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Introdugdo

Dentre os problemas mais imporfantes no gerenciamento da qualidade de dguas subterrdneas
destacam-se as contaminag@es por compostos orgdnicos e o desenvolvimento de tecnologias eficientes
para remedid-las. Métodos como atenuacdo natural e forgada apresentam-se como alternativas
economicamente e ecologicamente vidveis de tratamento da contaminagdo. A biodegradagto é um
processo chave no desenvolvimento destas tecnologias e a sorgdo dos contaminantes na matriz porosa
do solo apresenta-se com um grande potencial de interferéncia na predigdo da magnitude da
biodegradagdo. Tais processos tém sido estudados separadamente e poucas informagdes existem
sobre o acoplamento entre eles, considerando-se, sobretudo, biodegradagdo ndo-linear. Deste modo,
neste frabalho apresenta-se uma modelagem matemdtica e computacional para o problema do
transporte de contaminantes orgdnicos em um meio poroso saturado com reagdes ndo-lineares de
biodegradagdo e sorgdo em modos de equilibrio e ndo equilibrio. Este problema é fortemente ndo linear
devido aos termos relacionados aos processos de biodegradagdo e também a escolha de isotermas do
tipo Freundlich para os modos de sorgdo. Além disso, o acoplamento do sistema de equagdes para as
concentrages na fase fluida e na fase sélida torna o problema ainda mais complexo. No obtengdo do
problema discreto emprega-se o método de elementos finitos estabilizados SUPG (Streamline Upwind
Petrov Galerkin) na aproximacdo espacial da equacdo do transporte associado com uma familia
trapezoidal generalizada de métodos (Euler implicito) na discretizagdo temporal. Além disso, usa-se
um esquema de linearizagdo do tipo Newton para aproximar os termos ndo lineares associados a sorgdo
e a biodegradagdo e o método de Picard no tratamento do desacoplamento. Portanto, é entdo proposto
um algoritmo completamente acoplado para resolver o sistema de equagdes envolvido. Os resultados
computacionais sdo resolvidos para diferentes coeficientes e expoentes das isotermas de Freundlich,
modelando os modos de sorgdo em equilibrio e ndo-equilibrio. As influéncias dos processos da sorgdo
sobre o transporte de contaminante com biodegradagdo ndo-linear sdo entdo estudados. Os
resultados demonstram que sorgdo ndo-linear deveria ser acoplada com modelos de transporte de
modo a predizer precisamente biorremediagdo e processos de atenuagdo natural. Dando continuidade a
esta pesquisa planeja-se incluir a técnica de decomposigdo de operadores para estudar problemas
ambientais mais realisticos de contaminagdo de dguas subterrdneas .

Modelagem Matemdtica
O modelo matemdtico que descreve o transporte de um contaminante, com transferéncia de massa
entre as fases sélida e fluida e reagdo de biodegradagdo em um meio poroso saturado ¢ dado por:
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onde (‘%/e a concentragdo do contaminante na fase fluida e § ¢ a concentragdo do soluto na fase
sélida ¢ avelocidade e D € o coeficiente de difusdo. ), J, e J, sdo constantes que valem 1
se os processos de sor¢do em modo de equilibrio, sor¢do em modo de ndo-equilibrio e reagdo,
respectivamente, sdo considerados e O, caso contrdrio. As fungdes @(Q)e LIJ(Cl) sdo isotermas
de sor¢do para o modo de equilibrio e ndo equilibrio , respechvamenfe e FZ(C1 e a fungdo que
determina a reagdo de biodegradagdo e, finalmente, K ¢é a constante de reagdo para o modo de ndo
equilibrio.

Aqs equagdes (1) e (2), juntamente com condi¢des de conforno e iniciais adequadas, formam um
sistema de equagdes diferenciais acoplado onde sdo introduzidas ndo-linearidades através da escolha
das funcdes relacionadas ds isotermas e a reagdo de biodegradagtio. Neste trabalho, serdo
consideradas isotermas de Freundlich e reagdo de biodegradagdo linear ou do tipo Monod com
limitagdo simples (i.e., apenas a concentragdo do contaminante limita a biodegradagdo). As expressdes
que deferminam estes termos sdo definidas como:

i) isoterma de Freundlich: P(C) = W(C)) = K,CP ®
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Em (3), (4) e (5), Ko , V b e Kh sto valores constantes que representam,

p
respectivamente, o coeficiente de dlsfr‘lbwgao o pardmetro de ndo-linearidade, fator de decaimento
bioldgico, velocidade mdxima de reagdo, concentragdo da biomassa e constante de meia saturagdo.

ii) biodegradagdo linear:

iii) biodegradagdo do tipo Monod com limitagdo simples:

Metodologia de Resolugdo

Para introduzir o algoritmo de solucdo empregado, primeiramente apresenta-se a dlscrehzaguo
temporal usada. Seja, entdo, 0=t <t'<t* <m&t" =T tal que 1, =(t"t"), n=1ILN
uma partigdo de ! . O tempo é uniformemente dividido e o passo de tempo é dado por At=t"
com N=T/At | Entdo, o esquema de diferencas finitas de Euler implicito aplicado para discretizagdo
da derivada temporal é dado por
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A formulacdo totalmente discreta do problema definido por (1) é completada COB a discretizagdo
espacial através do método de elementos finitos SUPG aplicada em (1). O dominio ¢ particionado
em N, elemenfos com mr“auho |'I=L/Ne (malha uniforme). Cada elemento Q. ¢é tal que

onde C' =C,(x,t") e H(C/,

o= 059, e Nea . Portanto, o problema completamente discreto torna-se:
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¢ o termo residual. O pardmetro de upwmd 7, tem dimensdo de fempo e é definido como
7=hé(R)/2IV| ,onde &R)=0oth) /P, e R=IVIW/2D & o nimero de Peclet de

malha (ad[_‘mensropal) que avalia a relagdo entre o termo convectivo e difusivo para a discretizagdo
usada. sdo as contrapartidas finitas dos espagos V= c(x) TH*(Q);c(0) =C,,

e [V\(X)DH Q) V\(U)—d onde G éa condigdo de contorno esquerdo de Dirichlet para

C, . O problema (7) junto com a equagdo (2) discretizada através método de diferencas finitas de
Euler implicito, forma um sistema ndo linear e acoplado. A linearizagdo é feita pelo método de
Newton, adotando-se um processo iterativo onde em cada passo de tempo, as funcdes nuo llneures sdo
aproximadas, em cada nivel kdo processo iterativo, pela sua curva tang em G* !
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Substituindo (9)-(11) em (7) e e tomando S"'k = S"‘k»l
linearizado e desacoplado.

(Picard), obtém-se um sistema algébrico

Concentration (mgrL)

Simulagdo Computacional

Apresentam-se, agora, simulagdes computacionais do modelo matemdtico (1)-(2) obtidas através da
metodologia proposta. Nas simulagdes foram utilizados elementos lineares. Em todos os casos
considerados V =10m/diae os pardmetros das isotermas de Freundlich sdo K,=10 e p=075 .
Nas figuras (1), (2), (5) e (6) ndo hd biodegradagdo (y,=00) , At =0.00le h=0.01. Estas figuras
representam a introdugdo de pulso de um contaminante perto do contorno esquerdo, que se propaga
no dominio de comprimento L =10.0m  por convecgdo e difusdo, sofrendo processos de sorgdo. As
condigdes de contorno para estes casos sdo de Dirichlet nula no contorno esquerdo e fluxo nulo no
contorno direito. As condi¢des iniciais sdo C(x0)=10mg/L, se X1 e C(x0)=0.0mg/L, caso contrdrio.
A condigdo inicial para a fase sélida, quando for considerada a sor¢do em modo de ndo equilibrio
(v,=10) édadapor S(x0)=W(C(x0). Na figura (7) sdo plotados os processos de biodegradagdo
e a combinagdo deles com o processo de sorgdo. Para estas simulagdes as condi¢des de contorno sdo
C,(0)=100mg/L, e fluxo nulo no contorno direito. A condigdo inicial € nula , o tamanho do dominio
é L=1000m , h=o01e At=02 As situagdes mostradas nas figuras abaixo, podem ser divididas em
cinco casos:
Caso 1) o transporte com sor¢do em modo de equul:bmo ( n=10 e
sorgdo em modo de ndo equilibrio ( 1,=00 e =10 ) sdo mostrados na Figura 1 (e-pontilhado e
ne-continuo, respectivamente) em diferentes dias (0,2,4 6,..14 e 15) , com difusdo  D=0.an?/dia

e coeficiente ~ K=10000 para a sorgto em modo de ndo equilibrio;
Caso 2) a mesma situagdo plotada na Figura 1 é apresentada na Figura 2 com convecgdo fortemente
dominante: D =0.0001n7/dia;
Caso 3) os resultados obtidos por Kacur et al. (Solution of contaminant transport with equilibrium
and non-equilibrium adsorption, Comput, Methods. Appl. Mech. Engrg. 194 (2005) 479-489) referentes
aos casos das Figuras 1 e 2, sdo mostrados nas Figuras 3 e 4 , respectivamente, para validar a robustez
e precisdo da metodologia proposta neste trabalho ;
Caso 4) os transportes com sorgdo em modo de equilibrio ( ,=1.0 e y,=00 ) e combinado com a
sorgdo em o modo de ndo equilibrio ( ¥,=1.0 e =10 ) sdo comparados nas Figura 5 e 6 com
para K=10°e K=50 , respectivamente, em 4 dias diferentes (0, 2,6 e 10) com coeficiente de
difus@o dado por  D=0Inf/dia . As linhas pontilhadas representam a sor¢do em modo de equilibrio
(e) e as linhas continuas (pontos) representam a combinagdo da sorgdo de equilibrio e ndo equilibrio
(mix).
Caso 5) o transporte com biodegradagdo ( 1, =00 »,=00 e = ), o fransporte com
biodegradagdo e com sorcdo de equilibrio (=10 , y,=00 e Vs=10 ) e o transporte com
sorgdo em modo de equilibrio apenas ( ,=1.0 ,  y,=00 e y,=0.0) sdo comparados na Figura
7. Para a biodegradagdo sdo usadas as cinéticas linear com a=02 e Monod simples com V, =1.0

K,=10 e b=02 .
Nos casos (1), (2) e (3) o valor escolhido para a constante foi k=10000 . Sabe-se que um valor alto
para o coeficiente de reagdo da sor¢do em modo de ndo equilibrio, aproxima a situagdo K- na
qual o sistema (1) -(2) com ( ;=00 ,y,=10 ey;=00 ) reproduz o modo de equilibrio puro. Tal
situagdo pode ver verificada nas Figuars 1-4. O caso (4) mostra que o transporte com os dois tipos de
sorgdo combinadas se reduz ao caso de sorgdo em modo de equilibrio para valores pequenos do
coeficiente K (veja Figura 5) e que os efeitos sdo somados se este valor aumenta (Figura 6). O
caso (5), mostrado na Figura 7, é extremamente importante pois mostra que, na predigdo do
transporte de plumas de contaminante, os efeitos causados pela escolha do tipo de cinética de
biodegradagdo e do tipo de sor¢do ou mesmo a auséncia de algum destes processos no modelo pode
interferir no comportamento do fransporte do contaminante e, conseqiientemente, na escolha dos
processos de remediagdo da regido contaminada .
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