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Resumo. Dois modelos matematicos sdo propostos para o transporte reativo néo-
linear de contaminantes na sub-superficie, o primeiro considerando o processo de
biodegradagao aerdbia de duas espécies de contaminantes, e o segundo sob condicoes
aerébia e anaerébia de biodegradacao de uma tnica espécie poluidora. Para resolver
numericamente esses modelos é aplicada uma metodologia completamente acoplada
(CA), no sentido que todos os operadores diferenciais de cada equagao de transporte
sao discretizados e resolvidos simultaneamente como um sistema completo. Desta
forma, sdo empregados os métodos SUPG (Streamline Upwind Petrov Galerkin), de
elementos finitos, e Euler Implicito, de diferencas finitas, nas aproximacgoes espaciais
e temporais, respectivamente, e um algoritmo iterativo associado ao método de
Newton na linearizagdo e no desacoplamento dos sistemas de equagoes resultantes.
Resultados numéricos sdo apresentados para demonstrar e ilustrar a eficiéncia das
metodologias propostas quando aplicadas a modelagem de situagoes de interesse na
contaminagdo de dguas subterraneas.

Palavras-chave. Modelagem matematica, métodos estabilizados de elementos fi-
nitos, transporte reativo nao-linear.

1. Introducao

Modelos de transporte reativo nao-lineares sao bastante uteis para prever o compor-
tamento de contaminantes na subsuperficie. Eles podem ser usados para planejar
estratégias efetivas de bioremediagao em regides contaminadas, visando a protegao
das reservas de aguas subterraneas. E usual modelar a biodegradagao cinetica-
mente, isto é, relacionando as taxas de utilizacao dos substratos, dos nutrientes e
de crescimento microbiano as concentragoes das substancias envolvidas na reagao,
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tais como as dos préprios substratos e nutrientes [1, 4, 8]. Em geral, essas taxas sao
dependentes do que se denomina substrato limitante do crescimento, que é aquele de
menor proporgao e que é consumido primeiro [8]. Os modelos cinéticos sao incluidos
através de termos de fonte/sorvedouro nas equagoes de transporte das substéncias
consideradas.

Neste trabalho dois modelos matematicos sao propostos para o transporte de
contaminantes com biodegradacao na subsuperficie, um levando-se em conta pro-
cessos de biodegradacao aerébia de duas espécies de contaminantes e outro o trans-
porte sob condicoes aerdbia e anaerébia de biodegradagao de uma tnica espécie
poluidora [5]. Apesar destes modelos serem mais precisos do que aqueles usual-
mente estudados na literatura, em que apenas processos lineares estao envolvidos,
suas nao linearidades e os acoplamentos presentes dificultam a obtengao de solugoes
analiticas para esta classe de problemas. Portanto, aproximagoes numéricas devem
ser aplicadas para resolver aproximadamente os sistemas de equagoes resultantes.
Assim, uma metodologia numérica completamente acoplada (CA) é desenvolvida
e empregada na simulagao dos modelos em questao. Ela é denominada completa-
mente acoplada no sentido que todos os operadores diferenciais de cada equagao de
transporte sao discretizados e resolvidos simultaneamente como um sistema com-
pleto. A metodologia é seqiiencialmente implicita, pois as equagoes sao resolvidas,
uma apods a outra, de forma seqiiencial e dependendo das outras varidveis do sis-
tema. Os métodos de elementos finitos estabilizados SUPG (Streamline Upwind
Petrov Galerkin) e de diferengas finitas Euler Implicito sdo usados e aplica-se um
algoritmo iterativo associado ao método de Newton para a linearizagdao e para o
desacoplamento do sistema de equagoes.

Este trabalho estd organizado na seguinte estrutura. Na Secao 2 um modelo
geral nao-linear descrevendo o transporte de contaminantes em um meio poroso sub-
superficial é introduzido. Dessa forma, define-se os problemas de interesse e seus
resultados numéricos como simples extensoes, nas Secoes 4 e 5, respectivamente.
A metodologia numérica desenvolvida para resolvé-los encontra-se na Secao 3. Por
ultimo, na Secao 6, sao feitas algumas consideragoes e conclusoes.

2. O Modelo Geral

Com o objetivo de definir claramente a metodologia numérica e a modelagem ma-
tematica dos problemas propostos, apresenta-se aqui um modelo geral de equagoes
diferenciais nao-lineares acopladas que descreve o transporte de um doador de
elétrons (contaminante) (Cp), de um aceptor de elétrons (C3) e do crescimento
de uma biomassa bacteriana (b;) na sub-superficie. Portanto, as equagoes de ba-
lango de massa para o doador de elétrons na fase fluida (C;), para o aceptor de
elétrons (Cy) e para a biomassa (b1) s@o dadas por

o, a0, 92Cy
ot "V or P

+R1<Cl,02,b1) =0, (2.1)

9Cy  0Cy 9*Co _
W"’Vaix - D 8952 +R2(01702ab1) —Oa (22)
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ob
671 = R3(Cy,Cy,by), (2.3)

para todo z € (0,L) et > 0. Os processos de biodegradacdo sao introduzidos pelas
cinéticas de Monod de taxa minima, definidas pelas fungdes nao-lineares R;(-, -, ),
1 = 1,2,3, apresentadas nas Secgoes 4 e 5. Para resolver numericamente o modelo
nao-linear proposto acima é necessario ainda definir condicoes de contorno e iniciais
apropriadas para a regidao de estudo considerada, Q = [0, L]. Para o contorno direito
(x = L), assume-se que a condi¢do de derivada nula é vélida e para o contorno
esquerdo (x = 0) estabelecem-se condigdes de Dirichlet, isto é,
0C;(L,t)

T = 0, CZ(O,t) = Cr“ 1= 172 (24)

Além disso, condigoes iniciais sdo dadas por
Ci(x,0) = C?, by(x,0) =0 i=1,2. (2.5)

Em (2.4)-(2.5), C;, C?, i = 1,2, e b} sdo constantes conhecidas. Portanto, o sistema
(2.1)-(2.3), juntamente com as condi¢oes de contorno (2.4) e com as condigdes inici-
ais (2.5) constitui o modelo padrao para o problema de determinar numericamente
as varidveis C7, Cs e by. O leitor interessado por um modelo ainda mais geral, que
analise os efeitos da combinacao dos processos de sorgao e de biodegragao sobre o
transporte de contaminantes podera consultar [5].

3. A Metodologia Completamente Acoplada (CA)

A seguir, apresenta-se a metodologia numérica completamente acoplada (CA) em-
pregada na resolucao do modelo padrao (2.1)-(2.5). Seja 0 =10 < ¢! <2 < .. <
tV = T uma particdo de I = [0,7]. Considera-se que o tempo é uniformemente di-
vidido e o passo de tempo é dado por At =t"—t""1 n=1,...,N,com N = T/At.
Entao, aplica-se o método Euler Implicito de diferencas finitas na aproximacao das
derivadas temporais. Denotando por C' = C;(z,t"), i = 1,2 e b} = by(z,t"), segue
que

n n n— acn aQC” n mn T
riep) =cp -+ ao(vEE - p8EL L mer cpan ) =0 ()

n n n— acn 82071 n n n
R2(C3) = C3 -5 1—|—At(V 81'2 -D 33322 +R2(01502ab1)) =0, (3.2)
by — bt = AtR3(CY, O3, bY), (3.3)

é o sistema discretizado no tempo associado ao problema continuo (2.1)-(2.3), onde
Ri(CP), i = 1,2, sao os residuos das equagbes de transporte (2.1) e (2.2), respecti-
vamente.

A discretizagdo completa é obtida através da aplicacdo do método de elementos
finitos SUPG (Streamline Upwind Petrov Galerkin) [3] nas equagoes (3.1) e (3.2).
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Este método foi escolhido ji que problemas de transporte com biodegradagao em
meios porosos sao considerados predominantemente advectivos [1, 2, 8] e o método
de Galerkin usual apresenta oscilagbes nao fisicas neste caso [3]. Seja o dominio €2
particionado em N, elementos com tamanho h = Az = L/N, (malha uniforme).
Cada elemento Q. é tal que Q = UiV:l Q. com ﬂi\[:el Q. = 0. Logo, os problemas de
transporte (2.1) e (2.2), totalmente discretos, sdo definidos por:

(i) dados C7~ " C3" e b7 encontrar, Vn = 1,..., N, C]"" € V] satisfazendo

h

dr =0 Yu" e Wh, (3.4)

xr

Ne
/ R (CT M w'dr +) / Rl(Cf7h)TVag}
Q e—1"

(i) dados Cy~ " C" e b"" | encontrar, ¥n = 1,..., N, Cy""" € V' satisfazendo

N. h
/ Ro(CoMywhde + Z/ RQ(Cg’h)TVaa%dx =0 Yu" e Wh. (3.5)
Q e=1"%

O sobreescrito h refere-se a solugao na malha de elementos finitos. O parametro de
upwind 7 ¢ definido por 7 = h&(Pe)/2|V| [3], onde &(Pe) = coth(Pe) — (1/Pe) com
Pe = |V|h/2D o ntimero de Peclet de malha (adimensional), que avalia a relagao
entre os termos advectivos e dispersivos. Vih e W’ séo as contrapartidas finitas dos
espagos V; = {ci(x) € HY(Q);¢;(0) = Ci}, i =1,2e W = {w(z) € H(Q);w(0) =
0}. Neste trabalho, utilizam-se apenas elementos lineares. As nao linearidades
e o acoplamento sdo inseridos nas equagbes totalmente discretizadas (3.4) e (3.5)
através dos termos R;(-,-,), i = 1,2, 3, dependendo das cinéticas escolhidas.

. . . . - . h h
Daqui em diante, para simplificar a notagao, substitui-se C;"" por ¢ e b"" por
b}. Para tratar as nao linearidades e o acoplamento propoe-se um algoritmo baseado
no método de Newton [6, 9]. Primeiramente, as fun¢des nao lineares séo substituidas
(numa certa vizinhanga) por sua aproximacao linear, obtida tomando os primeiros
termos do seu desenvolvimento em série de Taylor. Em seguida, substitui-se esta
aproximagao nas equagoes (3.4) e (3.5) e determinam-se as solugdes para as equagoes
linearizadas. Entao o processo é repetido sistematicamente até que seja atingido
o grau de aproximagao desejado. Para descrever este processo iterativo, denota-se
o {ndice de iteracao por k. As fungdes R;(-,-,-), ¢ = 1,2,3, no nivel de iteragao
~ ~ . n,k—1 o
k, sao entao aproximadas por curvas tangentes em c; Substituindo-se essas
aproximagoes lineares nos termos Ry () € Ra(-) de (3.1)e (3.2), obtém-se

5‘0?’k D 820?’k
Oz 0x?

+ dR1<C;L7k_17 Cg7k_1a b?k_l) (cn,k _ Cn,k—l)
dCl 1 1

Rl(c?’k) :c?’k — A

+ (Rl (C’;L,k‘fl, Cg,kfl’ b711,k71)
(3.6)
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803”C B Da%g”“
ox 0z2

+ dR?(c;’lL’kilv C;kila lel,kil) (Cn,k . Cn,kfl)
dCQ 1 1 .

Ro(cy®) =cp* — it + At|V + (Rg(c;”klmg’kl,b?’kl)

(3.7)

Combinam-se entao as formulagoes dos problemas de transporte totalmente dis-
cretas (3.4)-(3.5) com as aproximagoes linearizadas (3.6)-(3.7), considerando-se a
aproximagcao por diferencas finitas do problema de crescimento bacteriano, equagao
(3.3), em um esquema iterativo do tipo Newton. Portanto, é construido um algo-
ritmo iterativo para a solucao do problema padrao (2.1)-(2.5) em cada tempo t",
n=1,...,N [5]. Neste algoritmo, a solugdo em cada tempo t" é encontrada quando
as solugdes z¥ e £~ 1, obtidas em duas iteracdes consecutivas, estdo suficientemente
préximas, de modo que |[z% — 21| = maxpn9i||ak — xf|| < tol, onde tol é a
tolerancia pré-estabelecida e k., é 0 nimero maximo de iteragoes em cada passo
de tempo onde o algoritmo é aplicado.

Observa-se que a metodologia proposta é seqliencialmente implicita, pois as
equagoes sao resolvidas, uma apds a outra, de forma seqiiencial e dependendo das
outras varidveis do sistema.

A seguir, a partir do modelo geral (2.1)-(2.3), serdo apresentados dois proble-
mas de transporte de contaminantes na sub-superficie considerando processos de
biodegradacao aerébia e anaerdbia.

4. Primeiro Modelo

Descreve-se nessa se¢ao a modelagem matematica para um problema de transporte
com biodegradagao aerdbia de duas espécies de contaminantes na sub-superficie,
ilustrado por um cendrio de contaminagao onde dois doadores de elétrons (contami-
nantes) sao degradados pela presenca de uma biomassa aerdbia, através do mesmo
sistema de enzimas. Ou seja, acontecerd competicao entre os doadores de elétrons
pelo mesmo sitio enzimdtico, responsavel pela reagdo. Desta forma, seja C7 a con-
centragado do primeiro doador (doador 1) de elétrons na fase fluida, que provoca
inibigdo no segundo doador (doador 2) presente, representado pela concentragao Cs
e, finalmente, seja C; a concentragao do aceptor de elétrons e b; a quantidade de
biomassa. Portanto, o sistema de transporte reativo nao-linear com biodegradacao
aerdbia para as varaveis em estudo é descrito pelo modelo geral (2.1)-(2.3) acrescido
de mais uma equagao de transporte, para Cs, ou seja,

9C; 90, 9?Cy

o Ve Pan

+ Ry(Cy,Cy, Cs,by) = 0. (4.1)

A competicao pelo mesmo sitio de enzimas, mencionada acima, pode ser modelada
introduzindo-se um fator de inibigao competitiva I, no modelo cinético do doador
que seria naturalmente degradado pela biomassa se o outro doador nao estivesse
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presente. Supoe-se que a degradagao de um outro doador presente no meio provoca
o crescimento da biomassa e aumenta o consumo do aceptor de elétrons. Além
disso, considera-se que o substrato limitante do crescimento sao os dois doadores
juntos ou o aceptor, ou seja, como existem dois doadores de elétrons, o aceptor sera
limitante quando sua concentracao for menor que a concentracao de qualquer um dos
doadores. Para representar claramente essas hipéteses e definir totalmente o modelo
de transporte a ser estudado, apresenta-se, a seguir, as expressoes cinéticas para
todas as espécies envolvidas (R;(Cy,Ca,C3,b1)), i = 1,...,4, dadas por cinéticas
de Monod de taxa minima [8]. Deste modo, tem-se

Y,
Ri(Cy,Cy,C3,b1) = (1 —7)K1(Cy) + 7ng K»(Cs), (4.2)

B Ye, Ye,
Ry(C1,Co,C3,b1) = vK3(Ca) 4 (1 — ) Yo Ki(Cy) + Yo K3(Cs)|,  (4.3)

R3(01,02,03,b1) = (1 —’y) [Y01K1(01)+Y03K3(03)] +’}/YCZK2(CQ) —mby, (44)

Y, ~
Ry(Cy,Cy, C3,b1) = (1 —7)K5(C3) + 7ng K»(Cs), (4.5)
V.E(C;)b1C; . Vi (C5)b1Cs
K, (C:) = mL ) J =1,2, K3(Cs) = m 4.6
R YA e N R v (AT A e N
~ . anl(CQ)blCQ N C1 . bl
RO = g Ry oy - TR PR, (D)

. (C C)_ 18602SClouCQSCgOll(CQ>01602>03601+C3>02),
TR T 0500y > CreCy > CyeCy + O3 < Ca
(4.8)
E importante destacar que o doador 1 nao sofre efeito direto da competicdo com
o doador 2, mas ele influencia diretamente o doador 2. Portanto, considera-se que
o doador 1 é de certa forma “mais forte” do que o doador 2. Além disso, deve-se
observar que o fator de inibigao competitiva I, é inserido no termo de reagao do
doador 2, equagao (4.5), tanto no caso em que o aceptor de elétrons é limitante
(v = 1) quanto na situagdo onde os doadores s@o limitantes (y = 0). SimulagGes
foram realizadas para este primeiro modelo usando os parametros de discretizacgao
dados Tabela 1, onde os valores para o campo de velocidades (V') e o coeficiente de
difusao (D) foram adotados de acordo com o trabalho de Krinded e Celia [8].

Tabela 1: Parametros de discretizagao.

Az | At ] Vv \ D | Pe | Ne [ nnode
0,5m | 0,5dia | 1,0mdia"" | 0,2m?dia" | 1,25 [ 200 | 201

Além disso, na Tabela 2 apresenta-se os parametros cinéticos considerados [1,
2, 8] para o cédlculo das expressoes R;(+,-,-), = 1,...,4, definidas em (4.2)-(4.5).
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Tabela 2: Parametros cinéticos.

Vi(Cy) [V (Co) [ ViH(Cs) [ KI(Cy) | KL(Cy) [ KJ(Cy)
1/dia | 1/dia | 0,1/dia | 0,1mg/L | 0,1mg/L | 0,2mg/L

Yo, | Yo, | by
0,25 [ 0,125 [ 0,2mg/L

Finalmente, as constantes de inibicao competitiva e de acimulo de biomassa usadas
sdo [8]: K. = 0,001 mgL™'e K, =1,0mgL~t e Yo, = Y¢,.

As Figuras 1-4 mostram a evolugao do comportamento das quatro espécies en-
volvidas para 34 (esquerda) e 68 (direita) dias, com variagoes nas condigdes no
contorno esquerdo para Cq, Cs e C3 e nas condigoes iniciais para Cy. Mantendo-se
as condigoes iniciais para Ci(t,x) e C3(t,x) sempre nulas, ou seja, C1(0,z) =0 e
C3(0,z) = 0 variar-se-4 somente a condicao inicial para Cs(t, ) nos casos simulados.
Deste modo, o doador 1 (C) estd representado pela linha tracejada, o aceptor de
elétrons (Cy) pela linha continua, a biomassa (b1) pela linha pontilhada e o doador
2 (C3) pela linha trago-ponto.

11 11

Ceptor ™ mm— ACEDLOY
10 fEBT o g
9 B 10adors —im: 0 s Uoaa0r 3 =
S | Y
M. K
8 \ 8 .
= ) = N
s 7 \ s 7 \
Es H E 5 \
g : g !
g ° } g°® 4
= = '
g 4 i 5 4 %
g 1 2 5
§ 3 : §3 }
i
2 i 2 \ 5\
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H k)
1| ....'. ........... oy 1 ‘ ~ b
0 0
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Figura 1: Perfis das concentragdes para o 1° modelo em 34 dias (esquerda) e 68 dias
(direita). C1(0,t) = 10mgL~"t, Co(0,t) = 3mgL~", C5(0,t) = 1mgL~!,Ca(x,0) =
3mgL~1L.

Observa-se nas Figuras 1 e 2 que a taxa de biodegradagdao do doador 2 na
presenca do doador 1 é reduzida e quase nao se percebe, por causa da introdugao
do fator de inibicao competitiva em sua cinética. Na Figura 1, nota-se que, mesmo
onde o doador 1 estd ausente, a biodegradacao do doador 2 nao aparece, pois todo
aceptor disponivel foi usado na degradacdo do doador 1. Quando a concentragao
inicial do doador 1 é pequena, como na Figura 2, a concentragao do aceptor é
suficiente para garantir uma taxa maior de biodegradacao do doador 2 nos lugares
onde o doador 1 foi completamente biodegradado. Na Figura 3 aumentou-se o
nivel de aceptor e foram injetadas concentragoes menores de doadores. Pode-se ver
entao que embora haja a inibigao do doador 2 durante a degradacao do doador
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Figura 2: Perfis das concentragoes para o 1° modelo em 34 dias (esquerda) e 68
dias (direita). C1(0,t) = 1mgL™!, C3(0,t) = 3mgL~!, C3(0,t) = 10mgL~*,

Co(z,0) = 3mgL~1.
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Figura 3: Perfis de concentragao
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Ca(x,0) = 5mgL~".
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Figura 4: Perfis de concentracio para o 1° modelo em 34 dias (esquerda) e 68
dias (direita). C;(0,t) = 1mgL~t, C3(0,t) = 8mgL~*t, C3(0,t) = 2,5mgL™*,

Co(x,0) = 8mgL~1L.
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1, a quantidade de aceptor é suficiente para degradar parte do doador 2, antes
que este atinja regioes mais distantes da fonte de contaminacao. Nota-se que o
crescimento bacteriano foi acentuado nesta situagdo. Quando o oxigénio/aceptor
(Co(0,t) = 8mgL~') é abundante, Figura 4, os dois doadores sio completamente
degradados perto da fonte de contaminacao e sua plumas nao sao propagadas no
dominio, conforme tem sido ilustrado na literatura [8].

5. Segundo Modelo

Neste segundo modelo estuda-se o transporte de um contaminante com biode-
gradacao aerdbia e anaerdbia. Apesar da rota metabdlica aerdbia ser preferenci-
almente utilizada pelos microorganismos subsuperficiais, na auséncia do oxigénio
nota-se que alguns substratos sao degradados devido a presenca de microorganis-
mos anaerdbios facultativos ou obrigatérios, que utilizam outro tipo de aceptor de
elétrons para a degradagao. Neste caso, simula-se aqui um cenério de contaminagao
devido ao transporte e a degradagéo de um doador de elétrons (contaminante, C),
que é degradado por dois grupos de biomassa, um aerébio e outro anaerébio. O
grupo aerébio (biomassa 1, by), como no modelo anterior, utiliza como aceptor de
elétrons o oxigénio (aceptor 1, Cq) e considera-se que o grupo anaerébio (biomassa
2, bo) utiliza, por exemplo, o nitrato (aceptor 2, C'5). Supoe-se ainda que a pre-
senca do aceptor 1 inibe o metabolismo anaerébio e este comportamento pode ser
modelado através de um fator I,, de inibigdo nao competitiva, onde a substancia
inibidora é o oxigénio. Portanto, o sistema de equagoes que descreve o cendrio de
contaminacgao em estudo é composto de cinco equagoes, a saber: as quatro equagoes
do primeiro modelo, correspondentes as varidveis Cq, Ca, by e Cs, acrescidas de uma
nova equagao de crescimento de biomassa para a varidvel bo, ou seja,

0bo
ot = R5(C1,C2,Cs3,b1,bs). (5.1)
As expressoes cinéticas (R;(C1,C,Cs,b1,b2), ¢ = 1,...,5) sdo agora definidas
através de cinéticas de Monod de taxa minina escritas em funcao das cinco variaveis
envolvidas. Desta forma, tem-se

Ri(C1,C2,C5,b1,b2) =(1 — 1) K{ (C1) + (1 — 72) K7 (Ch)

\z Y2 (5.2)
+71Y7652K21(02) +72Y7%K§(03)7
Cl Cl
1 YCl'l 1
Ro(C1,Ca,C3,b1,b2) = 11 K5 (C2) + (1 — ’Yl)Yl Ki(Cy), (5.3)
Cy
R3(Cy,Ca,C3,b1,ba) = (1 — m1)YE, K1 (Ch) + 1Y, K5 (Ca) — maby, (5.4)
2 YC21 2
R4(Cl, 02, 03, bl, bg) = ’)/QKS (03) + (1 — ’)/Q)Yz K1 (Cl), (55)
C3

R5(C1,C2,C3,b1,b2) = (1 — 72)YE, K7 (C1) + 12YE, K3(C3) — mabs, (5.6)
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Vi (Ci)b )
K} (Cj) =—2 =1,2,
R T -
V2 (Ci)baCy '
K’?(Cl): m(2 ) 2 ) :]—737
Iy, In, (K3(C;) + C)
Cs 0 se C; < C2 (o doador limita by),
Iy=14 -2, 5 =7(C1,Co) = 5.8
K, 7 =m(C1,C) {1 se Cy < (1 (o aceptor 1 limita by), (5:8)
0 se C1 < C3 (o doador limita bs),
Y2 =72(C1,C3) = 1< 05 fta bo) (5.9)
1 se C3 < C1 (o aceptor 2 limita by).

Nas equagoes (5.4)-(5.7), a constante m; e o fator I, sdo, respectivamente, o
coeficiente de decaimento e o fator de inibi¢do por biomassa relativos a b;, i = 1, 2.
A constante de inibigdo correspondente a I, é K. As constantes Yéj, j=1,23,
nas equagoes (5.2)-(5.6) sdo os coeficientes de producao da biomassa i, i = 1,2. Os
parametros de discretizagao empregados aqui sao os mesmos da Tabela 1 da segao
anterior; os demais parametros, condigoes iniciais e de contorno sao dados na Tabela
31,2, 8]

Tabela 3: Parametros para o segundo modelo.

Parametro Valor \ Parametro Valor \ CIlLC.* Valor
VI(C1)  1,0dia ! Y2, 0,250 C1(0, 1) 10,0mgL T
V2(Cy) 1,0dia™" Y021 0,200 C5(0,1t) 03,0mgL~"
V51(Cy) 1,0dia" Y012 0,125 C5(0,¢t) 02,0mgL~*
V2(C3) 1,0dia™" Y023 0,100 Cq(z,0) 00,0mgL~*
K} (Cy) 0,1mgL~! my 0,010 Cy(z,0) 03,0mgL~*
K2 (Cy) 0,1mgL~t Mo 0,010 Cs(z,0) 00,0mgL~"
K} (Cy) 0,1mgL™" K, 0,100 b1(z,0) 00,1 mgL~"
K?(Cs)  0,1mgL~! Ky, 1,000 by (z,0) 00,2mgL~*

Ky, 1,000 | 2950 =123 00.0mgL~!

*Condigao Inicial e Contorno.

A Figura 5 mostra dois graficos que simulam o comportamento deste sistema
com e sem o fator de inibicao nao competitivo I,, em 68 dias. Nota-se que com
este fator, ou seja, quando se considera que a presenca do aceptor 1 inibe o acep-
tor 2, a biomassa 2 atua na degradagao do doador apenas na regiao da pluma
onde o aceptor 1 ja foi consumido ou encontra-se em concentracao suficientemente
baixa. A taxa de crescimento bacteriano anaerébio (by) nesta regido nao é acen-
tuada, mas consegue reduzir a quantidade de doador contaminante em uma zona
de atividade bioldgica que chega quase na metade da regidao de interesse. Quando
nao ha inibicao os dois mecanismos, aerdbio e anaerébio, atuam simultaneamente,
reduzindo a concentracao da pluma contaminante ao nivel obtido na situagao com o
fator de inibigao, porém muito mais rdpido e numa zona de atividade bioldgica bem
proximo a fonte de contaminagdo. A situagdo com fator de inibicdo é mais realista
visto que o mecanismo anaerdbio é muito mais lento que o metabolismo aerébio.
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Figura 5: Perfis de concentracao em 68 dias para o doador de elétrons (linha pon-
tilhada), o aceptor 1 (linha continua), o aceptor 2 (linha tracejada), a biomassa
1 (linha trago-3 pontos) e a biomassa 2 (linha trago-ponto) com (esquerda) e sem
(direita) inibigdo ndo competitiva.

6. Comentarios Finais

Foram analisados neste trabalho problemas de transporte de contaminantes reati-
vos nao-lineres considerando-se processos de biodegradacao aerébios e anaerébios
e proposta uma metodologia numérica CA para solugao destes problemas. Esta
metodologia aproximou as solugoes sem resolver separadamente os operadores dife-
renciais de cada equacgao, evitando assim a introdugao de possiveis erros de decom-
posicao. Além disso, foram usadas técnicas numéricas reconhecidamente adequadas
ao comportamneto fisico de todos os fenémenos considerados: Euler Implicito, que
é de primeira ordem e incondicionalmente estavel, na aproximagao das derivadas
temporais, SUPG, que adiciona de forma consistente estabilidade em problemas
fortemente advectivos e um algoritmo baseado no método de Newton para tratar
as nao-linearidades e os acoplamentos introduzidos pelo processo reativo de bio-
degradacao. Analisou-se dois cendrios de contaminag@o possiveis de acontecer na
sub-superficie, facilitando assim o entendimento dos fenémenos envolvidos nos pro-
cessos de biodegradagao durante o transporte de contaminantes. O primeiro deles
demonstrou a importancia de se ter niveis suficientes de aceptores de elétrons na
subsuperficie para que biodegradacao aerdbia seja um processo de remediacao eficaz.
O segundo destacou que biodegradacao aerébia e anaerdbia podem ocorrer juntas
numa pluma contaminada, mas o processo aerébio pode inibir o anaerdbio e revelar
niveis maiores de contaminacao ao redor da fonte. A metodologia introduzida e o
modelo geral apresentado podem ser facilmente adaptados para incluir processos de
sorgao, tornando assim o problema ainda mais realista [5].

Abstract. We proposed two mathematical models for the nonlinear reactive con-
taminant transport in the subsurface. First we consider the transport with aerobic
biodegradation of two contaminants and then we study the transport under aerobic
and anaerobic biodegradation processes in the presence of one pollutant species. A
fully coupled numerical methodology (CA) is presented to numerically solve the
models. It employs the SUPG (Streamline Upwind Petrov Galerkin) finite ele-
ments method and the Implicit Euler finite differences method in space and time
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discretization, respectively. Besides, an iterative algorithm associated to the New-
ton method is applied to linearized and uncouple the resulting equation systems.
Numerical simulations are exhibited to demonstrate and illustrate the efficiency of
the proposed methodologies when applied to groundwater contamination scenarios.
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