados ficaram abaixo das médias registradas,
voltando a se tornarem maiores entre margo e julho de 2009. No trimestre final do
periodo analisado (agosto a outubro de 2009) os dados mostram que o acumulado ficou

abaixo da média mensal para estes meses.

Tabela 7.3 - Médias mensais e acumuladas, em milimetros, da pluviometria da regido
do lago Agua Preta para o periodo de novembro de 2008 a outubro de 2009. Fonte:
SECTAM - EMBRAPA

MEDIA (mm) ACUMULADO (mm)

NOV - 2008 111,8 125,5
DEZ - 2008 216,4 170,1
JAN - 2009 366,5 316,1
FEV - 2009 417,5 385,2
MAR - 2009 436,2 506,9
ABR - 2009 360 387,9
MAI - 2009 304,1 332,5
JUN - 2009 140,2 259,6
JUL - 2009 152,1 160,4
AGO - 2009 131,1 75
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Tabela 7.4 - Continuagao

MEDIA (mm) ACUMULADO (mm)
SET - 2009 140,8 112,8
OUT - 2009 116,1 96,8

I—Mé;:lia mlensal‘
500~ — Acumulado mensal |

Figura 7.21 - Curvas da média mensal e do acumulado para a precipitagdo

pluviométrica para os dados apresentados na Tabela 7.3.

O segundo conjunto de dados utilizados reporta-se as variaveis hidrolégicas do
lago Agua Preta, altura da lamina de 4gua e a vazdo de bombeamento da agua do rio
Guama para o lago, como mostrado na Tabela 7.4. A Figura 7.22 expde estes dados na
forma grafica. Nota-se a importancia da precipitacdo pluviométrica nestas varidveis,
uma vez que para os meses com pluviosidade mais baixas tornou-se necessario o
aumento da vazao de bombeamento das dguas do Guama para a manutencao do nivel da
coluna de agua. Isto ¢ percebido, principalmente, nos quatro primeiros e nos trés
ultimos meses da coleta, os quais indicaram precipitacdo abaixo da média para estes
periodos, com isso, registraram-se os maiores valores para vazao. Por outro lado, o

periodo compreendido entre marco e julho de 2009 mostra pluviosidade acima da
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média, destacadamente nos meses de marco e junho, os quais mostram reducao
acentuada da vazdo. Entretanto, este periodo marca a passagem da estacdo chuvosa para
a estacdo seca, sendo assim, had um crescimento paulatino da vazdo bombeada, desde o

valor minimo de 3,052 m’/s até atingir novamente valores mais elevados.

Tabela 7.5 - Médias mensais da altura da 1amina de dgua e vazao bombeada para o lago

Agua Preta. Fonte: COSANPA

ALTURA (m) VAZAO (m’/s)

NOV - 2008 7,59 4,854
DEZ - 2008 6,78 5,836
JAN - 2009 6,47 5,291
FEV - 2009 7,32 6,054
MAR - 2009 8,37 3,052
ABR - 2009 8,47 4,330
MAI - 2009 8,38 4,543
JUN - 2009 8,47 3,669
JUL - 2009 8,48 4,803
AGO - 2009 8,40 5,196
SET - 2009 8,10 4,679
OUT - 2009 7,93 5,506
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Figura 7.22 - Altura da lamina de agua do lago (H) e vazdo de bombeamento da adgua

do Rio Guama (Q).

A terceira familia de dados relata a concentragdo de fosforo total em dois pontos
do lago, um localizado na saida da canalizagdo da 4gua bombeada do rio Guama
(entrada do modelo) e outro situado na entrada do canal que transporta a agua para o
lago Bolonha (saida do modelo), como indicado na Figura 7.20. As amostras foram
coletadas em um unico dia a cada més, no periodo de novembro de 2008 a outubro de
2009. As informagdes coletadas nestes pontos estdo apresentadas na Tabela 7.5 e

também podem ser visualizadas graficamente na Figura 7.23.
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Tabela 7.6 - Dados de concentragao de fosforo total (em mg/L) coletados na adutora de

entrada e no canal de saida das aguas do lago Agua preta. Fonte: SILVA (2010)

ENTRADA SAIDA
NOV - 2008 0,08 0,04
DEZ - 2008 0,10 0,09
JAN - 2009 0,18 0,24
FEV - 2009 0,29 0,37
MAR - 2009 0,46 0,3
ABR - 2009 0,18 0,15
MALI - 2009 0,14 0,31
JUN - 2009 0,10 0,11
JUL - 2009 0,06 0,02
AGO - 2009 0,12 0,05
SET - 2009 0,13 0,07
OUT - 2009 0,28 0,07
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Figura 7.23 - Representacdo grafica dos valores de concentracdo do foésforo total

(mg/L) mostrados na Tabela 7.5.
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E possivel constatar a influéncia da vazio de 4gua bombeada do rio Guama nos
dados de concentracio de fosforo total registrados na entrada do lago Agua Preta, pois a
comparagdo destes dois conjuntos de informagdes indicam os mesmos comportamentos,
por exemplo, entre os meses de novembro de 2008 a fevereiro de 2009, houve o
aumento na admissio de agua do rio, passando de aproximadamente 5 m’/s para 6 m’/s,
com a concentragdo seguindo a mesma tendéncia, subindo de 0,08 mg/L para 0,29
mg/L. Posteriormente, devido ao periodo mais chuvoso, houve uma diminui¢do na
injecdo de agua no lago, que nos quatro primeiro meses tabelados passou de uma média
de 5,5 m’/s para pouco mais de 4,0 m3/s, entre os meses de margo e julho de 2009, a
concentragdo média apresentou declinio de 0,65 mg/L para 0,188 mg/L, e atingiu seu
valor mais baixo (0,06 mg/L). Em seguida, no trimestre final da coleta dos dados, a
vazao tornou a se elevar, subindo para uma média de 5,127 m3/s, e a concentragao
apresentou a mesma tendéncia de crescimento neste periodo, entretanto sua média foi de
0,177 mg/L, devido aos baixos valores anotados neste periodo quando comparado ao
quadrimestre anterior.

Com relagao aos dados obtidos na saida do modelo, nota-se a presenga de valores
de concentragdes maiores que na entrada nos meses de janeiro, fevereiro, maio e junho
de 2009, com a maior diferenca entres as concentragdes a montante e a jusante, que
ocorreu no més de maio, sendo igual a 0,17 mg/L. Este comportamento indica a
existéncia de fontes variaveis no tempo e, possivelmente, também no espaco, que
podem ser do tipo ndo reativas, como emissarios de esgotos, ou reativas, como por

exemplo reagdes bioquimicas dentro do lago, ou mesmo ambas.

7.3.3 - Modelagem do problema

Modelos Hidrodindamicos

Como indicado anteriormente, a dindmica das aguas dentro do lago sofre grande
influéncia da precipitacdo pluviométria da regido em que ele se encontra, modificando
assim, tanto a altura da sua superficie livre quanto o volume de dgua que deve ser
bombeado do rio Guama. Para se construir a simulagdo desta dinamica, utilizou-se o
pacote Modeleur/Hydrosim, empregando-se as médias mensais da altura e da vazao na
adutora que traz a agua do rio, compreendendo o periodo de novembro de 2008 a

outubro de 2009, como mostrado na Tabela 7.4, e assim geraram-se os campos de
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velocidade os quais foram utilizados como dados de entrada no programa de simulagao
de transporte de massa, bem como para a malha de elementos finitos produzida com o
uso do modelador de terreno Modeleur. Para a determinacdao da malha a ser utilizada foi
feita a analise de convergéncia com malhas que apresentavam o maior valor para aresta
entre os elementos triangulares igual a 15m, 10m, 8m e 5m, obtendo-se a melhor opgao
entre custo computacional (com tempo de processamento de aproximadamente 13 horas
e 47 minutos em um PC AMD Duron 1.26 GHz) e o erro no balango de massa entre a
entrada e a saida do dominio (na ordem de 0,009%) para a malha de 8m (HOLANDA,
2010), a qual esta apresentada na Figura 7.24.

Utilizando esta malha foram gerados 12 campos de velocidades, um para cada par
de dados referentes a um determinado més da Tabela 7.4, cada um destes campos foi
considerado invaridvel para o periodo de simulagdo de 30 dias, desta forma, a simulacao
do transporte pode ser considerada "semi-instacionaria", quando considerado todo o

periodo da modelagem.
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Figura 7.24 - Malha hidrodindmica do Lago Agua Preta gerada no Modeleur.

Os campos de velocidade simulados apresentam um pequeno intervalo entre seus
valores maximos e minimos, com o modulo da velocidade apresentando seus maiores
valores na entrada e na saida do modelo, como mostrado na Figura 7.25, a qual mostra o
modelo utilizado no inicio da simulac¢do, obtido com os dados de vazao e altura da
lamina de dgua para o més de novembro de 2008. Nesse caso, a velocidade na entrada
do modelo ¢ aproximadamente igual a 0,031 m/s, enquanto que na saida este valor ¢
pouco inferior a 0,24 m/s. Além disso, o0 modelo apresenta um fluxo com velocidade
média de aproximadamente 0,01 m/s, na por¢dao ocidental do modelo, além de uma
grande area onde ha recirculacdo, localizada proxima ao contorno de admissdo das
aguas do rio Guama. Na imagem a esquerda da referida figura, as curvas claras dentro

do campo de velocidade, correspondem a linhas de corrente para o escoamento. Por
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outro lado, a porcdo oriental do modelo possui velocidades muito baixas,

aproximadamente nulas.

Velocidade (m/s)

0.02 0.04 0.06 0.08
Ml“ll\\II_.l\‘,]:_II|II||\|||\|IIJ“
0 0.0816

Figura 7.15 - Campo de velocidade gerado pelo simulador hidrodinamico Hydrosim, a

esquerda, e seu modulo.

Devido a dinamica do lago ser muito pequena, ndo ha sensiveis mudancas entre os
campos de velocidades. A Figura 7.26 mostra a localizagdo de trés pontos selecionados
para a analise do comportamento da velocidade dentro do dominio, o primeiro deles esta
sobre o contorno de entrada, o segundo ponto estd localizado internamente ao lago na
regido do fluxo entre a montante e a jusante e o ultimo ponto estd situado sobre o

contorno de saida.
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Figura 7.26 - Localizagdo dos pontos de amostragem para andlise do campo de

velocidade.

As curvas mostradas na Figura 7.27 representam os moddulos da velocidade
tomados nos pontos indicados pela Figura 7.26. Cada patamar nestas curvas representa
um campo de velocidade, iniciando a partir do més de novembro de 2008 (dia zero no
eixo dos tempos). Como explicitado anteriormente, cada campo de velocidade
permaneceu inalterado no periodo de 30 dias. E possivel notar que a velocidade na saida
da adutora possui pequenas variagdes ao longo da simulagio hidrodindmica entre meses
consecutivos, tendo a maior diferenca entre os valores maximo e minimo igual a 0,02
m/s entre os meses de fevereiro e margo de 2009 (140 dias). A saida do modelo ¢ o local
que apresenta as maiores variacdes de velocidade entre meses adjacentes, sendo a
diferenga mais acentuada entre os meses de margo e abril de 2009, quando a velocidade
passou de aproximadamente 0,26 m/s para 0,2 m/s. Porém a velocidade maxima obtida
foi de 0,27 m/s para o més de fevereiro de 2009, e a minima, pouco abaixo de 0,2 m/s,
para o més de junho de 2009. Com relagdo a velocidade no ponto interno ao modelo,
tem-se uma média de 0,006 m/s, com a maior variacdo no seu modulo de 0,0032 m/s,

entre os meses de margo ¢ maio de 2009.
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Figura 7.27 - Moédulo da velocidade nos trés pontos de amostragem ao longo do tempo

de simulagao.

Simulagdo do Transporte de Fosforo Total

Antes de se inicializar a descri¢cdo e a analise dos resultados obtidos na simulagao
a seguir, torna-se necessario salientar que devido a falta de dados fundamentais para a
simulacdo dos modelos matematicos de representagdo do ciclo do foésforo propriamente
dito, utilizou-se um modelo simples, conforme descrito no Capitulo 5, e os dados de
fosforo total conforme apresentado anteriormente. A escolha deste elemento deve-se a
sua grande importancia no processo de eutrofizagdo, tornando-se assim alvo de analise
para a compreensdo deste processo no lago Agua Preta.

Para a simulagdo do transporte do fosforo total, oriundo das dguas do rio Guama,
os dados na entrada do modelo foram utilizados como condi¢dao de contorno durante a

evolucdo temporal. Além desta, foram inseridas trés fontes pontuais, as quais
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representam descarga de residuos, provenientes de esgotos domésticos, conforme
indicado na Figura 7.28. As localizagdes aproximadas destas fontes foram obtidas por
excursdes ao local e suas variagcdes de concentragdo tiveram como base a distribui¢ao
pluviométrica, uma vez que estas varidveis estdo correlacionadas, ¢ estdo apresentadas
na Tabela 7.6. Para que estas informagdes fossem utilizadas a cada passo de tempo, de
forma consistente, tanto a condi¢cdo de contorno quanto as fontes foram interpoladas

utilizando-se o método cubic spline durante o processamento.

Tabela 7.7 — Variacao temporal das concentragdes nas fontes pontuais ao longo do

periodo analisado.

C(mg/L)

Periodo Fonte 1 Fonte 2 Fonte 3
NOV -2008 2,164 1,701 1,712
DEZ —-2008 3,665 3,161 3,545
JAN —-2009 4,175 3,852 4,22
FEV —2009 4,362 5,069 5,823
MAR —-2009 3,60 3,879 4,699
ABR —-2009 3,041 3,325 4,566
MAI -2009 1,402 2,596 3,173
JUN -2009 1,521 1,604 1,931
JUL —-2009 1,311 0,75 0,927
AGO —-2009 1,408 1,128 1,341
SET —2009 1,161 0,968 1,423
OUT - 2009 1,118 1,255 1,352
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Figura 7.28 - Indicacdo das localizagdes das fontes pontuais, as quais representam

emissarios de esgotos nao tratados.

Como ndo havia dados referentes a distribui¢do do fosforo na area do lago no
instante inicial das simulag¢des, a condi¢do inicial utilizada foi produzida pela simulago
do transporte de fosforo para o campo de velocidade estaciondrio referente ao més de
novembro de 2008, com coeficiente de difusio igual a 0,09 m?®/s, concentragio
constante na entrada do modelo (0,08 mg/L) e também nas fontes (2,164 mg/L, 1,701
mg/L e 1,712 mg/L, respectivamente), em um intervalo de 87 horas, o que equivale a
aproximadamente 3,5 dias. Alem disso, adotou-se o valor de 3.10° dia™ para o
coeficiente de reagdo e considerou-se o dominio inicialmente livre deste elemento, de
tal forma que a concentracao atingisse o estado estacionario na saida do modelo e os
dados calculados na entrada e na saida fossem aproximados aos dados coletados,

mostrados na primeira linha da Tabela 7.5, o qual resultou na distribui¢do apresentada
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na Figura 7.29. E possivel observar que neste cendrio a concentracao advinda do rio
Guama ndo possui influéncia na concentragdo de fosforo que abandona o lago, devido

principalmente, ao efeito da componente reativa que impde o seu consumo.

Concentracao de fosforo (mg/L)
0.02 0.04 0.06
LLLLLLLLEELLLLLL LT L

0 0.08

Figura 7.29 - Condicao da distribui¢do inicial do fosforo total.

A Figura 7.30 apresenta a curva de comportamento da concentracdo obtida em um
ponto sobre o contorno de saida do modelo, em func¢do do tempo, para a obtengdo da
condic¢do inicial. Vé-se que nas primeiras 10 horas, aproximadamente, ndo ha a presenca
de fosforo, uma vez que assumiu-se inicialmente que a concentracdo no modelo seria
nula. Apds o inicio da chegada do elemento no contorno a jusante, continuou-se a
simulagdo até atingir o estado estacionario, obtendo-se, no final da simulagdo, o valor
aproximado de 0,044 mg/L, sobre o ponto a jusante, gerando o modelo inicial mostrado

na Figura 7.29.
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Figura 7.30 — Evolugdo temporal da concentracdo no contorno de saida do modelo,

obtida na simula¢do para a obtenc¢do da condi¢do inicial.

7.3.4 - Resultados e discussoes

A sequéncia de imagens apresentada na Figura 7.31 representa o resultado da
simulagdo da distribui¢do do fosforo total dentro do lago Agua Preta no periodo de
novembro de 2008 a outubro de 2009. Os valores para os coeficientes de difusdo e de
reacdo sdao os mesmos adotados para a obtencao da condicdo inicial, ou seja, 0,09 m%/s e
3.10° dia™, respectivamente. Além disso, a escala adotada para a concentracio varia de
zero ao valor maximo coletado na saida do modelo, ou seja, 0,38 mg/L. Também,
assumiu-se o intervalo de 30 dias entre as imagens consecutivas.

Nota-se nas imagens, que a principal origem do fésforo que sai do lago Agua

Preta em direcdo ao lago Bolonha sdo as fontes pontuais localizadas nas proximidades
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do canal de ligacdo entre os dois lagos, uma vez que, a maior parte da concentragao
decorrente do rio Guama ¢ consumida antes de atingir este canal. A maior contribui¢do
do rio ocorre no més de marco de 2009 (120 dias), uma vez que, devido a maior
incidéncia pluviométrica, ocorrem também os méaximos valores para a concentragdo de
fosforo transportada pelo rio, bem como para as velocidades dentro deste, ocasionando
assim uma concentracdo maior que a capacidade de consumo pelas reagdes. Mesmo
assim, esta contribuicdo ¢ de 0,1 mg/L, o que corresponde, aproximadamente, a um
terco do valor obtido na simulagdo para este més.

O efeito advectivo pode ser notado nesta sequéncia devido a presenca de fosforo
na por¢ao oeste do modelo e na grande area de recirculagdo proximo a montante, onde
as velocidades sdo maiores, o que causa o arraste deste elemento antes do seu consumo.
Outra area onde a adveccao pode ser observada ¢ na proximidade da saida do modelo
aonde ha uma aceleracdo das aguas desta regido, ocasionando a conducgdo da
concentragdo proveniente das fontes 1 e 2 para o canal de ligacdo dos lagos. Por outro
lado, o efeito difusivo ¢ indicado pela propagac¢do do fésforo em regides onde as
velocidades sdo mais baixas, como por exemplo, nas areas vizinhas a correnteza que
liga a entrada e a saida do modelo e, principalmente, na parte da por¢ao leste proxima a
entrada do lago. Também, deve-se ao efeito difusivo, a condugao do fosforo proveniente
da fonte 3, uma vez que o campo de velocidade na regido onde ela estd localizada ¢
aproximadamente nulo, conforme pode-se ver na Figura 7.25.

A componente reativa, no modelo adotado, corresponde a todas as formas de
consumo do fésforo total, desde sua interagdo com sedimentos e sua deposi¢ao devido a
diminuicdo do modulo da velocidade, até seu aproveitamento pelos produtores
primarios. A taxa de reacdo, considerada constante, ndo reflete a realidade uma vez que
este coeficiente varia em fungdo da temperatura do ambiente, entretanto, ¢ possivel
utiliza-lo como um valor médio para a andlise do comportamento dos resultados da
simula¢do. Sendo assim, como observado anteriormente, nota-se que grande parte do
fosforo proveniente do rio Guama ¢ consumida antes de alcangar a jusante do modelo ao
longo do periodo analisado, e sua menor contribui¢ao ocorre no més de junho de 2009
(240 dias), quando ¢ observada a menor inje¢ao de fésforo pelo rio. Além disso, €
quando também ocorre o menor valor da concentracdo registrado na saida do modelo,
uma vez que as fontes pontuais apresentam também os valores minimos de injecdo de

fosforo, além deste também ser consumido antes de atingir o canal de ligacao dos lagos.
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A observagado dos resultados da simulacdo indica que as areas que apresentam os
maiores indices de concentracdo deste elemento ao longo de todo o periodo e dominio
modelado sdo devidas aos despejos de fosforo pelas fontes pontuais. A Figura 7.20 da a
indicacdo de que este resultado esta correto, em termos qualitativos, uma vez que estas

areas apresentam-se cobertas por plantas aquaticas superficiais.
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Figura 7.31 - Evolugdo temporal da simula¢do do transporte de fosforo introduzido

pelas aguas do rio Guama e por fontes pontuais.

A Figura 7.32 representa a comparacdo de dois conjuntos de dados de

concentracdo do fosforo na saida do modelo, o primeiro deles, representado pelos
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pontos, configuram as informagdes coletadas no local, enquanto que a curva relata o
resultado da simulagdo computacional. Percebe-se que esta Ultima apresenta
descontinuidades que causam quebras da suavidade da curva, isto ¢ causado pela
passagem abrupta de um campo de velocidade para o posterior, assim sendo, os meses
consecutivos que apresentam as menores diferencas entre seus modulos de velocidades
no contorno de saida apresentam também transicdes menos acentuadas, como por
exemplo, a passagem entre os meses de dezembro de 2008 e janeiro de 2009
(representado no eixo dos tempo por 60 dias). Apesar deste fato, nota-se que a curva
acompanha a tendéncia dos dados, indicando que o modelo recupera as informagdes da
concentragdo no local de avaliacdo. Contudo, esta mesma curva assinala a necessidade
de mais elementos para a calibragem mais refinada deste resultado, como por exemplo,
modelos mais aprimorados de producao e consumo das componentes do fosforo total
dentro da area do lago, dados mais precisos sobre descargas pontuais, etc.

Com relacdo aos resultados obtidos, pode-se afirmar que as maiores diferencas
obtidas entre estes conjuntos de dados estdo nos meses de dezembro de 2008 (30 dias) e
maio de 2009 (210 dias), este ultimo deve-se ao valor fora da tendéncia nos dados
coletados, que como assinalado anteriormente, pode corresponder uma variagao
andmala das fontes existentes no lago. Uma possivel explicagio para esse
comportamento ¢ o surgimento de uma fonte difusa dentro da area do lago, como por
exemplo, a resuspensdo do fosforo depositado no fundo ou a decomposicao de matéria

organica.
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Figura 7.32 - Comparagdo dos dados observados e calculados da concentracdo de

fosforo ao longo do tempo em um ponto sobre o contorno de saida do modelo.

Apesar da exigéncia de maiores estudos com relagdo aos modelos matematicos
que descrevem o ciclo do fésforo, bem como a necessidade da coleta de dados
especificos, pode-se argumentar que o modelo simplificado, aplicado neste teste, pode
ser utilizado para uma andlise qualitativa da dispersdo deste elemento, bem como de
outros poluentes, em condi¢des reais, uma vez que nestes casos seus comportamentos
diferem por seus coeficientes de difusao e de reacdo.

Uma simulagdo realistica para o transporte de fésforo, bem como de outros
elementos, exige a descricdo de varias relacdes complexas entre os componentes do

meio em que este elemento estd sendo conduzido. Por outro lado, deve-se levar em
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consideragdo o equilibrio entre o custo computacional, o objetivo do estudo e os dados
disponiveis. Assim sendo, os testes apresentados neste trabalho indicam que o método
0/SUPG pode ser apropriado na solu¢do numérica da equacao de advecgao-difusao-
reacdo, a qual serve de base para o transporte de poluentes em meios aquaticos, com um
custo computacional razoavel. Entretanto, deve-se observar que a componente difusiva
desta equacdo nao seja aproximadamente nula, o que ocorre no transporte de poluentes
considerados ndo newtonianos, como por exemplo o petréleo, nestes casos as solugdes

podem apresentar oscilagdes remanescentes.
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CAPITULO 8

CONCLUSOES E SUGESTOES

8.1 - CONCLUSOES

Este trabalho utilizou uma metodologia para a solugdo numérica e a simulagao
computacional da equagdo de advecc¢ao-difusdo-reacdo, que ¢ a base do modelo do
transporte de poluentes, bem como de outros fendmenos de transporte em meios
hidrodinamicos. A solugdo consiste na aplicacado do método SUPG de elementos finitos
para a discretizagdo espacial e um método generalizado de diferencas finitas,
denominado de familia 0, para a integragdo da componente temporal da equacao.

O procedimento apresentado teve seu desempenho avaliado através de testes com
dados sintéticos. O primeiro destes testes foi o caso classico de um transporte
puramente advectivo em um campo rotacional com velocidade angular constante. Além
disso, avaliou-se também sua aplicabilidade em casos mais proximos da realidade como
o transporte de um poluente hipotético em um trecho de um rio que possui seu campo
de velocidade invaridvel no tempo. O ultimo experimento simulou a conducdo do
fosforo total no lago Agua Preta a partir de dados reais coletados entre os meses de
novembro de 2008 a outubro de 2009. Nesta simulagdo os campos de velocidade foram
gerados com informagdes sobre altura da lamina de agua e vazao na entrada do lago
para cada més do intervalo de tempo supracitado e todos os campos de velocidade
foram considerados invaridveis no intervalo de tempo de 30 dias. A concentra¢do de
fosforo, por sua vez, teve medigdes feitas na entrada e na saida do lago. A partir dai,
utilizando os dados a montante do modelo, juntamente com informagdes hipotéticas
para fontes pontuais, simulou-se o transporte do fosforo até a jusante, aplicando-se uma
taxa constante de consumo deste elemento dentro do modelo. O resultado obtido neste
teste assinalou a necessidade de informagdes a priori mais precisas para uma analise
quantitativa mais acurada do processo em questdo. Porém, ele indicou que ¢ possivel
obter uma avaliacdo qualitativa, mesmo nestas condi¢des, uma vez que o método
utilizado gerou resultados que recuperaram o comportamento dos dados reais e ndo

introduziu anomalias espurias, gerando, desta forma, solucdes fisicamente coerentes.
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Isto posto, pode-se argumentar que a metodologia adotada ¢ suficientemente
genérica, podendo ser aplicada em situagdes que possuem a equagdo de advecgdo-
difusdo como base, tendo-se em mente suas especificidades, como por exemplo, o

transporte de sedimentos.

8.2 - SUGESTOES PARA PESQUISAS FUTURAS

Ao longo do desenvolvimento deste trabalho, constatou-se o aparecimento de
alguns aspectos importantes que nao foram cobertos por este estudo, em funcao de
algumas limitagdes. Estes aspectos nao comprometeram os objetivos da pesquisa,
porém eles indicam que ela pode ser continuada no desenvolvimento de outros
trabalhos. Desta forma, como sugestdes para trabalhos futuros, pode-se indicar:

- Estudo mais aprofundado sobre o coeficiente de difusdo, através de modelos
matematicos e de analise de dados experimentais;

- A obtencdo de dados mais minuciosos para a andlise da dispersdo de poluentes
em ambientes reais;

- Andlise pormenorizada da cinética das reagdes para outros elementos quimicos
importantes no estudo da qualidade da agua;

- Exploragao dos modelos de iteracao entre poluentes e entre estes e particulas de

sedimentos.
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