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modelo de qualidade de 4gua. O acoplamento destes sistemas e a ndo linearidade dos
processos geram um modelo de dificil solugdo numérica. Assim, utiliza-se técnicas de
linearizagdo para linearizar os processos das reacdes cinéticas e na sequéncia desacopla-
se o sistema, facilitando a implementacio numérica e reduzindo os custos
computacionais. Apresenta-se simulagdes numéricas para os modelos acoplado ndo
linear, acoplado linearizado e desacoplado. Os resultados observados entre os dois
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The present thesis

The present thesis discusses theoretical aspects of water quality models to simulate
pollutant transport in systems under wastewater discharge. These systems are coupled
by kinetic reaction processes, generally non-linear, enclosed into the transport equations
in the water quality model. The coupling of these systems and the non-linearity of the
processes generate a model of difficult numerical solution. Thus, techniques to obtain
linear processes of the kinetic reactions and to decouple the system are used, facilitating
the numerical implementation and reducing computational costs. Numerical simulations
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observed results between the two first models give approximated solutions, different of
the last one only when the velocity fields are not constant. For constant velocity fields,

the results among the three models correspond to the previous analytical solutions.
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CAPITULO 1 - INTRODUCAO

A questdo do meio ambiente vem sendo nos ultimos tempos, objeto dos mais
variados debates ¢ de pesquisas, que procuram, por um lado, compreender os diversos
fendmenos que nele ocorre, e por outro, buscar alternativas para o desenvolvimento
sustentavel de forma a ndo agredi-lo e, ainda, produzir técnicas que possibilitem a sua

recuperagdo em setores ja consideravelmente degradados pela acdo humana.

Cabe aqui salientar que o conceito de meio ambiente ndo esta restrito a fauna e
a flora selvagem. Esta ¢ uma visdo distorcida pela maioria da populagdo, uma vez que o
meio ambiente compreende o conjunto de fatores existentes no mundo, que se
encontrando equilibrados podem proporcionar uma qualidade de vida satisfatoria. Logo,
meio ambiente ¢ tanto a Floresta Amazonica, a Baia de Guanabara, como o ambiente de
trabalho existente em uma industria. Em termos juridicos, meio ambiente € "o conjunto
de condigoes, leis, influéncias e interagoes de ordem fisica, quimica e biologica, que

permite, abriga e rege a vida em todas as suas formas" (art. 3°, I da Lei 6938/81).

A necessidade de sua preservacdo ¢ sentimento comum entre a populagdo,
ainda que, na pratica, essa atividade esteja pouco difundida, seja em fungdo da falta de
informacao, ou ainda da situacdo econOmica de sobrevivéncia, em que mais vale
degradar para conseguir um minimo de dinheiro, do que preservar sem ter um retorno
imediato. O que ndo se pode perder de vista ¢ a urgéncia de solu¢do do problema da
degradagdo do meio ambiente e o aperfeicoamento de técnicas que a combatam e a

controlem, tanto por parte do poder ptublico como da sociedade civil em geral.

A poluicdo, assim entendida como a degradacdo da qualidade ambiental

resultante de atividades que direta ou indiretamente prejudiquem a saude, a seguranca e



o bem-estar da populacdo, que criem condi¢des adversas as atividades sociais e
econdmicas; que afetem desfavoravelmente a biota e as condi¢des estéticas ou sanitarias
do meio ambiente, e que lancem matérias ou energias em desacordo com os padrdes

ambientais estabelecidos, uma vez ja praticada, deve ser controlada.

Uma das fontes de polui¢ao, mais especificamente em ambientes aquaticos,
como lagos, rios, estudrios e regioes costeiras, ¢ o lancamento de dejetos, em particular,
aguas de esgotos domésticos e industriais, sem qualquer tipo de tratamento ou
tratamento inadequado. Para proteger o corpo d’agua em que ¢ lancado, este tratamento

¢ um “pré-requisito” para que se possa manter a qualidade da adgua satisfatoria.

Observa-se que a quantidade de poluentes langada ¢ de tal ordem que a
natureza, por si s, ndo ¢ capaz de reverter esse quadro de polui¢do, aumentando assim,
cada vez mais, a poluicdo tanto na superficie quanto no sedimento do corpo d’agua,
gerando inumeros problemas de poluigdo. Dentre estes problemas, destacam-se os
grupos que envolvem compostos organicos, inorganicos, nutrientes, materiais toxicos,
agentes biolodgicos e outros. Muitas pesquisas envolvendo estes grupos de poluentes tem
sido abordada nas tultimas décadas resultando em um melhor entendimento da relagdo
entre as fontes poluidoras e a degrada¢do do meio com o uso de modelos de qualidade

de agua.

A base dos modelos de qualidade de dgua sdo as equacdes de conservagdo de
quantidade de movimento e da continuidade (modelo hidrodindmico), de conservagao
de massa (modelo de transporte advectivo-difusivo), e dos processos das reacdes
(modelo biogeoquimico). Através destes modelos é possivel descrever aspectos
importantes nos corpos d’agua representando a dinamica do escoamento, retratando os
fendmenos como os ciclos do nitrogénio (N), fosforo (P) e carbono (C), que ocorrem
durante o transporte de poluentes e suas interacdes provenientes, principalmente, de

reacdes quimicas.

Em geral, o modelo de transporte de poluentes envolvendo n espécies reativas,
¢ composto por um sistema de equacdes diferenciais parciais ndo linear acoplado por
meio do modelo biogeoquimico, como representado em (1.1)

oC, . .

a—t’ = modelo de transporte + modelo biogeoquimico (1.1)

onde C, representa a concentragdo do i-ésimo poluente cujo transporte ¢ de interesse e ¢

o tempo.



Os processos de transporte descrevem os movimentos dos poluentes através do
deslocamento influenciado pela difusdo’-dispersao” ou adveccdo™. Observa-se que a
concentragdo do poluente, em muitos casos, ndo ¢ significantemente influenciada pela
densidade da agua, mas sim pelos campos de velocidades. Logo, o modelo
hidrodinamico independe do resultado do modelo de transporte. Entretanto, este pode
ser usado para resolver as n equacgdes de transporte. O termo que representa os
processos de transporte na equagdo (1.1) € presumido como sendo idéntico para todas as

n espécies no modelo de qualidade de agua.

O segundo termo na equagdo (1.1), modelo biogeoquimico, descreve os
processos das reagdes considerando os termos de fontes e decaimentos que ocorrem
tanto internamente como externamente no corpo d’agua. Os processos das reagdes
cinéticas sdo gerados a partir dos termos que ocorrem apenas internamente ao corpo
d’agua. Estes processos sdo diferentes para as n espécies no modelo e podem envolver

interacdes entre as proprias espécies gerando termos nao lineares.

Desta forma, um modelo de qualidade de 4gua tem sua complexidade
proporcionalmente ao nimero de equagdes e aos termos de reagdes cinéticas acoplados
no modelo de transporte. Assim, um modelo de qualidade de 4gua pode ser simples
como o modelo unidimensional de Streeter-Phelps (STREETER et al., 1925),
envolvendo apenas duas espécies, ou complexo como o modelo tridimensional da Baia

de Chesapeake, envolvendo 22 espécies (CERCO et al., 1993).

Para modelos de qualidade de agua simples ¢ possivel encontrar uma solugao
analitica, ja para os modelos complexos isto nem sempre ¢ possivel. Porém pode-se
calcular solugdes aproximadas usando alguns métodos numéricos, tais como métodos de

elementos finitos, métodos de diferencgas finitas, métodos de elementos de volumes, etc.

Historicamente, a primeira atengdo em aplicagcdes de modelos de qualidade de
agua em rios, foi dada pelo modelo simples de Streeter-Phelps (STREETER et al.,

1925), envolvendo um sistema de equagdes para duas espécies e resolvido

i) Ocorre devido a variagdo do poluente em resposta ao gradiente da concentragdo. Este mecanismo pode
ocorrer por meio de espalhamento da particula ou devido a viscosidade turbulenta

ii) Movimento obtido devido a turbuléncia. O transporte por dispersdo € obtido ao integrar na vertical o
termo da advec¢do no modelo em trés dimensdes

iii) Transporte devido a grande quantidade de movimento na agua gerado pelos campos de velocidades,
fornecido pela hidrodinamica do corpo d’ agua



analiticamente. Estas espécies encontram-se representadas pelas varidveis de estado
como sendo a demanda bioquimica de oxigénio (DBO) e o oxigénio dissolvido (OD). A
partir deste modelo e devido ao aumento dos problemas de poluicio em ambientes
aquaticos e ao grande avango computacional, os modelos de qualidade de agua
passaram por evolugdes significativas (ORLOB, 1983, DAHL et al., 2001), como pode
ser observado na Figura 1.1. Nesta evolucao os modelos passaram a descrever de forma
abrangente os ciclos do nitrogénio (N), fosforo (P) e carbono (C), envolvendo diversas

variaveis de estado.

Streeter-Phelps 1920

Modelos Mecanisticos e

Empiricos de Nutrientes 1940
Modelos para Rios 1950

Fundamentacdo e direcdo de
trabalhos para o desenvolvimento 1960
de uma ampla classe de Modelos

Modelos de Eutrofizagao e

Modelos para Rios mais 1970
complexos
Conhecimentos mais especificos
do Ecossistema 1980
Novas Ferramentas Matematicas 1990
Aplicagdes de Modelos usando
2000

Estratégias Numéricas

Figura 1.1: Evolugio dos Modelos de Qualidade de Agua

Observa-se que em alguns casos, os modelos de qualidade de 4gua podem ser
mecanisticos ou empiricos. Os modelos mecanisticos sdo sistemas de equagdes
baseados em teoria cientifica. J4 os modelos empiricos encontram-se definidos por
sistemas de equacdes baseados em estatisticas ou em resumos de dados (RECKHOW et
al., 1999). Alguns modelos de qualidade de 4gua empregam os dois tipos de modelos,
como por exemplo, o modelo de SAWYER (1947). A partir deste modelo, apresentado
na década de 40, os modelos mecanisticos de nutriente evoluiram lentamente, em parte
pela complexidade da natureza, que estava acima da habilidade do ser humano em
modelar e resolver estes modelos. Quanto aos modelos empiricos, devido as limitagdes

de dados tais como de nutrientes e do fitoplancton, estes também eram raros. O aparente
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descaso do poder publico, na busca de solugdes para estes problemas, em face desta
limitacdo, contribuiram para desestimular novos estudos voltados para o

desenvolvimento dos modelos.

A partir do ano de 1950, os modelos mecanisticos de rios tornaram-se mais
ambiciosos, incluindo processos como a fotossintese, decomposi¢cdo de matéria organica
no sedimento e outros. Entre as décadas de 50 a 70, estes modelos passaram a manipular

hidrodinamicas mais complexas (JORGENSER et al., 1996).

Na década de sessenta, desenvolvimentos importantes ocorreram em ambos 0s
modelos, mecanisticos e empiricos de nutrientes, enriquecendo com isto a
fundamentagdo e a orientagdo para muitos dos trabalhos que se seguiram. Os modelos
mecanisticos de nutrientes propostos por CHEN (1970), THOMANN et al. (1975) junto
com o modelo desenvolvido por DONIGIAN et al. (1976), para a USEPA (US
Environmental Protection Agency), refletiram a opinido geral de que a estrutura dos
modelos poderia ser desenvolvida para um amplo grupo de problemas, de tal forma a
avaliar melhor a qualidade da dgua. Do mesmo modo, resultados nos estudos de
VOLLENWEIDER (1968 ¢ 1975), em modelos empiricos de nutrientes, junto com
dados de coeficientes de nutrientes de UTTORMARK et al. (1974), t€m sido utilizados
para se obter varios modelos empiricos. SOMLYODY et al. (1986) e THOMANN et al.
(1987), usaram modelos empiricos de fésforo total do tipo VOLLENWEIDER (1968 e

1975), para simulagdes complexas de ecossistemas.

No inicio da década de setenta, o processo de eutrofizagdo surgiu como um
problema ambiental dominante (DAHL et al., 2001). Neste periodo, desenvolveram-se
muitos modelos de conservacdo de massa de fosforo e nitrogénio para lagos, alguns
deles incluindo algas, direcionados para o problema de eutrofizacio (JORGENSER,
1976, DI TORO et al., 1987), surgindo assim, um grande avanco nos modelos
mecanisticos de eutrofizagdo visando o controle ambiental. A dificuldade de manejar
este tipo de modelo levou pesquisadores a obter conhecimentos mais especificos do
ecossistema e da producdo de dados, aumentando assim o entendimento do processo
natural, por meio das varidveis de estado e reagdes cinéticas. Este conhecimento, € ndo
o da tecnologia computacional ou matematica, que possibilitou o desenvolvimento do
primeiro modelo "ecologicamente coerente" (DAHL et al., 2001). Diversos estudos,

dentro deste tipo de modelo, apareceram por volta de 1980 em corpos d'agua como:



lagos por JORGENSER (1980), rios por PETTS (1984) ¢ GORE et al. (1989), canais
por OKSIYUK et al. (1986).

Baseados nos modelos mecanisticos e empiricos, desenvolveram-se diversas
aplicagdes em estudos de modelos de qualidade de agua. Dentre estas aplicagdes
destacam-se os modelos que envolvem distribui¢cdes de reagdes quimicas, descrito por
SHENG et al. (1995a), BLUMBERG et al. (1996), PAULSEN et al. (1996) e
FALCONER et al. (1997) e distribuicdes no sedimento, descrito por SHENG et al.
(1995b) e PAULSEN et al. (1996).

Com o crescimento da tecnologia computacional, no decorrer dos ultimos 20
anos, envolvendo uma melhora na exatiddo e eficiéncia, surgiu uma variedade de
estratégias numéricas, tais como: métodos de separagdo (SOMMIJER et al., 1996,
FALCONER et al., 1997), métodos de particulas (ZIMMERMANN et al., 2001);
formulagdes upwind (SOMMIJER et al., 1996, FALCONER et al., 1997, ORS, 1997),
aproximacoes Euleriana e Lagrangeana, (WOOD et al., 1992, HINKELMANN et al.,
1996, SPITALERI ef al., 1997), computagdo paralela (HINKELMANN et al., 1996) e
esquemas desacoplados (PARK et al., 1996). Muitos pesquisadores tem incorporado
estas estratégias em seus modelos de qualidade de agua, tornando-os mais complexos e

proximos da realidade do meio.

Além destas estratégias numéricas, observa-se nos ultimos anos que a
modelagem numérica tem-se mostrado uma ferramenta matemdtica potente nos
modelos, levando a criacdo de muitas instituicdoes ¢ o desenvolvimento de ferramentas
(softwares), envolvendo pacotes com modelos, que simulam a qualidade da agua.
Dentre estes instituicdes e ferramentas, destacam-se os seguintes: EPA (Environmental
Protection Agency), USEPA (US Environmental Protection Agency), USGS (Surface-
water Quality and flow Modeling Interest Group - SMIG), USACE (Army Corps of
Engineers Model Archives), NWA (National Weather Service Models), USDA (USDA
model Archives) e por fim os instituigdes comerciaveis tais como DHI (Danish

Hydraulic Institute) e Delft Hydraulic”.

iv) Mais informagdes a respeito destas instituigdes ¢ ferramentas podem ser obtidas no site:

http://smig.usgs.gov/SIMIG/model_archives.html




Muitos dos pacotes desenvolvidos para simularem a qualidade da agua,
descrevendo o transporte de poluentes com reagdes, podem ser descritos como sendo

modelos unidimensionais (1D), bidimensionais (2D) e tridimensionais (3D).

Geralmente usa-se o modelo unidimensional em simulagdes de escoamento em
canais ou em rios. Quanto aos modelos bidimensionais, estes podem ser representados
sob duas formas: modelo bidimensional na horizontal (2DH) e modelo bidimensional na
vertical (2DV). Os modelos 2DH permitem variagdes nas dire¢des longitudinal e
transversal. Aplica-se este modelo em estuarios com pouca estratificagdo, tendendo a
verticalmente homogéneos. O modelo 2DH também ¢ a base para modelos de duas ou
mais camadas. Em corpos d’agua rasa” este modelo é representado pela quantidade de
camadas no qual a densidade ¢ assumida como sendo constante. Os modelos 2DV
admitem homogeneidade lateral, isto €, permitem varia¢des nas dire¢des longitudinal e
vertical. Modelos deste tipo podem ser aplicados em corpos d’adgua com estratificacao
de densidade na coluna d’4gua, mas com pouca variacdo lateral. Os modelos
tridimensionais, modelos que representam as dire¢des longitudinal, transversal e
vertical, podem ser aplicados em qualquer corpo d’adgua. Baseados em suposi¢des e
simplificagdes relevantes, estes modelos tiveram, nas ultimas décadas, o seu uso muito

divulgado, mostrando serem eficientes em diversas aplicagdes na engenharia.

Nesta tese assumiu-se que os poluentes sdo dissolvidos ou suspensos podendo,
rapidamente tornarem-se uniformemente misturados na dire¢do vertical em comparagao
com as dire¢cdes longitudinal e transversal. Consequentemente, nestas situagdes, um
modelo bidimensional na horizontal (2DH) torna-se apropriado para descrever o

transporte de poluentes envolvendo 7 espécies reativas.

Desta forma, apresenta-se nesta tese um modelo bidimensional na horizontal,
de qualidade de agua (2DH), que seja capaz de simular o transporte de poluentes
envolvendo n espécies reativas. Este tipo de modelo (2DH) tem sido extensivamente
usado em modelos de qualidade de 4gua, envolvendo tanto o modelo hidrodinamico

quanto o modelo de transporte de poluentes com reacdes.

As equacgdes no plano horizontal que governam o modelo hidrodindmico s3o

obtidas por uma integra¢dao na vertical das equagdes de Navier-Stokes e continuidade,

v) Corpos cuja largura ¢ muito maior que a profundidade.



considerando-se fluido incompressivel em equilibrio hidrostatico e desprezando-se as

velocidades e aceleragdes verticais (NROMEIRO, 2000b, RIBEIRO, et al., 2001).

O modelo de transporte baseia-se na equac¢do de conservacdo de massa, ou
equacdo de transporte advectivo-difusivo com reagdes cinéticas, também integrado na
vertical. Este modelo resulta em um sistema de equagdes de transporte acopladas pelas
reagdes cinéticas, no qual os poluentes interagem-se com as reagdes, durante o seu

transporte.

Assim, o modelo 2DH da qualidade de agua, a ser apresentado nesta tese, sera
composto pelos modelos hidrodindmico e de transporte de poluentes com reacgdes
envolvendo n espécies reativas. O modelo 2DH hidrodinamico foi resolvido usando dois
métodos diferentes nas aplicagdes apresentadas, o método de elementos finitos (MEF) e
o método de diferencas finitas (MDF), observando que os campos de velocidades

gerados por estes modelos foram fornecidos.

Quanto ao modelo 2DH de transporte de poluentes com reagdes envolvendo n
espécies reativas, este € resolvido usando o método de elementos finitos na sua
formulagao semi-discreta. Geralmente os modelos de transporte sdo predominantemente
advectivos, gerando solugdes espurias. Para contornar este problema adicionam-se dois
operadores de estabilizagdo na formulacao semi-discreta. O primeiro estabilizador ¢ o
operador SUPG (Streamline Upwind Petrov-Galerkin), que controla a derivada da
solugdo na direcdo das linhas de corrente (streamlines). Este termo encontra-se
apresentado nos trabalhos de BROOKS, et al., (1982), CASTRO, et al, (2001);
GALEAO, (1988); HEINRICH, et al., (1977), HUGHES, et al., (1986a). O segundo é o
operador de captura de choque CAU (Consistent Approximate Upwind), que elimina as
oscilagdes proximas dos pontos de descontinuidades ou choques, como pode ser
observado nos trabalhos de CARMO, et al., (1986), GALEAO, (1988), ALMEIDA, et
al., (1993); GALEAO, to appear.

Assim, um dos objetivos desta tese, refere-se em descrever uma fundamentagao
teorica de diferentes modelos de qualidade de dgua envolvendo simulagdes de sistemas
sujeitos a langamentos de dejetos e o seu transporte, usando métodos de elementos
finitos estabilizados. Outros objetivos consitem no desacoplamento das equagdes de
transporte com reagdes lineares e a linearizagdo dos termos nao lineares nas equagdes

dos processos cinéticos. Isto devido ao modelo de transporte de poluentes com reagdes



envolvendo n espécies reativas gerar sistemas acoplados de equacdes diferenciais

lineares ou ndo lineares, no modelo de qualidade de 4gua.

Sabe-se que o acoplamento e a nao linearidade do sistema de equagdes
dificultam e geram custos adicionais em relagdo a modelagem computacional. Para
contornar as dificuldades na implementacdo numérica apresenta-se duas formas de
desacoplamento, considerando, inicialmente, apenas sistemas de processos de reacdes
lineares nos modelos de transporte de poluentes com reagdes. A primeira forma consiste
em separar o0 modelo de transporte do modelo biogeoquimico, onde a solugdo do
modelo de transporte entra como condigdo inicial para resolver o modelo
biogeoquimico. A segunda forma consiste em diagonalizar a matriz resultante do

sistema de equagdes do modelo biogeoquimico, gerando desta forma o desacoplamento.

Na sequéncia, propde-se duas técnicas de linearizagdo, como uma alternativa
para reduzir os custos computacionais. A primeira encontra-se relacionada a reduzir o
numero de variaveis, escrevendo as varidveis rapidas em funcao das varidveis lentas. A
segunda consiste em expandir em série de Taylor os termos dos processos das reacoes
cinéticas ndo lineares. Em seguida pode-se aplicar a segunda forma para desacopla-lo,

devido a sua simplicidade.

Para cumprir estes objetivos, esta tese encontra-se organizada da seguinte
forma: no Capitulo 2 conceitua-se os pardmetros e os componentes a serem utilizados
na modelagem matematica do modelo de qualidade de 4gua. Exemplifica-se, ainda neste
capitulo, alguns dos problemas de polui¢dao envolvendo os processos fisicos, quimicos e
biologicos, assim como a descri¢ao de alguns fendmenos envolvidos nestes processos.
No Capitulo 3 faz-se uma revisdo de alguns modelos biogeoquimicos a fim de serem
aplicados nos modelos de transporte de poluentes dentro dos modelos de qualidade de
agua. Os modelos biogeoquimicos a serem apresentados diferenciam-se por serem
modelos de esgoto e de tratamento biologico de esgoto. Estes modelos envolvem
processos cinéticos lineares e ndo lineares. Apresenta-se ainda neste capitulo um
modelo teste envolvendo quatro espécies acopladas pelos processos cinéticos nao
lineares. Este modelo sera utilizado para validar os resultados do modelo de transporte
de poluentes com reagdes linearizadas, a ser apresentado nos préximos capitulos. No
Capitulo 4 apresenta-se as equagdes matematicas utilizadas no modelo de qualidade de
agua bidimensional na horizontal. Formaliza-se o modelo 2DH de transporte de

poluente envolvendo uma tUnica espécie e generaliza-se este modelo para n espécies
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reativas, onde as equacdes de transporte encontram-se acopladas pelos processos das
reagdes cinéticas. No Capitulo 5 devido as equagdes de transporte de poluentes
envolvendo n espécies reativas encontrarem-se acopladas por meio de processos de
reagdes lineares, apresentam-se duas formas de solu¢do para resolver esta equagdes
desacopladamente. Apresentam-se simulacdes, em uma e em duas dimensdes de
modelos desacoplados com reagdes lineares utilizando esquemas de reacdes reversiveis
e irreversiveis em série, em paralelo e em série e paralelo. Para validar os modelos
implementados, usa-se uma generalizacdo da solucdo analitica obtida por VAN
GENUCHTEN, (1981). Visto que muitas vezes as equacdes de transporte de poluentes
encontram-se acopladas por processos de reagdes nao lineares, apresenta-se no
Capitulo 6 duas técnicas de linearizacdo. Ambas as técnicas sdo aplicadas usando um
modelo unidimensional de transporte de poluente com uma espécie e comparadas com a
solugdo analitica. Devido aos resultados obtidos serem satisfatorios, usa-se apenas uma
das técnicas para linearizar o modelo teste apresentado no Capitulo 3. Ainda neste
capitulo, apresenta-se uma aplicacdo do modelo teste em um caso real, simulando o
transporte de poluentes envolvendo quatro espécies reativas no Rio Negro localizado
em Manaus, Amazonas; Brasil. Finalmente, no Capitulo 7 apresentam-se as conclusoes
sobre os estudos feitos no decorrer desta tese e algumas sugestdes para trabalhos

futuros.
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CAPITULO 2 — COMPONENTES DOS MODELOS

Tendo em vista que um dos objetivos desta tese € o de fornecer subsidios para
o desenvolvimento de modelos de qualidade de agua envolvendo simulagdes de
sistemas sujeitos a langamentos de dejetos e o seu transporte, apresenta-se, neste
capitulo, alguns dos grupos de poluentes e determinados tipos e problemas de polui¢do
decorrentes dos lancamentos de efluentes em corpos d’agua. Na sequéncia conceitua-se
alguns dos parametros indicadores da qualidade da 4dgua e os componentes, como as
variaveis externas, varidveis de estado, equagdes matematicas, parametros e constantes,
a serem utilizados na modelagem matematica do modelo de qualidade de 4gua. E por
fim, apresenta-se algumas formas para descrever as reagdes que ocorrem no corpo
d’agua, durante o transporte dos poluentes lancados e caracterizam-se os processos que
determinam os fendmenos envolvidos, como os ciclos do nitrogénio (N), fosforo (P) e

carbono (C).

2.1 Fontes, Grupos e Tipos de Polui¢io em Corpos D’Agua

Uma das principais fontes de poluicdo em corpos d’agua ¢ o lancamento de
dejetos, em particular, 4guas de esgotos domésticos e industriais, sem qualquer tipo de
tratamento ou, tratamento inadequado para proteger a drea em que ¢ lancada, sendo este
tratamento um “pré-requisito” para que se possa manter a qualidade da 4gua satisfatoria.
Tal tratamento resulta da consequéncia do desenvolvimento histérico no qual o esgoto
tem-se tornado um sistema sanitario predominante, transportando residuos nos corpos

d’agua.



Observa-se que o aumento da polui¢do apds a introducdo de dejetos vem
induzindo a degradacdo da qualidade da agua, tanto na superficie quanto no sedimento,
gerando inumeros problemas nos corpos d’agua. Dentre estes problemas, destacam-se
os grupos de poluentes que envolvem compostos organicos, inorganicos, nutrientes,

materiais toxicos, coliformes fecais e totais e outros.

Apresenta-se na Tabela 2.1 alguns dos grupos mais importantes de poluentes
encontrados em esgotos domésticos (METCALF et al., 1991) e os efeitos causados no
corpo d’4gua, assim como uma indicagdo da escala de tempo associada a estes efeitos

(LUKLEMA et al., 1993, SCHILLING et al., 1997).

Tabela 2.1: Grupos de poluentes encontrados em esgotos domésticos

Grupos de poluentes | Escala de tempo Efeitos causados no corpo da dgua

Soélidos Repentino Estético

Matéria organica Lento Diminui o oxigénio através da oxidagdo

Amonia Lento Diminui o oxigénio através da oxidagdo
Téxico

Nutrientes (N, P) Acumulativo | Eutrofizacao: conduz o crescimento de
algas

Micropoluentes organicos Acumula Toxico
Metais pesados Acumula Toéxico

Nota-se que os poluentes descritos na Tabela 2.1 aplicam-se apenas a esgotos
domésticos. Sabe-se que descargas industriais significantes de esgotos podem ter uma
grande influéncia na composi¢ao da dgua de esgoto, ja que a natureza destes poluentes é
muito especifica de industria para industria. Convém ressaltar que nesta tese nao serdo
consideradas fontes de esgotos industriais, € que os grupos de poluentes a serem

abordados encontram-se destacados na Tabela 2.1.

Os efeitos causados pelos grupos destacados na Tabela 2.1 referem-se
basicamente ao processo de eutrofizacdo e aos problemas de polui¢do do tipo: orgénica,
que envolve a demada bioquimica de oxigénio e o oxigénio dissolvido (DBO/OD);
inorganica, que divide-se nos grupos de nutrientes, envolvendo o nitrogénio e fosforo, e
das toxinas ou compostos toxicos inorganicos envolvendo diversas formas de nitrogénio

e fosforo.

O processo de ecutrofizagdo ¢ um dos estados da sucessdo natural dos
ecossistemas em corpos d’agua. A medida que o tempo passa, nutrientes como

nitrogénio e fosforo vao se acumulando, possibilitando o desenvolvimento das
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populagdes de plantas aquaticas, como o aparecimento de algas que libertam toxinas
causadoras de efeitos desagradaveis e por vezes perigosos para a saude de populacdes
humanas (VASCONCELOS, 1995; WETZEL, 1993). Quando a cutrofizagdo acontece
rapidamente, em funcdo de atividades humanas, pode-se ter resultados desastrosos
também nas populagdes aquaticas, como a diminui¢ao progressiva da concentracdo de
oxigénio dissolvido na &gua, devido ao desenvolvimento exagerado das algas
microscopicas que constituem o fitoplancton, e ao aumento extraordinario da
decomposicdo, conduzindo a morte de peixes além da produgdo das toxinas

(MARQUES et al., 1997).

Devido ao processo de eutrofizacdo, assim como os problemas de poluicao
organica e inorganica, faz-se necessario um controle nos lancamentos de dejetos,
compreendendo acdes que visam eliminar ou reduzir a quantidade de poluicao existente
no corpo d’agua, de modo a cessar o processo crescente de deterioragdo e resultar em

melhorias na qualidade da agua.

A eutrofizacdo também ¢ decorrente das condi¢des morfométricas das lagos,

como profundidade e tempo de residéncia da agua.

2.2 Parametros Indicadores da Qualidade da Agua

Dentro da modelagem matematica a alga, o oxigénio dissolvido (OD), a
demanda bioquimica de oxigénio (DBO), diversas formas de nitrogénio e de fosforo, os
coliformes fecais e totais (Coli. F e Coli. T), os solidos suspensos (SS) e outros, sao
considerados os parametros indicadores que avaliam a qualidade da 4gua. Desta forma e
para uma melhor compreensao dos modelos a serem simulados nesta tese, conceitua-se

alguns destes pardmetros indicadores.

2.2.1 Algas

As algas sdo somente os vegetais aquaticos, como o fitoplancton. As algas
flutuam na 4rea superficial iluminada da dgua, crescem em fungdo da temperatura,
nutrientes e radiagdo solar. A concentracdo da alga ¢ considerada como sendo
diretamente proporcional a concentracdo da clorofila a. Muitas vezes a alga € convertida

em clorofila a pela relagdo Chl a = ¢, 4, onde Chl a ¢ a concentragdo de clorofila a, 4 ¢
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a concentragao de alga e &, € o fator de conversdao (BROWN et al., 1987). A clorofila a

¢ medida, geralmente, em microgramas por litro da amostra d’agua, zgL'.

2.2.2 Oxigénio Dissolvido

O oxigénio dissolvido (OD), geralmente medido em miligramas por litro,
mgL™", provém da dissolucdo, natural ou artificial, do oxigénio atmosférico e também
da producio liberada por alguns microorganismos da d4gua como algas e bactérias.

A presenga do OD num corpo de dgua ¢ fundamental para a manutengdo do
equilibrio da vida aquatica. De uma forma geral, deve-se manter uma concentragao
minima de OD, por volta de 4 mgL"', ou seja, proximo de 50% da concentragdo de
saturagdo do oxigénio dissolvido (JORDAO, 1995).

A concentragdo de saturacdo do oxigénio dissolvido pode variar para diferentes
temperaturas e altitudes, como pode ser observado na Tabela 2.2, ou ainda, estes podem

ser determinados por meio de expressdes em funcdo da temperatura, como a

apresentada na equagao (2.1), por TUCCI (1998),

S poar (1) =14.652 - 0.410227 + 7.991x107° 1 = 7.9774x107° 1* @.1)

ou ainda, como pode-se encontrar em MORTIMER (1981), BROW et al. (1987), entre

outros.

Tabela 2.2: Saturacdo do Oxigénio Dissolvido (Sat. OD)

Temperatura Altitude (m)

(°C) 0 250 | 500 750 | 1000
0 14.6 142 |13.8 |13.3 |12.9
4 13.1 12.7 123 |12.0 |11.6
8 11.9 1.5 |11.2 |10.8 |10.5

10 11.3 11.0 |10.7 |10.3 |10.0
15 102 199 |95 93 9.0

20 9.2 89 8.6 84 |8.1

25 8.4 8.1 7.9 76 |74

30 7.6 74 |72 7.0 6.7

Fonte: DERISIO (1992)

Valores de OD inferiores ao valor de saturacdo podem indicar a presenca de

matéria organica e, valores superiores, a existéncia de crescimento anormal de algas.
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O nivel de disponibilidade do OD depende do balanco entre a quantidade
consumida por bactérias para oxidar” a matéria organica e a quantidade produzida pelos
organismos fotossintéticos, assim como da satura¢ao do OD, da presenga de organismos

etc.

Representa-se o déficit de oxigénio dissolvido como sendo a diferenga entre a
saturagio do oxigénio e o OD. Este déficit também ¢é medido em mgL™". Estes déficits

apresentam variagdes consideraveis nas massas de dguas naturais, devido ao
desenvolvimento de algas, que produzem oxigénio, matéria organica oxidavel e a

atividade respiratoria de organismos aerobicos"™.

2.2.3 Demanda Bioquimica de Oxigénio

A demanda bioquimica de oxigénio (DBO), expressa em mgL ', traduz,

indiretamente, a quantidade de matéria organica presente em um corpo d’agua, ¢ a

quantidade de oxigé€nio necessaria para estabilizar, biologicamente, a matéria presente

em uma amostra, apds um periodo de tempo ¢ ¢ uma temperatura padrio de 20°C

(COSTA, 1998).

E importante saber a quantidade de matéria organica presente na agua para que
se possa conhecer o nivel de poluigdo presente no corpo d’agua. De uma forma geral, a
concentragdo da DBO elevada significa a presenca da poluicdo através de matéria
organica biodegradavel de origem doméstica ou industrial. No esgoto doméstico, a
concentragdo de matéria organica ¢ muitas vezes medida pela DBOs, que ¢ o valor da

DBO apés cinco dias de degradagao da matéria organica.

2.2.4 Demanda Quimica de Oxigénio

A demanda quimica de oxigénio (DQO) permite avaliar a quantidade total de
oxigénio requerido para oxidagdo completa de toda a matéria biodegradavel ou nao
biodegradavel. A DQO nao diferencia a matéria organica estavel e assim ndo pode ser
necessariamente correlacionada com a demanda bioquimica de oxigénio (ACIESP,

1980).

vi) Oxidar: processo pela qual bactérias e outros microorganismos se alimentam da matéria organica e a
decompdem.

vii) Organismos aerobicos: sdo organismo que ndo vivem sem oxigénio.
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2.2.5 Nitrogénio

O nitrogénio manifesta-se no meio ambiente sob diversas formas, sendo:

a) Nitrogénio molecular (N,) ——— livre na atmosfera;

b) Nitrogénio organico ——— dissolvido e em suspensdo na agua
corrente;

¢) Amonia ——— livre (NH, ) e ionizada (NH});

d) Nitrito (NO, );

e) Nitrato (NO;).

O nitrogénio presente em esgoto estd quase todo combinado em forma de
proteinas”” e uréia. As bactérias em seu trabalho de oxidagdo bioldgica transformam o
nitrogénio presente no corpo d’agua em amonia, depois em nitritos e em seguida em
nitratos. Os nitritos sdo muito instaveis no esgoto ¢ se oxidam facilmente para a forma
de nitratos. Os nitratos sdo a forma final do processo de oxidagdo e podem ser utilizados

por algas ou outras plantas para formar proteinas.

A medicdo de nitrogénio amoniacal, avaliada em mgL™, é importante nio s6
para constatar a presenca de esgotos domésticos langados recentemente no corpo
d’agua, como também para indicar o consumo de oxigénio dissolvido no processo de

nitrificacdo™ e o possivel crescimento das algas (COSTA, 1998).

2.2.6 Fosforo

O fosforo presente na 4gua, medido em mgL™', pode ter origem na dissolucio

de esgotos domésticos ou industriais, detergentes, excremento de animais e fertilizantes
(COSTA, 1998). O fosforo ¢ um nutriente fundamental para o crescimento e
multiplicagdo das bactérias responsaveis pelos mecanismos bioquimicos de
estabilizacao da matéria organica. Concentragdes elevadas de foésforo podem contribuir

para a proliferacdo de algas.

viii) As proteinas sdo formadas de nitrogénio, carbono, oxigénio, algumas vezes fosforo, enxofre e ferro.

ix) Oxidacao bioldgica do nitrogénio amoniacal a nitrito e este a nitrato.
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2.3  Ajuste dos Parametros Indicadores segundo a Legislacao

Os parametros indicadores da qualidade da 4gua como o oxigénio dissolvido,
saturagdo do oxigénio disssolvido, demanda bioquimica de oxigénio, nitrogénio, nitrito,
nitrato, nitrogénio organico, fosforo total, fosforo organico e inorganico, clorofila a,
coliformes fecais e totais, s6lidos suspensos e outros, devem ser ajustados aos padrdes
de langamentos permitidos pela legislacdo vigente. Estes padrdes variam para cada tipo
de uso, tornando-se necessario estabelecer uma classificacdo para as aguas. No Brasil, a
classificacdo da agua definida pela Resolu¢do n° 20 de 18 de junho de 1986 do
Conselho Nacional do Meio Ambiente, (CONAMA, 1995), estabeleceu nove classes,
sendo cinco de dguas doces (classe especial e classes 1 até 4), com salinidade igual ou
inferior a 0.5%, duas de aguas salinas (classes 5 e 6), com salinidade igual ou superior a
30% e, duas de aguas salobras (classes 7 e 8), com salinidade entre 0.5 e 30%, como
pode-se observar na Tabela 2.3. Apresenta-se ainda nesta tabela, uma divisdo destas

classes, segundo seus usos, de acordo com a Resolugio CONAMA 20/86.

Tabela 2.3: Classificagdo das Aguas Segundo seus Usos

Classes Usos
Classe « Abastecimento doméstico sem prévia ou com simples desinfeccao;
Especial « Preservacao do equilibrio natural das comunidades aquaticas.

Classe 1 « Abastecimento doméstico apds tratamento simplificado;

« Protecdao das comunidades aquaticas;

. Recreagdo de contato primario (natacdo, esqui aqudtico e
mergulho);

. Irrigacdo de hortalicas que sdo consumidas cruas e de frutas que se
desenvolvem rentes ao solo e que sejam ingeridas cruas sem remog¢ao
de pelicula;

. Criacao natural e/ou intensiva (aqiiicultura) de espécies destinadas a
alimentacao humana.

Classe 2 « Abastecimento doméstico, apds tratamento convencional;
« Protecdo das comunidades aquaticas;

« Recreagdo de contato primario;

« Irrigacao de hortaligas e plantas frutiferas

Classe 3 « Abastecimento doméstico, apds tratamento convencional;
. Irrigacdo de culturas arboreas, cerealiferas e forrageiras;
« Dessedentacdo de animais

Classe 4 « Abastecimento doméstico, apds tratamento convencional;
« Navegacao;
- Harmonia paisagistica;

« Aos usos menos exigentes.
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Continuagdo da Tabela 2.3: Classificagdo das Aguas Segundo seus Usos

Classes Usos

Classes 5e7 |« Recreagdo de contato primario;
« Protecdo das comunidades aquaticas;

. Criacao natural e/ou intensa (aquicultura) de espécies destinadas a
alimentacao humana

Classe 6 ¢ 8 « Navegac¢do comercial;
« Harmonia paisagistica;

« Recreagdo de contato secundario

Fonte: MOTA (1997)

A Resolugio CONAMA 20/86 também estabeleceu limites e condigdes a
serem atendidos em cada uma das classes, estando alguns dos parametros indicados na
Tabela 2.4. Convém resaltar que esta resolugdo tem sido muito criticada e encontra-se

em revisao.

Tabela 2.4: Alguns Pardmetros para as Classes de Aguas

Parametros Agua Doce Agua Salina | Agua Salobra
Esp. | 1 2 3 4 5 6 7 8
Coli. T [i/ml] * 10 50 | 200 | - 50 200 50 200
Coli. F [i/ml] * 2 10 40 - 10 40 10 40
DBOs [mgL™] - <3 <5 | £10| - <5 | <10 | <5 -
OD [mgL™] - >6 | =5 | 24 | 22| 26 | 24 | 25| =23
Nitrito [mgL™] - 1.0 1.0 1.0 - 1.0 - - -
Nitrato [mgL™] - 10.0 | 10.0 | 10.0 | - | 10.0 - - -

Fonte: MOTA (1997)

Na Tabela 2.4, o simbolo * significa “ausente”, e o simbolo - significa “nao
existe um padrao”. Pode-se ainda observar que esta tabela ndo é especifica para os
parametros indicadores de eutrofizacdao, como clorofila a, nitrogénio e fosforo. Devido a
isto, apresenta-se na Tabela 2.5, valores para estes pardmetros, assim como para outros
parametros que ndo foram incluidos pela Resolugdo CONAMA 20/86. Tais valores,
foram desenvolvidos com base em experiéncias internacionais de estudos primitivos
sobre a Baja de Guanabara (SOMLYODY et al., 1990), onde considerou-se, como

segue, quatro tipos de classes de 4guas, para o caso de disposicdo ocednica de esgotos:
Tipol:  Agua adequada para banhistas;

Tipo II: Caracteristicas de agua desejada para pesca, assim como para preservar

um ecossistema saudavel,
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Tipo III: Desejavel para um contato recreativo;

Tipo IV: Qualidade pobre, adequada apenas para navegagao comercial.

Tabela 2.5: Classificagdo da Qualidade da Agua para a Baia de Guanabara

Parametro Tipo I Tipo II Tipo III Tipo IV
Coli. T [i/ml] <5 5-100 100 - 1000 | > 1000
Sat. OD [%] 80—-120 | 60—140 30-160 0-200
DBOs [mg L] <2 2-5 5-8 >8
PT [mgL™"] <0.075 [ 0.075-0.15| 0.15-0.3 >0.3
PO,-P [mgL"'] <0.01 | 0.01-0.05 | 0.05-0.25 >0.25
NT [mgL™] <0.75 0.75-1.5 1.5-3.0 >3.0
NH ,- N [mg L] <0.05 0.05-0.2 02-1.0 >1.0
NO,-N [mgL™"] 0.1 0.5 1.5 1.5
Chl-a [mg m™] <25 25-175 75-150 > 150
Profundidade de >30 | 15-20 | 05-15 | <05
visibilidade [m]

Fonte: SOMLYODY et al. (1990)

Na Tabela 2.5 tém-se que os parametros de saturagdo do oxigénio dissolvido,
fosforo total, fosforo inorganico, nitrogénio total, nitrogénio amoniacal e nitrito sdo

representados por Sat. OD, PT, PO,-P,NT, NH,- Ne NO,- N, respectivamente.

2.4 Componentes a serem utilizadas na Modelo

Os dados medidos existentes referentes as fontes de polui¢do e a degradacao do
meio ambiente em um corpo d’4gua, sdo geralmente insuficientes para caracterizar os
parametros indicadores, com o rigor que a legislagdo do Conselho Nacional de Meio
Ambiente/CONAMA tem imposto a qualidade dos esgotos domésticos a serem
langados no corpo d’dgua. Esta falta de informagdo pode ser parcialmente suprida
recorrendo-se a modelos matemadticos de qualidade de éagua, visando controlar ou

monitorar o corpo d’ dgua.

Os modelos de controle procuram controlar a qualidade da dgua através da
descri¢do dos processos fisicos, quimicos e bioldgicos que afetam a sua qualidade,
compreendendo o problema ecolégico como um todo e, consequentemente, sugerindo
métodos de controle. Estes modelos podem ainda gerar um progndstico da qualidade da

agua no futuro, permitindo assim criar diferentes cendrios para o seu controle, com um
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custo razoavel (SHANHAN et al., 1984). Os modelos de monitoramento sao
indispensaveis como apoio ao controle das atividades poluidoras e como fonte de
informagdo. Ainda para fins cientificos, existem os modelos de pesquisa, que por sua
vez s30 usados para testar diferentes hipoteses de como a natureza trabalha e identificar
a necessidade de futuras pesquisas (DAHL et al., 2000). A partir de qualquer um destes
modelos € possivel descrever aspectos importantantes nos corpos d’agua de tal forma a
retratar fendmenos como os ciclos do nitrogénio (N), fosforo (P) e carbono (C), que

ocorrem durante o transporte de poluentes.

Assim, para que se tenha modelos de qualidade d’agua, adequadamente
formulados capazes de simular o transporte de poluentes, para fins de controle e
monitoramento da pluma dos poluentes langados no corpo d’agua, apresentam-se alguns

dos componentes que podem ser utilizados nos modelos.

2.4.1 Variaveis Externas

As varidveis de natureza externa sdo as que influenciam o estado do

ecossistema, podendo ser de entrada ou saida.

2.4.2 Variaveis de Estado

As variaveis de estado indicam as condigdes do corpo d’agua em relagdo aos

parametros indicadores, como por exemplo a concentracao de clorofila a.

As varidveis de estado, durante o processo de transporte, podem ser
subdivididas em biodegradavel e ndo-biodegradavel e em biomassa, autotrofica’,
heterotrofica™ e de alga, como pode ser observado na Figura 2.1. Quanto as variaveis

biodegradaveis ou ndo-biodegradaveis, estas podem ser distinguidas em solaveis S, e

particuladas X, .

x) Biomassa autotrofica: organismo que produz compostos orgéanicos, absorvendo diretamente energia da
luz solar. Estes nutrem-se por si mesmo.

xi) Biomassa heterotrofica: organismos que necessitam de energia condensada na forma de compostos
organicos, produzidos pelos organismos autotroficos. Estes, alimentam-se dos autotroficos e sdo
utilizados com alimentos por outros heterotroficos.
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Vanavel de Estado

Biodegradavel  IMic-biodegraddwvel Biomassa

Solivel  Particulada Autotrofica

Solirel Particulada

Supetficie e _
corpo d'dgua cedimento .
: sedimento
Supetficie e
corpo d'agua

Figura 2.1: Subdivisao das Variaveis de Estado

Heterotrdfica

As concentragdes das varidveis particuladas sdo transportadas junto com a agua

na superficie e por todo o corpo d’dgua e também podem ser concentradas no

sedimento. J& as concentracdes das varidveis soliveis sdo transportadas junto com a

agua na superficie e por todo o corpo d’agua.

Resume-se na Tabela 2.6, algumas das varidveis de estado mais utilizadas na

modelagem matematica da qualidade da dgua, assim como alguns dos simbolos usados

para representar estas variaveis dentro dos modelos.

Tabela 2.6: Varidveis de Estado usadas na Modelagem Matematica

Variaveis de Estado Simbolos

Solavel Particulada

Geral

Amonia ( NH , livre) A

NH, —N ou NH,

Biomassa autotrofica

Biomassa de algas

Alga

Biomassa heterotrofica

X
X
Biomassa de detrito X,
X
X

Demanda bioquimica de oxigénio

DBO

Demanda quimica de oxigénio

DQO

Fosforo inorganico absorvido pelas X
particulas

Fosforo inorgénico o o

PO, —P OU P

S

Fosforo organico i

P-Ooup,

Matéria organica

S
S
Fosforo reativo S
S
S

Matéria organica inerte

<[] =

Matéria proveniente do decaimento da
biomassa

db
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Continuagao da Tabela 2.6: Variaveis de Estado usadas na Modelagem Matematica

Nitrato S 02 NO, —N ou NO,
Nitrato + Nitrito (nitrogénio oxidado) S0

Nitrito S 03 NO, —N ou NO,
Nitrogénio organico S X, N o
Nitrogénio-amoniacal (NH; ionizado) S na NH,—-N ou NH,
Nitrogénio-amoniacal + amonia S

Organismo que oxida amonia a nitrito X,

Organismo que oxida nitrito a nitrato X,

Oxigénio dissolvido S, OD

Saturagdo do oxigénio dissolvido S st Sat. OD

A representacdo das variaveis de estado, Tabela 2.6, acompanha a escolha do
modelo a ser utilizado. E comum encontrar nos modelos de qualidade de 4gua, onde os
processos das reagdes envolvem reacdes simples, as variaveis de estado na forma geral.
Ja em modelos de tratamento ou em modelos cujo objetivo € a simulagdo em estudrios
ou em corpos d’agua com um porte maior, onde os processos das reagdes envolvem
mais do que uma reagdo simples, ¢ comum usar variaveis sob as formas soluvel e
particulada, devido a estas formas oferecerem uma identificacio mais precisa dos

processos que estdo ocorrendo durante o transporte.

Apresenta-se na Tabela 2.7, as unidades empregadas nos modelos de qualidade

de 4gua para algumas das varidveis de estado citadas na Tabela 2.6.

Tabela 2.7: Unidades empregadas em algumas das varidveis de estado

Variaveis de Estado Unidades

Solidos dissolvidos gL’ & Kgm® < ppt

Oxigénio, DBO, Nitrogénio |mg L' < gm” < ppm

Fosforo, Clorofila a ug L' & mgm”® < ppb
Fonte: CHAPRA (1997)

2.4.3 Expressoes Matematicas

As expressdes matematicas descrevem as relacdes entre as varidveis de estado
do modelo, representando os processos naturais envolvidos em seu transporte. Pode-se
expressar, como exemplo, o processo de nitrificagdo em seu primeiro estagio, isto ¢, a
transformagdao da amoénia a nitrato. Para isto, usam-se equagdes do tipo Monod,

representada na equagdo (2.2)
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NH, OD
"\ k., +NH, \ k, +OD

taxa de NH, = k NH, (2.2)

onde k ., ¢ o coeficiente de nitrificagdo no primeiro estagio, ou ainda coeficiente de

nitl
oxidagdo, k,, e k, sdo os coeficientes de meia saturagdo da amodnia e do oxigénio

dissolvido, respectivamente.

2.4.4 Parametros

Os componentes que mudam seus valores, de acordo com a aplicagdo, sdo
chamados de parametros. O valor do parametro pode ser uma fungdo do tempo,
localizagdo ou das varidveis de entrada que, para uma dada aplicagdo pode ser

constante, como a temperatura.

Os parametros sao divididos em cinéticos e estequiométricos. Os pardmetros
cinéticos encontram-se associados a significados fisicos, como a taxa constante de
crescimento de algas em um corpo d’4dgua (producdo), taxa de decaimento de uma
espécie para outra (perda). Quanto aos parametros estequiométricos, estes indicam as
transformagdes massicas ocorridas em cada varidvel de estado para determinado

processo.
2.4.5 Constantes

As constantes s3o componentes que nunca mudam seus valores independente

da aplicacdo, como por exemplo a constante da gravidade.

2.5 Reacoes que podem ser incluidas na Modelo

Apresenta-se nesta se¢do algumas maneiras para descrever as reagdes que
ocorrem em corpos d’agua durante o seu transporte, de tal forma a serem incluidas na

modelagem matematica da qualidade da agua.

Sabe-se que iniimeros processos podem ocorrer quando um poluente entra em
um corpo d’dgua. Estes processos afetam o poluente sem alterar sua composi¢ao
quimica. Mas, por outro lado, um poluente pode ser transformado em outro composto,
via reagdes quimicas e bioquimicas. Para descrever estes processos, inicia-se com

algumas definicdes.
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2.5.1 Reacodes Heterogéneas e Homogéneas

Uma reacdo heterogénea envolve mais de uma fase. Uma rea¢do homogénea
envolve uma unica fase, isto ¢, liquida, gasosa, ou solida. Esta reacdo ¢ a mais
empregada em modelos de qualidade d’agua. Assim, o enfoque desta tese sera sobre as

reagoes homogéneas na fase liquida.
Considera-se a reacdo homogénea, dada em (2.3)

ad+ b+ = eF+ fF4 - (2.3)

onde as letras a,b,...,e,f,... € A,B,.. E F,. representam o0s parametros

estequiométricos e os poluentes reativos, respectivamente (CHAPRA, 1997).

2.5.2 Reacoes Elementares e Complexas

As reagdes que ocorrem envolvendo uma tunica etapa, sdo chamadas de
elementares, ou simples. Observa-se que a maioria da reagdes sdo complexas, isto &,
envolvem uma sequéncia de etapas elementares denominadas por mecanismos ou

processos de reacao.

Nas reacdes complexas, o somatorio das equacdes estequiométricas das reagdes
elementares resulta na equacdo estequiométrica da reacdo, como mostra o exemplo

hipotético dado em (2.4)

A4, »24"
24°+B - 4,B
A, B — Produtos
A4, + B — Produtos

(2.4)

2.5.3 Reacoes Reversiveis e Irreversiveis

Observa-se que as reacdes que ocorrem durante o transporte de poluentes
envolvendo uma ou mais espécies, podem ser desde reagdes muito rapidas e reversiveis
até reagoes lentas e irreversiveis. Considera-se que nas reagdes rapidas e reversiveis o
poluente estd em equilibrio local com os demais poluentes que estdo sendo
transportados. Se a reacdo nao ¢ rapida o suficiente de tal forma que todas as reagdes
envolvidas ocorram, e para que seja estabelecido um equilibrio local, tem-se que a

reacdo ¢€ irreversivel.
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Uma reagdo reversivel pode proceder em qualquer dire¢ao, dependendo da

concentracao relativa dos reagentes, a4 + bB, e produtos c¢C + dD, como representado

em (2.5)
aA+bB = cC +dD. (2.5)

Embora as reagdes reversiveis sejam as mais importantes na modelagem
matematica da qualidade da dgua, tem-se atribuido muita énfase as reacdes irreversiveis,
que passam em uma Unica dire¢do e continuam até que os reagentes sdo esgotados,

como pode-se observar na equacao (2.6)
aA+bB — cC+dD. (2.6)

2.5.4 Reacoes Cinéticas

As reacdes cinéticas se preocupam com a dindmica das mudangas quimicas e
bioquimicas, investigando as taxas de tais mudancas através das equacgdes dos
processos cinéticos. Pode-se expressar estas reacdes para uma i-€sima espécie, sob a

forma chamada experimentalmente de 7,, como na equagao (2.7),

r=k, f.(C,.C,,....,C,), (2.7)
onde k, é o pardmetro cinético, f,(C,,C,,...,C,) é a fungdo que descreve a relagio da
i-ésima espécie com as n concentragdes de C, (i=1,n).

A funcdo f, ¢ quase sempre determinada experimentalmente e a sua forma
geral ¢ dada na equacao (2.8),

fi(c,,c,,....,c,)=crct...ct, (2.8)
onde «, f,...,7 sdo as ordens das reagdes.

Na modelagem matematica, considerando o transporte de poluente envolvendo
uma unica espécie, usam-se diversas ordens de reagdes cinéticas, como apresentado em

(2.9)
r=kC”, (2.9)

onde C ¢ a concentragdo do poluente e £ ¢ a ordem da reagdo.
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J4 na modelagem matematica, considerando o transporte de poluente de n
espécies reativas, usa-se diversas ordens e formas de reacdes cinéticas, como

apresentado na Tabela 2.8.

Tabela 2.8: Ordens e Formas de Reagoes Cinéticas

Ordens e Formas Variaveis Solaveis Variaveis Particuladas
Ordem zero 1 1
Primeira ordem S, X,
Segunda ordem S.S, XX,
n-ésima ordem (S,)" (X,)"
Cinética de Monod S,

K, +8S,
Cinética de adsor¢do™ X, /X,

K +X,/X,

Cinética de inibicdo K, K,

K, +S, K +X,/X,
Cinética de Monod S, S,
com duas espécies [ K +S } l: K, +S, :l

Fonte: GUJER et al. (1995)

2.5.4.1 Equacdes Cinéticas ou Processos Cinéticos

Sabe-se que a reagdo cinética ¢ uma medida de quao rapidamente um reagente
¢ consumido (perda/decaimento) ou um produto ¢ formado (producdo/fonte). Estas
reacdes podem ser descritas usando a lei da acdo de massa em um corpo d’agua durante
o seu transporte, fornecendo assim as equagdes cinéticas, ou como sera chamado nesta

tese, "processos cinéticos". Desta forma, pode-se expressar a reacdo r,, dada em (2.7),

sob a forma de equagdo cinética, como em (2.10)

dc,
7tl=k,.f,.(cl,cz,...,cn), (2.10)

dc,; , . L ~ «
onde >y ¢ a variagdo da i-ésima concentragdo de C, em relag¢do ao tempo .
t

Ao longo de todo o texto, a expressdo em (2.10), serd definida como sendo a

equacao dos processos das reagdes cinéticas, ou apenas processos cinéticos.

xii) Adsor¢do é uma reacdo fisioquimica
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Um exemplo da descri¢ao dos processos cinéticos, pode ser mostrado atraveés

de uma reacdo reversivel, em um meio homogéneo, como em (2.11),
C,+C,=C, (2.11)
no qual a variag@o da concentrag¢do de C, (ou C, ), pode ser dada como em (2.12)

dc,
dt

=—k,C,C, +k,C, (2.12)

onde k, e k, sdo as pardmetros cinéticos de decaimento e fonte, respectivamente

(MACQUARRIE et al., 2001).

Supondo agora que a reacdo ¢ irreversivel e linear, do tipo a4 = produto, tem-

se que a equagdo do processo cinético pode ser representada como em (2.13)

ac,
dt

—k,C,, (2.13)

onde definiu-se k, = ak, sendo k, o pardmetro cinético de decaimento da concentragao
do poluente A e a é o parametro estequiométrico.
De forma similar, supondo que as reagdes irreversiveis nao lineares, do tipo

aA— produto e aAd+bB — produto, podem ser representadas pelas equacdes dos

processos cinéticos como descritos em (2.14) e (2.15)

0 =—k,(C,), (2.14)
dcC
th =—k,C,C,, (2.15)

onde 4 e B representam as duas espécies a serem transportadas.

2.5.5 Reacoes Multiplas

Ao utilizar n espécies reativas na modelagem matematica da qualidade da agua,
observa-se que as reagdes cinéticas ocorrem simultaneamente ou em sucessao por meio
de reacdes multiplas ou complexas, consistindo de duas ou mais etapas, em pequenos
intervalos de tempo. As etapas destas reagdes se processam através de reacdes em série,
em paralelo ou ainda em série e paralelo, mais do que uma equagdo cinética e

estequiométrica.
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Um exemplo de rea¢des multiplas dado por CHEN et al. (1992) e ESSAID et
al. (1995), ¢ apresentado na equagao (2.16)

=k X, F(X,)| 5 © | —S|rc) (2.16)
K, +C \K,+C, Kn+Cn

onde k_, ¢ o coeficiente maximo de substrato utilizado pelo reagente », X, ¢ a

biomassa responsavel pela reagdo, C, e K, (i=1,n) sdo as concentragdes e 0s
coeficientes de meia saturagdo dos poluentes das n espécies, respectivamente, F(X,) e
F(C,) sdo as respectivas fungdes que representam as cinéticas de inibi¢do do

crescimento da biomassa e da reagao r.

Outro exemplo envolvendo duas reagdes, 7, e r,, onde a primeira ¢ irreversivel

e a segunda ¢ reversivel, ¢ dado em (2.17),

r:CH,0+0,, - CO,, +H,0

2aq

(2.17)

r,:CO,, +H,0= HCO, +H"

2aq

Entdo tem-se que a equagdo do processo cinético para CO, ¢ obtida combinando

2aq
expressoes multiplas de Monod com equagdes lineares e nao lineares, resultando na

equacado (2.18)

dCO )
Zaq = kmax XmF(Xm) CH20 zaq
dt Ky +CH,0 Ko, + 0,,,

—k,CO,,, +k,(HCO; )(H") (2.18)

2aq
onde o coeficiente referente a cinética de inibicao foi ignorado e a concentragdao na agua

¢ assumida como invariante (MACQUARRIE et al., 2001).

Como pode-se observar, muitas vezes as equagdes dos processsos cinéticos sao
ndo lineares, geralmente expressadas por equagdes do tipo Monod, especialmente
quando analisadas por longos periodos de tempo, em sistemas como rios, regioes
costeiras, estudrios e outros corpos d’agua. Mas mesmo assim, ¢ comum encontrar na
literatura o uso de reacdes lineares na modelagem matemadtica da qualidade d’agua
envolvendo n espécies reativas, como pode-se ver em LEVENSPIEL (1972) e

METCALF (1991).
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De uma forma geral, as equagdes dos processos cinéticos das n espécies

reativas podem ser modeladas por reagdes lineares, como expressadas em (2.19),

dci i—1 n
gzz;yykjcj ~k,C+ Dy, k,C, (2.19)
-

J=i+l
onde C, ¢ a concentracdo da i-€sima espécie, k, representa o parametro cinético de
decaimento da i-ésima espécie, k; (j=1,n e j+#1i) representa os parametros cinéticos
das fontes das j-¢simas espécies, y, representa o pardmetro estequiométrico de ganho

da espécie j em relagdo a espécie i.

2.5.6 Processos Fisicos, Quimicos e Biologicos

Caracterizam-se 0s processos naturais, com 0s seus respectivos parametros, por
fisico, como a velocidade do fluxo; quimico, sobre diversas formas de nitrogénio e de
fosforo, oxigénio dissolvido e matéria organica; bioldgico, por meio da biomassa e
bactérias. Pode-se observar que em um langamento de poluentes estes processos
ocorrem como sendo um ciclo natural e continuo em um corpo d’dgua, gerando as
reacoes cinéticas, como mostra a Figura 2.2. Ainda, as concentragdes dos poluentes, a
partir do lancamento de dejetos, sdo influenciadas pela difusdo-dispersdo e advecgao e,
pelas caracteristicas dos processos fisicos, quimicos e bioldgicos, de tal forma a avaliar
as condi¢cdes em que se encontra o corpo d’agua em relagdo aos pardmetros indicadores

da qualidade da 4gua, como pode ser observado nesta figura.

Hitrogénio

Figura 2.2: Processos, ciclos e variaveis de estado no corpo d’agua
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2.5.7 Descricao dos Ciclos através das Reac¢oes Cinéticas

Baseado em informacgdes reportadas na literatura, (THOMANN et al., 1987,
HENZE et al., 1987, BROWN et al., 1987, REICHERT et al., 2000, AMBROSE et al.,
2001 etc) tem-se que os processos das reacdes cinéticas mais incluidas na modelagem

matematica da qualidade da agua, sao:

« Respiracao, fotossintese, crescimento, morte e sedimentacao da biomassa;

« Mudan¢a na concentragdo do fosforo devido ao crescimento, morte e

decaimento ou sedimentacdo da biomassa e a mineralizagao do fosforo organico;

. Mudanga na concentragdo do nitrogénio devido ao crescimento, hidrolise,

sedimentacao da biomassa, nitrificacao e denitrificagao;

« Mudanga no conteido da DBO devido a morte da biomassa ¢ decaimento da
DBO particulada, assim como a oxidagcdo da matéria organica. Esta oxidacgao ¢ dividida
em carbonada (diminui a matéria organica aumentando o oxigénio dissolvido) e
nitrogenada (influencia no desenvolvimento do processo de nitrificacdo por meio da

presenga do nitrogénio nao oxidado na agua);

. Mudanga na concentragdo do OD devido a reaeracdo, oxidacdo da matéria

organica, nitrificagdo, demanda de oxigénio sedimentada (DOS) ou bentos™, respira¢do

e crescimento da biomassa.

xiii) Organismos aquaticos do fundo que vivem nos sedimentos.
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CAPITULO 3 - MODELOS BIOGEOQUIMICOS

Inicialmente, para evitar confusdes no decorrer da tese, defini-se modelo
biogeoquimico como sendo modelo de reagdes onde incluim-se os temos fontes e
decaimentos que ocorrem tanto internamente (processos cinéticos) como externamente

em um corpo d’agua.

Para o caso de langamentos de dejetos em corpos d’agua, apresentam-se duas
classes de modelos biogeoquimicos com reagdes, uma envolvendo modelos de esgoto e
outra modelos de tratamento bioldgico de esgoto. MASLIEV et al. (1995) fizeram uma
comparagdo sistematica entre estas duas classes de modelos, analisando o modelo para
sistema de lodo ativado ASM1 de HENZE et al. (1987) e o modelo tradicional de
qualidade de agua QUAL2E de BROWN et al. (1987). MASLIEV et al. (1995),
encontraram que ambos os modelos descrevem o mesmo sistema de processos fisicos,
quimicos e biologicos, mas diferem significantemente nas varidveis de estado, nos
parametros e na representagdo dos esquemas das reagdes cinéticas, de acordo com o tipo

de problema de poluicao obtido como consequéncia dos langamentos de dejetos.

No Capitulo 2 definiram-se as variaveis de estado, os parametros € processos
fisicos, quimicos e bioldgicos, e alguns tipos de reagdes. Assim, apresenta-se
inicialmente neste capitulo, os esquemas das reacdes cinéticas geradores dos processos
cinéticos que podem ser incluidos nos modelos biogeoquimicos. Estes esquemas sdo
representados por reacdes irreversiveis e reversiveis em série, em paralelo, em série e
paralelo, formando sistemas acoplados de equagdes diferenciais ordinarias lineares ou
ndo lineares. Na sequéncia ilustra-se alguns exemplos de modelos biogeoquimicos

descritos por sistemas acoplados, escritos sob uma forma mais simplicadada, matriz de



Peterson (SOMLYODY et al., 1990), envolvendo um grande niimero de variaveis e
parametros. Com estes modelos, pretende-se gerar uma base teodrica para diferentes
modelos de qualidade de d4gua, fornecendo desta forma, subsidios para o
desenvolvimento de modelos que sejam capazes de simular, com maior precisdo, o

comportamento da pluma do poluente em um corpo d’agua.

3.1 Esquemas de Reacdes Cinéticas

O esquema de reacdes cinéticas irreversiveis em série ocorre quando uma
espécie degrada produzindo outra espécie, que volta a degradar para produzir outra
espécie, e assim consecutivamente até esgotar todo o processo (LUNN et al., 1996,
GENUCHTEN, 1985). Um exemplo deste tipo de reacdo ¢ o processo de nitrificagao,

envolvendo trés variaveis, como pode ser observado na Figura 3.1.

k.
NH, 2 NO, ¥ MO,

nitrificaggo |
r =

kxiﬂ

Figura 3.1: Esquema de reagdes em série

Nesta figura k,,, e k,,, sdo os parametros cinéticos representando as taxas de oxidagdo

da amonia e nitrito, respectivamente, e os pardmetros estequiométricos, neste caso, sao
iguais a um. Este processo ¢ utilizado no modelo QUAL2E (BROWN et al., 1987), que

sera apresentado nas proximas secoes.

O sistema linear de equagdes diferenciais ordindrias que representa este

processo pode ser descrito como em (3.1),

dNH
2 = _knithH3
dt
dNO
L= km'thH3 _kmzzNoz (3.1)
t
dNO
dt : :km'tZNOZ

Um outro tipo de esquema de reagdes cinéticas irreversiveis ocorre quando
uma espécie degrada produzindo duas ou mais espécies (SUN, 1999). Este tipo de
esquema ¢ considerado como sendo um esquema em paralelo e também pode ser

encontrado no modelo QUAL2E (BROWN et al., 1987), representando o processo de
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decaimento da alga, exemplificado na Figura 3.2a. Combinando as reagdes em série e
paralelo, o esquema resultante torna-se mais completo. Por exemplo: acrescentando os
processos de hidrolise (quebra de moléculas) do nitrogénio e fosforo organico na Figura
3.2a, obtém-se o esquema de reagdes irrevesiveis em série ¢ paralelo dado na Figura

3.2b.

Figura 3.2a: Esquema de reagdes em Figura 3.2b: Esquema de reagdes em

paralelo série e paralelo

Nas Figuras 3.2a e 3.2b, tem-se que X, N, e P, representam as variaveis

ap
da alga, do nitrogénio e fosforo organico, respectivamente, p, representa o parametro
cinético referente ao processo de decaimento da alga e, o, e «, representam os
parametros estequiométricos.

Para os casos dos esquemas mostrados nas Figuras 3.2a e 3.2b, os sistemas

lineares de equagdes diferenciais ordinarias, podem ser representados como em (3.2) e

(3.3), respectivamente

dx,,
dt = _pBaXap
dNorg
dt = alIOBaXup (32)
dPnrg _ X
7 = 5P ap
x,,
dt = _pBaXap
dNarg
dt = alpBaXap _KhnNnrg (33)
el = X —-K, P
dt - a2pBa ap ~ Phptorg
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Os esquemas de reagdes irrevesiveis em série e paralelo podem resultar em
reacOes simples e multiplas. Para o caso de reagdes simples, como mostrados nas
Figuras 3.1, 3.2a e 3.2b, pode-se observar que todos os sistemas resultantes sdo lineares.
Quando se tem reagdes multiplas envolvidas, os sistemas resultantes nao sao,

necessariamente, lineares.

A comparagdo entre dois exemplos hipotéticos dos casos de esquemas de
reacdes irrevesiveis em série e paralelo envolvendo reagdes simples e multiplas pode ser

observado nas Figura 3.3a ¢ 3.3b

A Ak Fa
s AT o o e
o Bk,
r _}5’% .
m C 5k ¥ C5 s
(a) reagdes simples (b) reagdes simples e multiplas

Figura 3.3a-3.3b: Esquemas das reagdes em série e paralelo envolvendo reacgdes
simples e multiplas
Observa-se que na Figura 3.3a, tém-se os processos C, ->C, >C, e
C,—>C,—>C;. Ja na Figura 3.3b, tém-se os processos C, ->C, >C, e
C, > C,>C, >C,, verificando que a varidvel C, se degrada dando origem as
variaveis, C3 e C4. Neste caso, diz-se que a variavel C, produz processos multiplos

(SUN, 1999).

Para o caso de reacdes lineares, os sistemas de equagdes que descrevem os
processos referente aos esquemas das Figura 3.3.a e 3.3b podem ser representados pelas

equacdes em (3.4) e (3.5), respectivamente

dC.
d_l‘l = yilkl Cl —kiCl. (34)
9, k. C, i=23 e j=4,5
= K. . 1= , c = ,
i Yiki & J
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dC, -k,
e
dtz = y,k,C, —k,C,
dcC
= Fyy3,k,C, —k,C, (3.5)
dC
1= nYak,C,
dcC
dts = ysk,C,

onde a fracdo de decaimento F,,, i=3,4, ¢ a fracdo de massa da variavel C,
degradando e produzindo as variaveis, C; e Cs, k, representa os pardmetros cinéticos
lineares, j=1,23 e y, sdo os pardmetros de ganho estequiométrico que descreve a
producao/ganho das variaveis de estado utilizadas nos esquemas. Para conservar o
balanco de massa, a fracao de decaimento deve satisfazer a condi¢ao dada em (3.6)

F32+F42:19 (3~6)

observando que o produto F,y, pode ser associado como sendo um pardmetro
estequiométrico de ganho y; ou o produto F,y k; também pode ser associado como

uma taxa de reagao.

Todos os esquemas de reacdes cinéticas irreversiveis apresentados acima
podem ser generalizados usando reagodes reversiveis. Mostra-se aqui um exemplo, dado
na Figura 3.4, utilizado no modelo ASM1 (HENZE et al., 1987), que serd apresentado
nas proximas sec¢des, envolvendo reagdes multiplas reversiveis e irreversivel, gerando o
processo de biodegradagdo por meio do crescimento e decaimento da matéria organica

soluvel S, na d4gua ou em um sistema de tratamento de esgoto (ACIESP, 1980).

decaitnente de H

h d
o crescimento
£ ¥
g lerese, g

Figura 3.4: Esquema de reacdes reversivel e irreversivel multiplas
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O sistema nao linear de equagdes diferenciais ordindrias que representa este

processo em condicdes aerobicas da biomassa heterotrofica pode ser dado como em

(3.7),
dsSs Hy Ss S,
= XH
dt Y, \Ki+S; N K, +S,
decaimento
ds 1-v,\( S, S
2o _ o X
dt ”H[ Y, j[KS+SJ[KO+SJ . (3.7)
crescimento
dx,, S, S
= e X,— b, X
dt Hu [KS+SSJ[K0+S0J " H“ -
decaimento
crescimento

onde X, e S, representam, respectivamente, a biomassa heterotrofica, o oxigénio

dissolvido, u,, ¢ a taxa de crescimento, Y,, € o coeficiente de ganho e b,, ¢ a taxa de

decaimento.
3.1.1 Esquemas de Reacdes escritas sob a forma da Matriz de Peterson

Pode-se simplificar os sistemas acoplados, representados nas equagdes (3.1)-
(3.5) e (3.7), escrevendo-os na forma matricial, conhecida como matriz de Peterson
(SOMLYODY et al., 1990), onde nas linhas tém-se os processos cinéticos, nas colunas
as variaveis de estado e as constantes estequiométricas, st(Z, j), sdo as células da matriz,
no qual resulta um modelo de equagdes diferenciais ordindrias em fung¢do da
concentragdo ¢ do tempo. Em um exemplo geral, expressa-se na equagdo (3.8) a
descricdo da equacdo cinética, para a varidvel de estado Ci, sobre os processos

1, ¥, € 1;,usando a matriz de Peterson, como pode ser observado via a Tabela 3.1,

dc}* =st(L4)* 7, + 0% 7, +st(3,4) *r; . (3.8)

Tabela 3.1: Descri¢do da equacdo cinética usando a matriz de Peterson

Processos Variaveis de Estado Taxa dos
C G, C; Cy Cs Ce C; || Processos

1 st(1,1) | st(1,2) | st(1,3) | st(1,4) > r

2 st(2,1) st(2,3)| 0 f r

3 st(3,2) | st(3,3) | st(3.4) g r3
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Observa-se que todos os exemplos de modelos biogeoquimicos a serem
apresentados nas proximas se¢des, podem ser escritos sob a forma da matriz de

Peterson.

3.2 Exemplos de Modelos Biogeoquimicos

Os modelos biogeoquimicos sao modelos que incluem os processos das reagdes
cinéticas e as reagdes fornecidas pelos termos fontes e decaimento externos no corpo
d’4gua. Portanto se o modelo ndo possui termos externos, este pode ser chamado,
simplesmente, de modelo biogeoquimico de reagdes cinéticas. Muitos destes modelos
sdo formulados assumindo-se que todos os processos bioldgicos € quimicos ocorrem
sob condi¢des aerdbicas. Modelos mais complexos podem ser formulados sob ambas as
condi¢des, aerdbica e anaerdbica. Alguns dos exemplos de modelos a serem
apresentados, permitem simulagdes para ambas as formulagdes. Assim, para a
apresentacdo destes modelos, busca-se descrever os sistemas acoplados de equacdes
diferenciais ordindrias, sob a forma da matriz de Peterson, representando os esquemas

de reagdes geradores dos processos cinéticos (SOMLYODY et al., 1990).

Os processos cinéticos dependem do tipo de poluigdo existente no corpo
d’4gua. Muitos destes processos, incluidos nos modelos biogeoquimicos, sdo
desenvolvidos para descrever polui¢des do tipo organica (DBO/OD), microbiana
(coliformes fecais e totais), inorganica (nutrientes e compostos toXicos) ou a
eutrofizagdo (proliferacdo excessiva de algas). Assim, a grande dificuldade em aplicar
estes modelos consiste em definir quais os processos cinéticos que serdo incluidos na
modelagem, de tal forma que estes processos possam descrever os fendmenos que
ocorrem no corpo d’agua, envolvendo um niimero elevado ou ndo de variaveis (entrada,
saida e estado), parAmetros (cinéticos e estequiométricos) e constantes, a partir do

lancamento de dejetos, de uma maneira realista e complexa.

Assim, nesta tese, obtém-se as defini¢des das variaveis de estado e dos
processos cinéticos para descrever os modelos biogeoquimicos por meio das seguintes

fontes:

. Equacgdes para o ciclo do nitrogénio (N) e do carbono (C) podem ser obtidas
por meio do modelo QUAL2E de BROWN et al. (1987) e, pelo modelo ASMI1 de
HENZE et al. (1987), que modela biologicamente estes ciclos.
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« Equagdes para o ciclo do fosforo (P) podem ser derivadas de THOMANN et al.
(1987), AMBROSE et al. (2001) e, do modelo RWQMI1 de REICHERT et al. (2000);

Apresenta-se inicialmente a descri¢do do modelo biogeoquimico utilizado em
sistemas de lodo ativado em fluxo continuo, ASM1. Este modelo foi desenvolvido pelo
grupo IAWQ (International Association on River Water Quality Modelling™) e
apresentado por HENZE ef al. (1987). Na sequéncia, apresenta-se o modelo de
qualidade de agua para rios, RWQMI, compativel com a existéncia dos modelos
desenvolvidos pelo grupo IAWQ (ASM1, ASM2 e ASM3; HENZE et al. 2000), de tal
forma a facilitar a aplicacdo de modelos praticos que operam em sistemas biologicos de
tratamento de esgoto em rios. O RWQMI1 ¢ um modelo de qualidade de agua
fortemente relacionado com os modelos desenvolvidos pelo grupo IAWQ, apresentado

por REICHERT et al. (2000).

Como em ambos os modelos, ASM1 ¢ RWQMI, as reacdes cinéticas nao sao
lineares, apresenta-se o modelo biogeoquimico do modelo tradicional de qualidade de
agua QUALZ2E, desenvolvido pela EPA (Environmental Protection Agency), e
apresentado por BROWN et al. (1987). O QUAL2E ¢ um modelo unidimensional,

também desenvolvido para rios, cujos termos das reagdes cinéticas sdo lineares.

Na sequéncia, discutem-se dois modelos de qualidade de agua, bidimensionais,
desenvolvidos e aplicados em sistemas estuarinos, como a Baia de Guanabara, Rio de
Janeiro; Brasil, apresentando os seus modelos biogeoquimicos. O primeiro modelo,
desenvolvido pelo grupo JICA (Japan International Cooperation Agency), apresentado
por KOGYCO et al. (1994), utiliza reacdes cinéticas lineares e o segundo, desenvolvido
por SOMLYODY et al. (1990), representado aqui por SKS, utiliza alguns processos de

reacdes cinéticas ndo lineares e outros lineares.

Por fim, apresenta-se um modelo biogeoquimico, definido como modelo teste,
que sera utilizado para testar uma das técnicas de lineariza¢dao e o desacoplamento do
sistema de equacdes diferenciais ordinarias nos capitulos subsequentes. Este modelo

sera utilizado na implementa¢do numérica, de tal forma a validar a teoria desenvolvida

' 0 TAWQ foi formado para criar uma base técnica e cientifica no qual consiste em formular modelos de

qualidade de agua para rios e diretrizes para seu uso.
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nesta tese e também sera aplicado em um caso real, simulando o transporte de poluentes

no Rio Negro localizado em Manaus, Amazonas; Brasil.
3.2.1 Modelo ASM1

O modelo biogeoquimico mais difundido e aceito na literatura, ASMI,
apresentado por HENZE et al. (1987), ¢ utilizado em sistemas de lodo ativado em fluxo
continuo. Este modelo atua nos processos de nitrificacdo e denitrificagao, envolvendo
compostos organicos, nitrogénio e oxigénio dissolvido. As concentracdes de todas as
matérias organicas, inclusive a biomassa, sdo medidas pela demanda quimica de

oxigénio (DQO).
O modelo ASM1 emprega as restrigdes e simplificagdes descritas a seguir:
« A temperatura do sistema ¢ mantida constante. Os pardmetros sdo apropriados
para a temperatura assumida;
« O pH ¢ constante e esta perto da neutralidade;

o Os parametros do modelo sdo assumidos como constantes ao longo do

Processo;

« O sistema contém quantidade suficiente de nutrientes inorganicos, como
nitrogénio e fosforo, para permitir remogdo do substrato organico e crescimento dos

microorganismos;
« Os fatores de corre¢do para denitrificagdo 7, e 7, podem ser influenciados

pela configuracdo do sistema, mas isto ndo ¢ considerado, sendo seus valores fixos e

constantes para um determinado dejeto;

« A biomassa heterotrofica ¢ homogénea e ndo ha mudanca na diversidade de

espécies com o tempo;

« As hidrolises dos materiais organicos lentamente biodegraddveis ocorrem

simultaneamente.

O modelo ASM1 possui no total 13 variaveis de estado e descreve 8 processos,
de tal forma a representar os ciclos do nitrogénio (N) e do carbono (C), como pode ser

observado na Figura 3.5.
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Figura 3.5. Esquemas de reagdes e ciclos do modelo ASM1

Representam-se nas Tabelas 3.2 e 3.3 as variaveis de estado necessarias para
descrever os ciclos, assim como 0s processos € as taxas dos processos cinéticos, sob a
forma da matriz de Peterson, usados no modelo ASM1. Os valores dos parametros
cinéticos e estequiométricos encontram-se descritos nos Quadros 3.1 e 3.2,

respectivamente.

Tabela 3.2: Variaveis de Estado usadas no Modelo ASM1

Simbolo | Descri¢ao da Variavel

X, Biomassa autotrofica

X, Biomassa heterotrofica

X, Matéria organica particulada (biodegradacao lenta)
S Matéria organica soluvel (biodegradagao rapida)
X, Matéria particulada proveniente do decaimento da biomassa
S o3 Nitrato

S a Nitrogénio amoniacal

X, Nitrogénio organico particulado

A\ Nitrogénio organico soluvel

S, Oxigénio dissolvido
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Quadro 3.1: Parametros Cinéticos

Simbolo Valor

Unidade

Descri¢ao do Parametro

K 20.0 mg-DQOL™" Constante de meia saturagdo da S, pelo crescimento
aerobico de H

Ky 20.0 mg-DQOL™" Constante de meia saturagdo da S, pelo crescimento
anaerobico de H

K, 0.5 mgOL"' Constante de meia saturacdo de S, pelo crescimento
aerdbico de 4

K, 0.8 mgNL"' Constante de meia saturagdo de S, pelo
crescimento aerobico de A

K, 0.25 mg-OL" Constante de meia saturacdo de S, pelo crescimento
aerdbico de H

K., 0.1 mgNL" Constante de meia saturagdo de S,, pelo
crescimento anaerobico de H

1, 0.4 Fator de correcdo da hidrolise em condi¢des
anaerdbicas

1, 0.8 Fator de correcdo do crescimento em condi¢des
anaerobicas

K, 0.02 gL' Parametro de limitacao da hidrélise pela biomassa da
bactéria

k, 008 4 Taxa de amonificagio

)7y 1.0 - Taxa de crescimento aerdbica de 4

Hy 4.0 o Taxa de crescimento aerobica de H

b, 0.15 B Taxa de decaimento de 4

b, 0.62 B Taxa de decaimento de H

k, 2.4 - Taxa de hidrolise

Quadro 3.2: Parametros Estequiométricos

Simbolo Valor Unidade

Descri¢cdo do Parametro

Y, 0.67 Ganho heterotrofico

Y, 0.24 Ganho autotrofico

/) 0.08 Fracdo da biomassa transformada em
material particulado

Ly 0.04 mg-N/mg-DQOcel  Frag@o de N na biomassa

0.04

mg-N/mg-DQOprod Fracdo de N nos produtos de decaimento
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Tabela 3.3: Variaveis de Estado, Processos e Taxas dos Processos Cinéticos do Modelo ASM 1

Variaveis @ > @ V)] 3 @ G ©® DO (10) Taxa dos Processos

(]) ¢ Processos SS So th4 Sno} Snd XS XII XA Xp Xnd

(1) |Crescimento aerébico | 1 | 1-Y, _ 1 S, S,y
de H YH YH ? #H KS + SS K()H + S() "

() Crescim-ento b i, 1-7, 1 . S K, o3 X,
anaerdbico de H Y, 2.86Y,, Ky + 8 NKy + 8, NK,ps +S,5

(3) |Crescimento aerdbico _AST-Y | - LN 1 S .4 S,y
de 4 YA YA YA Ha Knh4 +th4 KoA +Su ’

(4) |Decaimento de H 1-f, -1 o =iy = foly, [ PuXu

(5) |Decaimento de 4 -1, LS e = Sy | P

(6) |Amonificagdo do 1 -1 k.S X,
nitrogénio organico

(7) |Hidrlise da matéria| 1 . XX, [ S, ,,h[ L J[ Su Hx
Orgﬁnica Kx +XS/XH Ka[-[ +Sa KoH +Sa Km;z +Sn03

(8) [|Hidrdlise de nitrogénio 1 -1 , X/ X { 5 . 77{ Ko J( Ss J:IX Y
organico K. +X,/X,|K,+S, K,+S K, ,+S,,
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3.2.2 Modelo RWQM1

Mais recentemente, REICHERT et al. (2000), apresentaram o modelo de
qualidade de agua para rios, RWQMI, cujo modelo biogeoquimico atua nos processos
descritos por HENZE et al. (1987), adicionado-se os processos que envolvem fosforo e
hidrocarboneto. A modelagem matematica, empregada neste modelo, utiliza um grande
numero de pardmetros e varidveis. Muitos trabalhos que abordam a qualidade de agua,
via tratamento biologico de esgoto, baseiam-se em simplificacdes e modificacdes deste
modelo, assim como aqueles desenvolvidos pelo grupo IAWQ (ASM1, ASM2 e ASM3,
HENZE et al. 2000, VANROLLEGHEM et al. 2000).

De forma similar ao modelo ASM1, no modelo RWQM1 as concentragdes de
todas as matérias organicas, inclusive a biomassa, sio medidas pela demanda quimica
de oxigénio (DQO). Este modelo possui no total 24 varidveis de estado e 23 processos,

como pode ser observado no Apéndice A.

Como o interesse nesta tese engloba apenas os ciclos do nitrogénio (N),
fosforo (P) e carbono (C), apresentam-se na Tabela 3.4 e no Quadro 3.3 as varidveis de
estado e os parametros cinéticos usados para descrevé-los. De forma similar, na
Tabela 3.5 apresentam-se os processos cinéticos usados no modelo reduzido RWQMI,

sob a forma da matriz de Peterson.

Tabela 3.4: Variaveis de Estado usadas no Modelo Reduzido RWQM 1

Simbolo | Descri¢ao da Variavel

X Biomassa de algas

S, Fosforo inorganico dissolvido

X, Matéria organica inerte particulada (ndo biodegradavel)
X, Fosforo inorganico absorvido pelas particulas

A Nitrito

S Nitrogénio amoniacal

X, Organismo que oxida amonia a nitrito

X, Organismo que oxida nitrito a nitrato
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Quadro 3.3: Parametros Cinéticos

Simbolo Valor Unidade Descri¢ao do Parametro
K, 0.2 mg-OL™ Constante de meia saturagdo de S, pelo
crescimento aerobico de H
K., 0.5 mg-NL™ Constante de meia saturagdo de S, pelo
crescimento anaerdbico de H
K,., 0.2 mg-NL" Constante de meia saturacdo de S,, pelo
crescimento anaerobico de H
K, s 0.1 mg-NL™ Constante de meia saturacdo de S, pelo
crescimento da alga
K 5 0.02 mg-PL"' Constante de meia saturagdo de S, pelo
crescimento da alga
K, ,, 0.2 mg-OL" Constante de meia saturacdo de S, pelo
crescimento da alga
om 0.5 mg-OL"' Constante de meia saturagdo de S, pelo
crescimento de A em n;
K 0.02 mg-NL" Constante de meia saturacdo de S, pelo
crescimento de A em n;
poim 002 mg-PL"' Constante de meia saturagdo de S, pelo
crescimento de A em n;
K,, 0.5 mg-OL™ Constante de meia saturagdo de S, pelo
crescimento de A em n,
w02 0.5 mg-NL™ Constante de meia saturagdo de S,, pelo
crescimento de A em »n,
poiny 0.02 mg-PL"' Constante de meia saturagdo de S, pelo
crescimento de A em n»
K, 0.2 mg-NL™ Constante de meia saturacdo do nitrogénio pelo
crescimento aerobico de H
K s, 0.1 mg-NL" Constante de meia saturacdo do nitrogénio pelo
crescimento da alga
L. 0.046 o°cC! Fator de corre¢do de temperatura pela alga
B, 0.098 c°C! Fator de correcdo de temperatura pela biomassa
autotrofica n,
B, 0.069 °c! Fator de corre¢do de temperatura pela biomassa
autotrofica np
B 0.07 e°c™! Fator de correcdo de temperatura pela biomassa
heterotrofica
B 0.07 c°c™! Fator de corre¢do de temperatura pela hidrolise
f Fator de limitagdo de crescimento da alga pela
luz
U, 2.0 d! Taxa de crescimento aerdbico de H
w, 1.6 B Taxa de crescimento anaerobico de H
7 0.8 d! Taxa de crescimento autotrofico em n;
“,, 1.1 d-! Taxa de crescimento autotrofico em n,
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Continuagao Quadro 3.3: Parametros Cinéticos

Simbolo Valor Unidade Descri¢ao do Parametro

Uy, 2.0 d! Taxa de crescimento da alga

K, --- d! Taxa de desorcdo do fosforo inorganico
k, 3.0 d! Taxa de hidrolise

K, 0.1 -1 Taxa de morte das algas

o 0.2 -1 Taxa de respiragdo aerobica de H

Py 0.1 -1 Taxa de respiragdo anaerdbica de H
P, 0.05 (¢! Taxa de respiragdo autotréfica em n,
., 0.05 -1 Taxa de respiragao autotréfica em n;
P 0.1 d! Taxa de respiragao da alga

K . --- d! Taxa de sor¢do do fosforo inorganico
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Tabela 3.5: Variaveis de Estado, Processos e Taxas dos Processos Cinéticos do Modelo Reduzido RWQM1

Variaveis @ 7 ()]G [@|B)[®G) (D [B) [ |(10)|(11)|(12)](13) | Taxas dos Processos
(). | Processos S5 | So [ S | Suen | Sur | S (X | Kot | X | K| X5 | X | X,
1) |Crescimento aerobico de » S S,
@ H NH i} - ? R e 0{ : J( JX”
por . K., +S, \K,+S
(2) |Crescimento aerdbico de | Ss S, K, S X
- - - 9? 1 Hy€ H
H por NO, : K+S, \K,+S \K,+S, \K,+S,,
(3) | Crescimento  anaerébico | ol el e Ss K, Ss X,
de H por NO, ‘ K, +S, \K,+S, \K _,+S,,
(4) | Crescimento  anaerébico | ) 2 |1 . L, P00 Ss K. Sz X,
de H por NO, K,+S, \K,+S \K,_,+S,,
(5) |Crescimento aerdbico de | LIt S S, A\ ¥
o Aot - - + - + n e n
Il?ltrlggagﬁ.lo eStaglo de l K“ Q + S" K"/“‘”l + S"h Kpu4"1 + Spp l
(6) |Crescimento aerdbico de : Py (10) S A S, b
o ‘o - -+ - + H,e "
ﬁltrlggag«;o eStaglo de ’ K” n + S" K”"2”2 + S”"Z K[")4n2 + Spp ’
(7) |Crescimento da alga por L ) ! 1, P £ ( S+ S J( ] Sy X,
NH4 K’VBa + S + Sm)} nh4Ba po4Ba + S
(8) |Crescimento da alga por N | | N 11, el S,+S,, K, . S, ¥
NH 3 ” ! K + th + Slm3 I1h4Bl1 p04Ba + S "
(9) |Decaimento aerdbico de ool S,
- - e —— X
H + + 1 + P KOH N S H
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Continuacao da Tabela 3.5: Variaveis de Estado, Processos e Taxas dos Processos Cinéticos do Modelo Reduzido RWQM1

Variaveis @ 7 ()]G [@|B)[®G) (D [B) [ |(10)|(11)|(12)](13) | Taxas dos Processos

(). | Processos S5 | So [ Sua | Ser | Sur | S (X | Kot | X | Xio| X5 | X | X,

(10) | Decaimento  anaerdbico P K, S .3 Y
de H + - P K,+S \K +8 )"
Decaimento aerdbico de By i-10) S, Y

(1) [A no 1° estagio de ol + 1 Pn K, +S, "
nitrificacao

(12) | Decaimento aerdbico de Py 1-10) S,

A no 2° estagio de -t + 1 Pr® K, +S "
nitrificagdo
. - S

(13) | Decaimento aerdbico da s N 1 . e 0 X,
alga K, +S

(14) | Morte da alga @l o @ 11 + K, e™ X,

(15) Hidrolise + (+) (+) ) -1 kheﬁmd(/ﬂo)XS

(16) | Adsorgao de PO, -1 1| K.S,

(17) | Desorgdo de PO, 1 1 | KX,




3.2.3 Modelo QUAL2E

O modelo QUAL2E desenvolvido pela EPA, Environmental Protection
Agency, apresentado por BROWN et al. (1987), ¢ um modelo que descreve o processo
de eutrofizacdo em rios. Este ¢ um modelo estacionario, unidimensional, que simula a
variagdo de vdarios parametros de qualidade de agua em condigdes de regime
permanente, ou seja, aplica-se este modelo em situagdes onde a carga do poluente no
sistema mantém-se sensivelmente constante em relacao ao tempo (TAPPI, 1988). Neste
modelo os processos cinéticos sdo todos lineares e as concentragdes de todas as matérias

organicas, inclusive a alga, sdo medidas pela demanda bioquimica de oxigénio (DBO).

O modelo de eutrofizagdo do QUAL2E determinard quais as variaveis de
estado que serdo utilizadas no modelo biogeoquimico para a simulagdo dos parametros
do oxigénio dissolvido (OD), matéria organica (representada pela DBO), diversas
formas de nitrogénio e fésforo e alga (representada pela clorofila a). Especificamente,
estas variaveis de estado caracterizam os ciclos do nitrogénio (N), fésforo (P) e carbono
(C), selecionadas como base para o modelo QUAL2E. Estes ciclos encontram-se

representados na Figura 3.6, descritos pelos esquemas de reagoes.
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Figura 3.6: Esquemas de reagdes ¢ ciclos usados no modelo QUAL2E
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Lista-se, nas Tabelas 3.6 e 3.7, as variaveis de estado que simulam o modelo

apresentado na Figura 3.6 e as taxas dos processos cinéticos sob a forma da matriz de

Peterson. Quanto aos valores dos parametros cinéticos e estequiométricos, encontram-

se descritos nos Quadros 3.4 ¢ 3.5.

Tabela 3.6: Variaveis de Estado usadas no Modelo QUAL2E

Simbolo Descri¢ao da Variavel

DBO Demanda bioquimica de oxigénio
P, Fosforo inorganico

P, Fosforo orgéanico

NO, Nitrato

NO, Nitrito

NH, Amoénia

N o Nitrogénio organico

Quadro 3.4: Parametros Cinéticos

Simbolo Variagdo  Unidade Descri¢ao do Parametro

k, 0.0-100 d°' Coeficiente de reaeracdo

/1 Fator de limitacao de crescimento da alga pela luz
I Fator de limitacao de crescimento da alga pela N
fr Fator de limitacao de crescimento da alga pelo P
P, 0.0-1.0 Fator de preferencia da algas por NH;

Moo d" Taxa de crescimento maximo da alga

ks 0.02-34 4" Taxa de decomposi¢ao da DBO

kpos variavel mg-O/m*>-d Taxa de demanda de oxigénio sedimentada

K, 0.02-0.41 d Taxa de hidrolise de N

Ky 0.01-0.7 4 Taxa de hidrolise de P

L, variavel mg-O/mz-d Taxa de liberagdo de N sedimentado

L, variavel mg-O/mz-d Taxa de liberagao de P sedimentado

k. 0.10-1.0 4 Taxa de oxidacdo da amoénia

k,.» 0.02-2.0 4 Taxa de oxidacdo do nitrito

Pra d™ Taxa de respiragdo da alga

Vg -0.36-0.36 4! Taxa de sedimentacdo da DBO

Vi, 0.15-1.8 md™ Taxa de sedimentacdo de alga

v, 0.001 —0.1 g™ Taxa de sedimentag@o de Norg

% 0.001 -0.1 4~ Taxa de sedimentacdo de P,
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Quadro 3.5: Parametros Estequiométricos

Simbolo Variagdo  Unidade Descri¢ao do Parametro

a, 1.6-23 mg-O/mg-N Coeficiente de elevacdo do O, através da
respiracao

as 3.0-4.0 mg-O/ mg-N Coeficiente de elevacdo do O, devido a
oxidacao da amonia

en 1.0-1.14 mg-O/mg-N Coeficiente de elevacio do O, devido a
oxidacao do nitrito

2 14-1.8 mg-O/mg-A Coeficiente de O, produzido através da
fotossintese

a, 0.01 —0.02 mg-P/mg-A Conteudo de P nas algas

F 0.07—-0.09 mg-N/mg-A Fracdo de elevacdo de N nas algas
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Tabela 3.7: Variaveis de Estado, Processos e Taxas dos Processos Cinéticos do Modelo QUAL2E

Variaveis @H — (1) (2) 3) 4 ®)) 6) @) () (9) | Taxa dos Processos
) ¢ Processos DBO S, NH, | NO, NO, X, | Now | P | Pus
(1) |Crescimento da alga a, -o F -a,(1-F) 1 -0y NHmaxsa S 1SN S p i X 5o
(2) |Decaimento da alga -a, -1 Q, a, PsaX o
(3) |Hidrolise de N 1 -1 K N oy
(4) |Hidrolise de P -1 1 1k,P,
(5) |Biodegradacdo -1 -1 k,DBO
(6) |Oxidagao da amonia - -1 1 ki NH;
(nitrificaco)
(7) |Oxidagdo do nitrato -a, -1 1 k,i;xNO,
(nitrificagdo)
(8) |Reaeragdo 1 k, (S5 =S,)
(9) |Demanda de oxigénio -1 Kpos
sedimentada h
(10) |Sedimentagao da DBO -1 v;DBO
(11) |Sedimentacdo de Algas -1 Vo y
p o
(12) |Sedimentagio de N -1 VN org
(13) |Sedimentagio de P -1 % .
(14) |Liberagao de N sedimentado 1 L,
h
(15) |Liberagao de P sedimentado 1




3.2.4 Modelo JICA

O modelo de qualidade de 4gua bidimensional desenvolvido pelo grupo JICA
(Japan International Cooperation Agency), apresentado por KOGYCO et al. (1994), ¢
considerado uma ferramenta para estudo de medidas a serem usadas na recuperacgao do
ecossistema da Baia de Guanabara, Rio de Janeiro; Brasil. Este modelo envolve duas

camadas, superior ¢ inferior, como pode-se observar na Figura 3.7, onde 7 representa a
elevacdo da superficie na agua, h, e h, representam as profundidades das camadas
superior e inferior, respectivamente, u, € u, sdo as componentes das velocidades na
camada superior, v, € v, sdo as componentes das velocidades na camada inferior e x,,

X, € x; sdo os eixos coordenados.

- @
&3
supetficie
b X .
I :
I catnada superior
Iy f
S nterface
s fy camada inferior
L v
2 fundao

Figura 3.7: Modelo de duas camadas, desenvolvido pelo grupo JICA

Observa-se que, para a simulagdo numérica, o modelo JICA utiliza trés grupos

de modelos, sendo:
« Modelo Hidrodinamico: determina os campos de velocidades simulando a

circulagdo da agua;

« Modelo Difusivo: estima a qualidade da agua de poluentes conservativos ou
poluentes considerados como conservativos, como o sal. Este modelo ¢ usado

principalmente para determinar o coeficiente de difusdo;

« Modelo de Eutrofizagao (modelo biogeoquimico): estima a qualidade da agua e

avalia as concentragdes de alguns poluentes.
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Nesta fase da tese o interesse em relagdo ao modelo JICA restringe-se ao
modelo de eutrofizacdo, no qual se determina quais as variaveis de estado que serdo
utilizadas para a simulacdo do modelo biogeoquimico. Quanto aos outros modelos, estes

serdo discutidos nos capitulos subsequentes.

Na formulacdo do modelo de eutrofizagao usado pelo grupo JICA considerou-
se o ciclo do nutriente envolvendo apenas o fosforo, devido aos consultores do projeto
terem considerado-o como um nutriente limitante, e o ciclo do carbono (C) envolvendo
demanda quimica de oxigénio (DQO), demanda bioquimica de oxigénio (DBO) e o
oxigénio dissolvido (OD). Estes ciclos foram avaliados entre a superficie e o fundo
através do modelo de duas camadas, como pode ser observado na Figura 3.7. Assumiu-

se ainda que:

« Os processos cinéticos sdo todos considerados lineares;

« Os processos do ciclo do nutriente sdo controlados pela decomposicao do
fosforo organico e inorganico e, o OD e a matéria organica aumentam,

correspondentemente, em relagdo ao nivel da produgdo primaria;

« Os indices DQO e DBO sao usados nas concentracdes da matéria organica, do
OD, assim como do fosforo orgéanico e inorganico;
« A éarea vertical ¢ dividida em duas camadas, mas o crescimento do fitoplancton

ocorre apenas na camada superior;

« DQO, OD e nutrientes variam através dos processos de crescimento,
decomposicdo, sedimentacdo, liberacdo, fontes externas, e também devido a entrada do

fluxo no corpo d’agua.

Os ciclos envolvidos, assim como as suposi¢des assumidas no modelo JICA,

encontram-se ilustrados na Figura 3.8.

53



carga carga carza
externa externa reaeragio extetna
camada cresciments
supetior v v v " _
. cresciment By | O | |DBD moc)ldecimposv;ao N
A decomposicio A & | &
e - w
adveccio % ol 12 = =t @ =
; - = . [ . a
dispersio 4, "%1 ;5 ;5 adveccio
o : =1 =1 dispersiio
= -
ook [ E]
= o
3 LA 4 3 3 Y -
[T e[ B [0b] [BRO@OG)ecmporisio,
#  decomposigio = T Y o
camada == 5 ':J & g d a
ace. S 2 2 3 = advec;io
ErLOr = i T = =1 dispersio
— O Lt —
Yo Y ¥

Figura 3.8: Ciclos usados no modelo biogeoquimico do grupo JICA

As variaveis de estado utilizadas neste modelo encontram-se representadas na

Tabela 3.8. Quanto aos valores dos pardmetros estequiométricos e cinéticos, estes

encontram-se representados nos Quadro 3.6 e 3.7, respectivamente.

Tabela 3.8: Variaveis de Estado usadas no Modelo JICA

Simbolo Descri¢ao da Variavel

DBO Demanda bioquimica de oxigénio
DQO Demanda quimica de oxigénio

P, Fosforo inorganico

P, Fésforo orgéanico

P, Fosforo organico (produgao interna)
S, Oxigénio dissolvido

Quadro 3.6: Parametros Estequiométricos

Simbolo Valor

Unidade

Descri¢ao do Parametro

o

B
Y

25.6 Fator de conversao de DBO
16.4 Fator de conversao de DQO
143 Fator de conversao de OD
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Quadro 3.7: Parametros Cinéticos

Simbolo Valor  Unidade Descri¢do do Pardmetro

k, 0.2 d” Coeficiente de reaeragao

kg, 0.012 Constante de meia saturacdo do P, pelo
crescimento do fitoplancton

ks 0.1 d™ Taxa de decomposi¢cdo da DBO

k poo 0.1 d” Taxa de decomposi¢do da DQO

k 01 - Taxa de decomposi¢dodo P, , P, € P,

R, Taxa de elevagdo da DBO

Ry Taxa de elevagdo da DQO

R, Taxa de elevagdo do P,

L, Taxa de liberagdo de P, sedimentado

L, Taxa de liberagdo de P,, sedimentado

Ly Taxa de liberagcao de DBO sedimentado

L, Taxa de liberacdo de DQO sedimentado

kon 0.6 - Taxa de oxidagdao do OD

Vg 0.3 - Taxa de sedimentagdo da DBO

Yoo 0.3 - Taxa de sedimentagdo da DQO

Vp 0.3 d! Taxa de sedimentagdo do P, € P,

Lo 0.7 - Taxa maxima de crescimento do fitopancton

Apresentam-se nas Tabelas 3.9 e 3.10, as variaveis de estado, processos e taxas

dos processos cinéticos, sob a forma da matriz de Peterson, para a camada superior e

inferior, respectivamente.

Tabela 3.9: Variaveis de Estado, Processos e Taxas dos Processos Cinéticos na
camada superior do JICA

Variaveis @ » MDA 1 A& @ |(5)](6))Taxados
) ‘L Processos DBO |DQO| S, we | Pais | Pic | Processos
() Crescimento do o | B |7 L |-1]1 P,
A 7 — P
fitoplancton "y + Py )
) Oxidagdo do OD -1 k 400 DQO
(3)-(7) |Decomposigdo da DBO, | -1 kg ()
DQO’ Porg ’ Pdis ¢ Pint () = B, QO, P
®) Reaeracio 1 k(S,5, —S,)
(9)-(12) |Sedimentacdo da DBO, | -1 -1 -1 -1 | v, ~ .
DQO. P, o P, 0 ()=B.QO,P.P
13)-(16)|Liberagdo da DBO, 1 1 1 1 L, 3
DQO, P,, ¢ P, W ()=B.QOPPI
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Tabela 3.10: Variaveis de Estado, Processos ¢ Taxas dos Processos Cinéticos na
camada inferior do JICA

Variaveis @ @) 2 | B3| @ [(5)] (6) | Taxa dos
1)) l« Processos DBO, |DQO, | S, | Pues |Pass| Pus | Processos
(N Demanda de oxigénio 1 kpos
sedimentada h,
) Oxidagio do OD -1 k 40p.sDQO
(3)-(7) |Decomposi¢do da DBO, | -1 -1 = I I U Y O PR O
DQO’ Porg’ Pdis ¢ Pim ():B,QO,P,PI,PZ
(8)-(10) |Elevagao da DBO, 1 1 1 R,
DQOe P, T, (=BQOA
11)-(15) | Difusao da DBO, -1 1 3
DQO, Porg e Pim hz (kd(u),s ()S kd(..)("))
(.)=B,QO0,P, Pi

3.2.5 Modelo SKS

O modelo de qualidade de agua bidimensional desenvolvido por SOMLYODY
et al. (1990), e definido aqui por modelo SKS, ¢ um modelo de eutrofizagao
desenvolvido e aplicado na Baia de Guanabara, Rio de Janeiro; Brasil. O modelo
considera duas fases: a fase considerando a superficie e todo o corpo d’4gua (fase na
agua) e a fase considerando o sedimento do corpo d’agua (fase no sedimento). Isto
devido aos consultores, durante a sua elaborag¢do, observarem que muitos poluentes
organicos tendem a acumularem-se nos sedimentos. Este acimulo funciona como
integrador na variacdo dos poluentes na agua ao longo do tempo, € também como
concentradores, de tal forma a verificar a existéncia de teores mais elevados nos

sedimentos do que aqueles encontrados na agua (KONCSOS, 1998).

O modelo SKS possui a mesma teoria descrita no relatério do modelo JICA,
(KOGYCO et al.,1994), diferindo apenas na estrutura do modelo de simulagdo

numérica, onde no modelo SKS tém-se os seguintes grupos:
« Modelo Hidrodinamico;
« Modelo de Transporte;
« Modelo de eutrofizagao: Sub-modelo de reagdes.
Como citado no modelo JICA o interesse nesta fase da tese restringe-se ao

modelo de eutrofizacdo, no qual se determinam quais as varidveis de estado e as

respectivas reacdes cinéticas a serem incluidas no modelo biogeoquimico envolvendo os
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ciclos do nitrogénio (N), fésforo (P) e carbono (C), assim como OD e a DBO e dois

grupos de algas: alga verde e alga azul-verde, assumindo-se que:

. As variaveis de estado descrevem tanto as equagdes na superficie da agua

quanto as equagoes no sedimento. A espessura do sedimento ¢ assumida como sendo dz;

. As concentragdes de todas as matérias organicas, inclusive das algas, sdo
medidas pela demanda bioquimica de oxigénio (DBO);

« A variavel de estado, DBO, ¢ considerada apenas como matéria organica
particulada;

. Algumas das reacdes cinéticas sdo lineares, outras sdo expressas usando

tanto a equacao de Monod como algumas das outras formas apresentadas na Tabela 2.8;

« A concentragdo de saturagdo do oxigénio ¢ determinada pela expressdo dada

no modelo QUAL2E;

« A fixacdo das algas azuis ¢ descrita por uma suposicdo apropriada, isto ¢, a
limitacdo de nitrogénio ¢ assumida em funcdo da razdo do nitrogénio e fosforo
inorganico;

« A difusdo do oxigénio entre a dgua e o sedimento ndo ¢ levada em
consideragao;

« A difusdo ¢ calculada apenas para fosforo inorganico e para o nitrogénio

amoniacal, com diferentes parametros de difusdo;

« A concentragdo de nitrito no sedimento, devido ao processo de

denitrificagdo, ¢ assumida como sendo desprezivel;

« O crescimento das algas no sedimento ¢ negligenciado, ou seja, alga

sedimentada ¢ considerada apenas como processo de morte.

Os ciclos envolvidos, assim como as suposi¢des assumidas para a modelagem

do modelo SKS, encontram-se ilustrados na Figura 3.9.
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Figura 3.9: Ciclos usados no modelo biogeoquimico do SKS

Apresenta-se na Tabela 3.11, as variaveis de estado usadas no modelo SKS,
onde algumas sdo as variaveis avaliadas apenas na superficie da 4dgua e outras so

avaliadas em ambas as fases, superficie e sedimento.

Tabela 3.11: Variaveis de Estado usadas no modelo SKS

Simbolo | Descri¢ao da Variavel

X;, Biomassa de algas

X Biomassa de detrito

X pso Demanda bioquimica de oxigénio particulada
X, Fosforo inorganico particulado

A Fosforo inorganico reativo dissolvido

S., Nitrato + Nitrito

S, Nitrogénio amoniacal + amonia

S, Oxigénio dissolvido
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Na Tabelas 3.12 e 3.13, encontram-se representadas as variaveis de estado,
assim como 0s processos € as taxas dos processos cinéticas sob a forma da matriz de
Peterson que ocorrem na superficie da dgua e no sedimento, respectivamente. Os
valores dos pardmetros estequiométricos e cinéticos, usados nesta tabela, estdo

representados nos Quadros 3.8 ¢ 3.9.

Quadro 3.8: Parametros Estequiométricos

Simbolo Valor Unidade Descri¢cdo do Pardmetro
Y, 0.67 Ganho heterotréfico
Y, 0.24 Ganho autotrofico
frp 0.2 Fator de preferencia de NH, para a alga do tipo 1
Ly 0,04 mgN/mg Fracdo de N na biomassa
alNP 6.0 Razdo de N e P nas algas
alQP 100 Razdo de DQO e P nas algas
Quadro 3.9: Parametros Cinéticos
Simbolo Valor Unidade Descri¢ao do Parametro
dif,,, Coeficiente de difusao S,
dif,, Coeficiente de difusdo S,
pw, 1.0 Constante de equilibrio na d4gua por S,
DS, 0.0008 Constante de equilibrio no sedimento
K, 0.5 mgL" Constante de meia saturagdo de S, pelo
crescimento aerobico de A
K, 0.05 mg L' Constante de meia saturagdo de S, pelo
crescimento aerobico de A
K,y 1.0 mg L™ Constante de meia saturacdo de S, pelo
crescimento aerobico de H
Koo 40 mg L™ Constante de meia saturagdo de X,,, pelo
crescimento anaerdbico de H
K, 0.05 mg L’ Constante de meia saturacdo de S, pelo
crescimento anaerobico de H
K, 0.004 mgL" Constante de meia saturagdo de S, pelo
crescimento do 1° grupo de alga
. 0.002 mgL" Constante de meia saturagdo de S, pelo
crescimento do 2° grupo de alga
L 1.260 Fator de corre¢do do detritus
f, Fator de limitag¢ao de crescimento da alga pela luz
f, Fator de limitacdo de crescimento da alga pela
temperatura
K, 1.0 mgL" Parametro de limitagao de N
K, 40 mgL" Parametro de limitagao de N
K 0.08 Taxa de decaimento de detritos
k,, 15 Taxa de decaimento na decomposicdo do material
organico
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Continua¢ao do Quadro 3.9: Parametros Cinéticos

Simbolo Valor

Unidade

Descri¢cdo do Parametro

k., 0.4 Taxa de decaimento na nitrificagao

k.. 15 Taxa de decaimento na nitrificacao

K. 0.41 Taxa de morte das algas

k, 1.5 Coeficiente de reaeracdo

v, 0.1 Taxa de sedimentagdo de X,

Vi, 0.03 Taxa de sedimentacdo de X,

Vi 0.06 Taxa de sedimentacdo de X,

Vg 0.15 Taxa de sedimentacdo de X,

K, 0.2 Taxa de sorc¢do

Hmax, 2.2 Taxa maxima de crescimento do 1° grupo de alga
Mo, 2.5 Taxa maxima de crescimento do 2° grupo de alga
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Tabela 3.12: Varidveis de Estado, Processos e Taxas dos Processos Cinéticos do Modelo SKS (fase na dgua)

Varidveis (i) —> ) ) ©)] @ ® |© | © | () |@® | Taxa dos Processos
(0 l« Processos Xogo S, S S, S [ Xpa| Koy | X X,
(1) Crescimento 1=y —ix R Ko S X pso
iy b 2.86Y, - X o
anaerdbico de H Y, o ko + 8, N\ XKoo +8,, \ Koo + Xpso
(2) Crescimento aerobico 1 _4.57-Y, _ix 1 ko S S, S
de A Y, Y, Y, "k, +S, Nk, +8, ] "
3) Crescimento do 1° 0.13 | —fpraINP|~(1— fpr)alNP| -1 | 1 S S 45
grupo de de algas Hoas, oS - { e jX B
krpl - Srp knh + th + Sno
(4)-(5) |Crescimento do 2° 0.13 | —fpraINP|—(1- fpr)aINP| -1 1 S S 45
grupo de de algas o S 1 » 1—- wh T o X,
" i krpZ - Srp k2ﬁx + th + Srm ’
6 Decaimento da 1=y, 1-7, . X S
© matéria orgénica YHH YHH ~H k. - ( - JX DBO
kDQO + XDBO koII + So
(7)-(8) |Morte dos dois grupos | alQP 1 -1 -1 1 kpa X g, i=12
de algas
(9)-(10) |Hidrolise de Ne P aINP 1 -1 Koy BraX s,
(11) Reaeragao -1 k, (S —5.)
h
(11)-(15) | Sedimentagdo de -1 2 S D U I [ S I B
particulados P, DBO, f){(") ) () = Db, B, Ba, Bd
algas e detritus
(16)-(17) | Sorgédo e desorgao 1 -1 |k, (pwe —S,p)
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Tabela 3.13: Varidveis de Estado, Processos e Taxas dos Processos Cinéticos do Modelo SKS (fase no sedimento)

Variaveis @ Q)] () €) @ Q) ©) @] Taxa dos Processos
(1) »L Processos Xoos Sns S | Xows | Xows | Xoas Xps
(D Crescimento aerobico de 1 _Zs k- S a,S, S
A YA " knh + th,S koA + aoSo "
2) Degaimento da matéria 1 ; Yy —ix, i X sos S, Y
organica ] mh Koo+ Xonos \ Koy +5, DBOS
(3)-(4) |Morte dos dois grupos de | alQP -1 -1 1 kg X po s =12
algas
(5)—(6) Hidrolisede Ne P alNP 1 -1 kdBpﬂBdXBa N
(7)-(8) |Difusdo entre a 4gua e o 1 1 dif ) (e _
sedimento de S, e S, h (817 =80 ). () =nhorp
(9)-(10) |Sorgdo e desorgdo 1 1 |k, (ps =S,
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3.2.6 Modelo Teste

Apresenta-se nesta subsecdo o modelo biogeoquimico derivado de uma
simplificagdo do modelo apresentado por AMBROSE, et al. (2001). Este modelo,
definido como modelo teste, corresponde a um modelo de quatro varidveis de estado e

quatro processos cinéticos, como pode ser observado na Figura 3.10.

L
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denitrificacio
cxidacio

oxidazio
n nitrificacio

ty

Ty

L3

F 3

nitnficagio

S

L
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Figura 3.10: Esquemas de reagdes e ciclos do modelo teste

O esquema apresentado na Figura 3.10 também pode ser observado
considerando apenas a fase na agua, apresentado na Figura 3.9 e usado no modelo

SKS (SOMLYODY, et al., 1990).

As variaveis de estado, utilizadas no modelo teste encontram-se
representadas na Tabela 3.14. Quanto aos valores dos pardmetros estequiométricos e
cinéticos, estes encontram-se representados nos Quadro 3.10 e 3.11, respectivamente.

Tabela 3.14: Variaveis de Estado usadas no Modelo teste
Simbolo Descri¢ao da Variavel

S Amonia

nh
Nitrito + Nitrato

no3

X Demanda Bioquimica de Oxigénio

S Oxigénio dissolvido

o

63



Quadro 3.10: Parametros Cinéticos

Simbolo Valor Unidade Descri¢cdo do Pardmetro
k, 1.2517 d™ Taxa de reaeragdo em 20°C
kg0 0.001 mgL' Constante de meia saturagdo da DBO
carbonada
k,, 0.2 mgl' Constante de meia saturagao para OD
limitado no processo de nitrificagdo
k, 0.1 mgl' Constante de meia saturagdo para OD
limitado pelo processo de denitrificagdo
A\ 8.3 mgL' Concentragdo de saturagédo do OD

Quadro 3.11: Parametros Estequiométricos

Simbolo Valor Unidade Descri¢ao do Parametro
T --- °c Temperatura

0,, 1.045 Coeficiente da temperatura para a
denitrifica¢ao

0, 1.08 Coeficiente. de temperatura para a
nitrificagdo

O, 1.047 Coeficiente. de  temperatura para
oxidacao do carbono

o, 1.028 Coeficiente. de  temperatura para
reaeracao

k,, 0.09 d™'  Taxa de denitrificacao

ki, 0.22 d'  Taxa de nitrificacao

k, 0.38 d! Taxa de oxidagdo do OD em 20°C

Observa-se que o modelo teste engloba um sistema acoplado de quatro
equagdes cujos processos cinéticos sdo nao lineares, como pode ser descrito através

da matriz de Peterson na Tabela 3.15.

Utiliza-se o modelo teste como sendo um dos modelos biogeoquimicos a
serem implementados nesta tese. Este modelo serd utilizado para testar uma das
técnicas de linearizacdo e o desacoplamento do sistema de equagdes diferenciais

ordinarias nos capitulos subsequentes.

O modelo teste também serd incluido no modelo de transporte de poluentes
de tal forma a validar os resultados numéricos do modelo 1D de transporte de
poluentes com reacgdes cinéticas ndo lineares e linearizadas. E por ultimo, o modelo
teste linearizado sera utilizado na implementacdo do modelo 2DH, de tal forma a
validar a teoria desenvolvida nesta tese e sera aplicado em um caso real, simulando o

transporte de poluentes no Rio Negro localizado em Manaus, Amazonas; Brasil.
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Tabela 3.15: Variaveis de Estado, Processos e Taxas dos Processos Cinéticos do Modelo teste

Variaveis (i) » (1) (2) 3) (4) Taxa dos
(j)i« Processos DBO S, S S o3 Processos
(1) [Reaeragdo e ks (Ssu =S,)
(2) |Oxidagdo do k@0 k@5 ( S, J X,

OD kDBO + S()
(3) |Nitrificagdo 64 kot | - k@72 N e ( S, JS ,,
14 knit + S() !
(4) | Denitrifica¢do 532 P 1 —k,, @17 K o3
2D~ 2D — S no3
4 14 KnuS + Sa
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CAPITULO 4 —- MODELO DE QUALIDADE DE AGUA

Nos capitulos anteriores apresentaram-se informag¢des necessarias e
fundamentais para o desenvolvimento da modelagem de modelos de qualidades de agua
Em particular, no Capitulo 3, discutiram-se alguns exemplos de modelos
biogeoquimicos que podem ser incluidos nesta modelagem, completando desta forma o

modelo de qualidade de agua.

Sabe-se que um modelo de qualidade de 4agua significa um modelo complexo
para a simulagdo da qualidade da dgua. Tal modelo ¢ composto de algumas partes que

9 ¢

sdo chamadas de “modulos”, “modelos” ou “sub-modelos”.

Pode-se observar na literatura (SOMLYODY et al. (1990), KOGYCO et al.,
1994, RAJAR et al., 1997, HAMILTON et al., 1997, SCHAFER et al., 1998,
TUFFORD et al., 1999, SPAULDING et al., 1999, MUHAMMETOGLU et al., 2000,
CIOFFI et al., 2001), que o modelo de qualidade de 4gua ¢ um modelo de simulagdo

integrado, composto de dois e, em alguns casos, trés modelos, sendo estes:
« Modelo Hidrodinamico: determina os campos de velocidades do corpo d’agua;

« Modelo de Transporte: simula o transporte de poluentes conservativos ou nao
conservativos (dissolvidos ou suspensos) através do deslocamento ou pelos campos de

velocidades fornecidos pelo modelo hidrodinamico;

« Modelo Biogeoquimico: quando os poluentes sdo ndo conservativos, inclui-se
no modelo de transporte as equagdes dos termos de fontes e decaimentos que ocorrem

apenas internamente ao corpo dagua (processos das reacdes cinéticas) e dos termos



fontes e decaimentos que ocorrem externamente. Estas equacdes descrevem um modelo

biogeoquimico.

Nesta tese o modelo de transporte somado ao modelo biogeoquimico,
envolvendo n espécies reativas, sera chamado de Modelo 2DH de Transporte de
Poluentes com Reacgdes. Este modelo pode ser usado para modelar poluentes,
dissolvidos ou suspensos, que se encontram tanto na superficie quanto no sedimento do
corpo d’agua. Assim, apresenta-se nas proximas secdes um modelo bidimensional de
qualidade da dgua (2DH), que ¢ capaz de simular o transporte de poluentes envolvendo
n espécies reativas, composto tanto do modelo hidrodinamico quanto do modelo de
transporte de poluentes com reagdes. Deve-se comentar que o enfoque neste capitulo
refere-se ao modelo de transporte com reagdes, logo, faz-se apenas uma rapida citagdo

das equacgdes envolvidas no modelo hidrodinamico.

4.1 Modelo 2DH Hidrodinamico

As equacdes da conservacdo de quantidade de movimento e da continuidade
(ou equagdes de aguas rasas) sdo as equagdes que governam o procedimento
hidrodinamico em um corpo d’agua. A integracdo na vertical destas equagdes,
considerando o fluido incompressivel, em equilibrio hidrostatico, desprezando as
velocidades e aceleragdes verticais e usando um modelo apropriado de turbuléncia,
resulta em um modelo 2DH hidrodinamico para as equacdes de aguas rasas,

representado em (4.1) (NROMEIRO, 2000, RIBEIRO, et al., 2001).

ot ox, ox, p

oY)  QHUY,) |\ OH ] ( o (vH oU,
Oox,

G+ g2y v, -y, + 1
Ox, ox, P

w

] ol My g, + 2
X2 P

OHU,) | AHU) |y OH 1 ( 8 (vH U,

ot ox, ox, plaox

1

ox, 15

OH _O(HU,) _

— 0
ot ox,

(4.1)

onde H =h+n ¢ a altura da coluna da agua, 1 ¢ a elevacdo da superficie, & ¢ a
profundidade da 4gua, U, sdo as componentes horizontais das velocidades médias na

vertical (i=12), ¢t é o tempo, x, sdo os eixos coordenados (i =1,2), p ¢ a densidade

do fluido, g ¢ a aceleragdo devido a gravidade; f ¢ o pardmetro de Coridlis, v ¢é a
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viscosidade turbulenta, z;” sdo as componentes horizontais da tensdo de atrito do vento

e y € o coeficiente de friccdo.

: w : 2
Parametriza-se y e 7', respectivamente por 7:%(U12 +U; )'/ e

h
" =p,Cou’, onde C, é o coeficiente de Chézy, p, é a densidade do ar, C, é o
coeficiente de arraste do vento na superficie livre € u. sdo as componentes horizontais
da velocidade do vento a dez metros da superficie da agua.

Para resolver o sistema de equacdes em (4.1) € necessario especificar as
condi¢des iniciais e prescrever as condi¢cdes de fronteira. Assim, considera-se
(x,x,) € Q = R* como sendo o conjunto de pontos no plano horizontal. Para um dado
tempo ¢, 7n(x,,x,,t) representa a elevacdo da superficie na agua e h(x,,x,,t) a

profundidade da agua. Asssim, especifica-se as condigdes iniciais como em (4.2)
n0)=7,, U,(0)=U, (i=12) em Q, (4.2)

e prescreve-se as condi¢des de fronteira por (4.3)

nw=n,U,0=U,, (i=12) na 0Q, x [0, t]. (4.3)

Nas fronteiras fechadas considera-se as velocidades tangencial ¢ normal como

sendo nulas.

Por outro lado, usando mudancas de varidveis, o modelo 2DH em (4.1)
também pode ser escrito em variaveis de entropia (BOVA et al., 1996, HAUKE, 1998)
e celeridade (SALERI, 1995, RIBEIRO et al., 1998), buscando com isto a simetria das
matrizes advectivas para que se possa aplicar os métodos de elementos finitos

estabilizados.

4.2 Equacdo de Transporte de Poluente com Reacdes Cinéticas
(ETRC)

Considera-se nesta tese apenas poluentes ndo conservativos (dissolvidos e
suspensos) onde os campos de velocidades independem das concentragdes dos

poluentes, vindo a ser um modelo desacoplado do modelo hidrodindmico.
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Nas aplica¢des em corpos d’aguas rasos uma espécie representa o poluente ou
a substancia contida em quantidade relativamente pequena transportada pelo fluxo da
agua. Pode-se entdo determinar o transporte dos poluentes a partir do principio da
conservagao da massa, supondo inicialmente um volume de controle ¥, no qual se possa
medir os fluxos de entrada e de saida da massa do poluente. Considera-se também que
se possa medir as reagdes que ocorrem apenas internamente no volume de controle.
Assim, a variagdo por unidade de tempo da massa de uma espécie dentro do volume de
controle, é igual ao fluxo que entra menos o fluxo que sai, mais a massa resultante das

reagoes de produg¢do ou consumo no interior do volume na unidade de tempo.

A Figura 4.1 representa um volume de controle V, com dimensdes fixas

Ax,, Ax, e Ax,. Assumindo que o fluxo, com densidade p, flui dentro deste volume e
que as velocidades u, sdo as velocidades de transporte do poluente com componentes
J
u, ,u, e u, nas diregdes x,,x, e x;, respectivamente, entdo o fluxo de massa do
1 2 3

poluente que entra em ¥ ¢ igual a densidade multiplicada pela velocidade e pela area ao

qual o fluxo esta entrando (ROSMAN et al., 1997).

[}5' u,* a[:apu‘ :Iﬁ'xl] mi‘ﬂ"ﬁ

1

P“c,ﬁ"zms

L - — =
- %
-

-
-

fit]

s f

Figura 4.1: Volume de controle para a derivagdo da equacdo de conservacdao de massa

Considerando apenas a direcdo x,, tem-se que o fluxo de massa que entra no

volume V' ¢ dada por,
pu, Ax,Ax;. (4.4)

Devido ao volume de controle ser considerado infinitamente pequeno, ¢

possivel usar a expansao de Taylor para descrever o fluxo de massa que sai do volume,

na dire¢do x,, obtendo,
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opu,
(pucl+ 0 u°1)Ax1]Ax2Ax3. 4.5)

Ox,
Expressoes similares a (4.4) e (4.5) sdo obtidas para as diregdes x, € x;.

Assumindo que a massa inicial dentro do volume de elemento no instante ¢ ¢

p Ax,Ax,Ax,, pode-se obter a massa no tempo ¢+ Ar usando a expansdo de Taylor,
resultando em
op
p+5At AxlezAx3. (4.6)
Desta forma, a variacdo da massa dentro do volume de controle, considerando

os trés termos de fluxos de massa e as reagdes que ocorrem apenas internamente no

volume de controle, r,, pode ser escrita como,

o(pu o(pu o(pu
a—pAtAxlezAx3 _ |9 CI)Jr (p Cz)+ (pu,) A Ax, Av. At
ot ox, ox, Ox,4
+ >, Ax,Ax, Ax,
ou ainda,
opu o(pu olpu,
a_p:_ (p cl)_ (p CZ)_ (p (,3)+er' (4'7)

ot ox, ox, ox,

Observa-se que em modelos de qualidade de agua envolvendo o transporte de

poluentes, define-se a densidade p e a concentracdo ¢ do poluente como em (4.8) e

(4.9)

massa do poluente
p= = (4.8)
volume de mistura

. _ massa do poluente ~ p

: (4.9)
massa de mistura  p,
onde p, ¢ a quantidade de massa contida no volume de controle.
Logo, pode-se reescrever a equacao (4.7) usando (4.9), obtendo
O(cu o(cu, o(cu,
de__Bew) dew,) dew,) < w10)

o ox, ox, ox,
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onde r, =7, / P, » representa as reagdes que ocorrem no interior do volume de controle,

referente a quantidade de massa contida.

Como nao ¢ possivel medir a velocidade exata com que o poluente ¢
transportado no meio fluido, analisa-se a velocidade do fluxo, cujos componentes sdo

u,,u, ¢ u; (ROSMAN et al., 1997). Para tal, separa-se o fluxo de massa do poluente
em duas partes: advectiva e difusiva como em (4.11), isto €, u, c=u, c—u,c+u,c

:ujc+(uC/ —u,)c, onde

we 4 G -u)e (4.11)
—— N
\’
fluxode massa  fluxo de massa
advectivo difusivo

Substituindo (4.11) em (4.10), obtém-se (4.12)

oc 0 0 0
— +— +— =
o ox. (u,¢) or, (u,0) ox, (u50)
0 0 0
S R kel R Nl (RSB ED I (4.12)

Para o modelo onde existe difusdo, a primeira lei de Fick (FISCHER, 1979),
assume que o fluxo de massa difusiva ¢ proporcional ao gradiente da concentragdo.
Desta forma, o fluxo de massa na dire¢do x,, ¢ dado por

oc

J, =-D,— 4.13
X "o, (4.13)

onde D, ¢ o coeficiente de difusdo molecular.

Usando (4.13), pode-se escrever o termo do fluxo de massa difusiva em (4.11),
por

oc
(u,;—u;)cd; =-D, 0, — o, (4.14)
Substituindo (4.14) em (4.12), obtém-se a equacdo advectiva-difusiva de
transporte de poluentes com reagdes cinéticas em trés dimensdes sob a forma

conservativa, expressada em (4.15)
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oc 0 0 0
—+— +— +— =
o an (u,c) o, (u,c) o, (u5¢)

- % p, &)y 2p, L)y 2lp, Eliy, 4.15)
Ox, ox, ) Ox, Ox, ) Ox, Ox,4

ou na forma indicial, como em (4.16)

i i

oc 0 0 oc
—+—(u,c)=—|D, 8, — |£> 7, . 4.16
o "o ) o ( "%y axj] 2 (410

4.2.1 Equacio 2DH de Transporte de Poluentes com Reacgdes

A partir da equacdo (4.16), pode-se gerar a equacdo bidimensional na
horizontal (2DH) de transporte de poluentes com reagdes cinéticas. Para isto define-se C

e U, como sendo as componentes da concentragdo ¢ das velocidades médias na vertical,

respectivamente, por

C(x,,x,,1) = % [ e, x,,00dx,, (4.17)

|
U,.(xl,xz,t)=Ej_hui(x1,x2,x3,t)dx3, (4.18)

!

onde c=C+c', u,=U,+u; e, ¢ e u; (i=12) sdo as flutuagdes turbulentas

instantdneas da concentra¢do e da velocidade, respectivamente, H ¢ a altura da coluna

d’agua e x; sdo os eixos coordenados, de tal forma que
J.”h c'(x,,%,,x;,t)dx; =0, (4.19)

J:”h u(x,,x,,%;,0)dx, =0. (4.20)

Integrando na vertical a equacdo (4.16) e substituindo (4.17)-(4.20), obtém-se

0 0 0 oC 0
—(HC)+—(HU.C)=—| H5, D, — |-—(u'¢"\"+ Y R H, 421
- (HO) ax,.( .C) 8xi[ ; max]} axiw,c) >R, (4.21)

onde R, representa as equagdes dos termos de fonte e decaimento que ocorrem apenas

internamente ao volume de controle, processos das reagdes cinéticas (NROMEIRO,

2000).
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Em (4.21) os termos u;c’ representam os fluxos de massa referente as

flutuagdes turbulentas instantdneas. Admitindo que tais fluxos tem caracter difusivo,

adota-se a expressao dada em (4.22)

oC
:—5 D, — 4.22
ij ax ( )

onde D, representa o coeficiente de difusdo turbulenta de massa.

Substituindo (4.22) em (4.21) e observando que em movimentos turbulentos os
coeficientes de difusdes turbulentas tém ordem de magnitude muito maior que os

coeficientes moleculares, pode-se desprezar o termo de difusao molecular, logo

0 0 0

—(HC)+—(HU,C H6,D; — |+ ) R.H. 4.23

2oy Zuw,c)=2{ms,0, 2e @2

A equacdo (4.23) ¢ conhecida como o equagdo de transporte de poluente com
reacdes cinéticas, integrada na vertical, escrita sob a forma conservativa. Para obter a

forma nao conservativa, expande-se a derivada do fluxo advectivo em (4.23) e usando a

equagdo da continuidade para fluidos incompressiveis, dada em (4.24)

ou, , U

2_0, 4.24
ox,  Ox, 429
tem-se que
0 0
8—(HUiC) :Ulﬁ—(HC). (4.25)

i i

Substituindo (4.25) em (4.23), obtém-se a equagdo de transporte de poluentes

com reagoes cinéticas, sob a forma ndo conservativa, representada em (4.26)

0 0 0

—(HC)+U,—(HC H§D— +>» RH 4.26

81( ) laxl.( ) axl[ Y lja J Z ( )
ou similarmente, em (4.27)

a—C+U oc_19o H5,.AD,“6—C +>R, . (4.27)

o 'ox, H ox, TV o,
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A equacdo (4.27), pode ser reescrita em uma forma mais compacta, de tal
forma que se possa aplicar os métodos de elementos finitos estabilizados. Para isto faz-

se uma analise dos termos advectivos e difusivos, como apresenta-se a seguir

Termos Advectivos

o
v, %€ v, _u, U, ]| 6x1 =u'vec (4.28)
ox, ? ox, ot
6x2
o
ox
onde U' =[U, U,], vC= a_é'
ox,

Termos Difusivos
1| @ oC 0 oC 1| 0 0
| A 11 A A HDzz_ = _(HDIIC’I)_'__(HDZZC’Z)
H | ox, ox, ) Ox, ox, H | ox, Ox,

_ L [(#D,.C,,),,+(HD,,C,,),] = %div (HDVC) =—V.(HDVC) (4.29)

Observa-se que:

0 o 0 0
6—(HDHC,1)Jr g(HDZZC,Z) = (gi + - j}([ﬂ)nc,1 i+HD,C,,j)=
1 2

X 2

=V.(HDVC)=div(HDVC)

D 0
onde C,iza—c eD=| " .
0 0 D,

Substituindo (4.28) e (4.29) em (4.27), obtém-se

8C
+U’ VC——V HDVC =+t > R, . 4.30
8t H Z ( )

Usando a notagdo U'VC = U.VC em (4.30), onde U.VC representa o produto

de matrizes e faz o papel da generalizagdo do termo advectivo na equagao de transporte
obtém-se
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a—C+U.VC—%V.(HDVC):iZR

-~ 4.31)

¢

Os termos dos coeficientes de difusao D, para um meio isotropico, podem ser

calculados por (4.32)

uu,

1/2 2

- 4.32
v +07) @

p, =D, (Ut+u2)*s,+(D, -D,)

g X

onde D, e D, sdo os coeficientes longitudinal e transversal, respectivamente (ZENG

et al., 1995).

Quanto aos valores dos coeficientes longitudinal e transversal, obtém-se como

em FISCHER et al., (1979), onde D, =au"H e D, =5.93u"H, sendo que « varia

entre 0.1 € 0.2 e u* é a velocidade de atrito.

4.2.1.1 Condicio Inicial e de Fronteira para a ETRC

A condi¢do inicial de um poluente pode ser obtida por medidas de campo ou
resolvendo a equagdo de transporte 2DH na versdo estacionaria. Esta condi¢do ainda

pode ser representada como em (4.33)

C(x,0) = Cy(x), (4.33)
para t=0 e x=(x,x,) € Q, Q ¢é o dominio onde serd resolvido a equacdo de
transporte advectivo-difusivo com reagdes cinéticas.

Quanto a condicdo de fronteira, considera-se nesta tese a condi¢do do tipo I

(Dirichlet), como representada em (4.34),

Cx,1)=C,(x,1), (4.34)

para t>0 e x € 0Q,, 0Q=0Q,00Q,, onde OQ representa a fronteira total do

dominio, Q) apenas a fronteira prescrita e 0Q, refere-se as fronteiras livres.

4.2.2 Termos Fontes e Decaimentos Internos e Externos para as ETR

As equagdes dos termos de fontes e decaimentos, consideradas na equagdo do
de transporte de poluentes, equacdo (4.31), refere-se apenas as reagdes que ocorrem
internamente ao volume de controle, ou seja aos processos das reagdes cinéticas.

Observa-se que em modelos 2DH da qualidade de dgua envolvendo equagdes de
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transporte de poluentes com reagdes usa-se termos de fontes e decaimentos que ocorrem
tanto internamente quanto externamente ao corpo d’agua (modelos biogeoquimicos).
Estes termos podem ser representados, de uma forma geral, como em (4.35)

DR, =d—c+£, (4.35)
VvV

dC . . .
onde % e R representam as equacdes dos termos de fontes e decaimentos internos
t

(processo cinéticos) e externos, respectivamente.

Substituindo (4.35) em (4.31), obtém-se a expressdo geral para a equagdo 2DH

de transporte de poluentes com reagdes, apresentada em (4.36)

oc, U.VC—iv.(HDvc) _4dC R (4.36)
ot H d v

4.3 Modelo 2DH de Transporte de Poluentes com Reacgoes

Em modelos 2DH de transporte de poluentes com regdes envolvendo n
espécies reativas, € necessario que se tenha, para cada espécie, uma equagdo como em
(4.36) e as respectivas condi¢des iniciais e de fronteiras. Para as espécies que produzem
processos compostos, as equagdes de transporte encontram-se acopladas através das
equacdes dos processos das reagdes cinéticas nos modelos biogeoquimicos, incluidos

nas equagdes de transporte.

4.3.1. Desenvolvimento do Modelo 2DH de Transporte de Poluentes com Reacoes

O sistema acoplado de equagdes diferenciais parciais, ou o sistema de equagdes

2DH de transporte de poluentes com reagdes envolvendo n espécies reativas € formado

por
R
£+U[ oc, _ii HD, oc, ZE_F_I
ot ox, H ox, ° Ox, d VvV
oC, ‘U, oc, 1 o HD, oC, _dc, +&
ot ox, H ox, 7 Ox, a vV . (4.37)
oC, oC, 1 0 oCc,| dC, R,
+U, —2—— 2| HD, =
ot ox, H ox, 7 ox, a vV
ondei,j=12.
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C
Na equagdo (4.37) tem-se que =, r=12,..,n, depende das concentragdes das n

¢ o parametro cinético,

d
espécies, ou seja %:k,f,(Cl,Cz,...,Cn), onde k,

7.(c,,C,,...,C,) é uma fungdo de relagdo da r-ésima concentragio de C,, ou das n

espécies reativas.

A forma matricial de (4.37) pode se ser representada em (4.38)

o, ] EA S
ot U1 0 0 6)(1 U2 0 0 6)(?2
o, | o v, 09| | o o, e
ot o : | ox : : | Ox,
oc. | o o Uljac, | [0 o U, ] ac,

L of | | Ox, | | Ox, |

o,
HD,, 0 0 | ox
1 6| 0 HD, O
Hox| i 3
0 0 HD,, || aC,
| x|
1C ] Tac] [R]
HD,, 0 0 || | a | |V
1 | 0 HD, 0 || |dG AL
Hox,| : D% || @ 4
0 0 HD,, || aC, dC,| |R,
ox, Ldt | LV
ou

oC 1 8 1 o dC

—~+U,C,+U,C,, -——(HD,C, )-——(HD,,C,,) = —+R,
at 1 1 2 2 Haxl( 11 1) axz( 22 2) dt

onde V i, j=1,2 definiu-se




[ac, 96, [ dcC, R,

o ox, dt v
oc | % Gl ac |45 R
E KR e B I

oC, oC, dcC, R

L Ot | axl_ L dt | LV ]

U= 0 0 5,0, 0 0
vo|0 U 0|, _| 0 4D, 0
i ij .

0 0 U, 0 0 8,D,

Como no caso de uma uUnica equacdo de transporte, equacdo (4.36), a
equacao (4.38) também pode ser escrita em uma forma mais compacta, para isto faz-se
uma analise dos termos advectivos e difusivos, como apresenta-se a seguir:

Termos Advectivos

Observa-se que

U.C,=UC,+U,C,=U'vVC=U.VC, (4.39)
De fato
[ oC, | [ oC, |
u 0 - 0] Ox, u, 0 - 0] 0ox,
0 U, 0% | |0 U, - o |%
: ox, |t . Do : ox, |~
0 0 - U, a('jn 0 0 - U] 8'Cn
| Ox, | | Ox, |
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ur oo -~ 0 C,,
_ 0
onde U =[U, U,], U"=| . ~. . |, VC=

0o o0 - U C,,
Definindo U'VC = U.VC obtém-se a equagdo (4.39), como se desejava.

Termos Difusivos

1| o 0 1
) S|, ), )]
—%div(HﬁVC): —%V.(HBVC) (4.40)
_ [DH 0 }
onde D = .
0 D,

Substituindo (4.39), (4.40) em (4.38), obtém-se a expressdo geral para o

modelo 2DH de transporte de poluentes com reagdes envolvendo n espécies reativas,

como apresentado em (4.41)

€ . Uve-Lv(apve)=9C iR, (4.41)
ot H dt

a ser utilizado nesta tese.
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4.4 Formulacao do MEF Estabilizada

A formulacdo semi-discreta do método de elementos finitos (MEF) estabilizada
caracteriza-se pela discretizagdo por elementos finitos no espaco e, em seguida pela

aproximacao por diferengas finitas no tempo (RIBEIRO, et al., 2001).

Considera-se QQ um dominio espacial fechado com fronteira I'. Subdividindo o

dominio em Q°, e=1,...,nel, nel é o nimero de elementos, onde

nel

Q=UQ°, QNQ = para i#j. (4.42)
e=1

Os subespagos de elementos finitos sdo dados por

A

& = {éh; & (@) &

=

L)

= 0}, (4.43)

i ={ct ¢ cle@lfs ], <) ¢, -} 4

onde C’ é o subespago das fungdes peso, C’ é o subespago das fungdes admissiveis, pk

é o conjunto dos polindmios de grau menor ou igual a k, C° ¢ o conjunto das fungdes

continuas e p sdo as condi¢des de fronteira prescritas (RIBEIRO, et al., 2000).

O modelo 2DH para transporte de de poluentes com reacgdes, equagdo (4.41),

pode ser representado pelo sistema

C,+U.vC - v (upve)= € iR, (4.45)
H dt

onde U.VC faz o papel do termo convectivo e %V.(HBVC) do termo difusivo

(ROMEIRO, et al., 2000).

A formulagao semi-discreta estabilizada do método de clementos finitos
consiste em: Achar C"e C! tal que V Cl'e éz a seguinte forma variacional é
satisfeita:

nel nel

[[RCdQ+ ng R.(0.6" i + zl [zvC.vCda=0 (4.46)
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h
Ol’lde R(Ch) — C’ht + U(ch).vch _%V. (HDVCh) _(d;

+ RJ ¢ o residuo associado

com a solugdo aproximada C”.

Na equacdo (4.46) a primeira integral corresponde a contribui¢do de Galerkin,
a segunda integral ¢ o termo SUPG (Streamline Upwind Petrov-Galerkin), que controla
a derivada da solu¢do na direcdo das linhas de corrente (streamlines) (BROOKS, et al.,
1982, CASTRO, et al., 2001; GALEAO, 1988; HEINRICH, et al., 1977, HUGHES, et
al., 1986a), e a terceira integral ¢ o operador de captura de choque CAU (Consistent
Approximate Upwind), que elimina as oscilagdes proximas dos pontos de
descontinuidades ou choques (CARMO, et al., 1986, GALEAO, 1988, ALMEIDA, et
al., 1993; GALEAO, to appear).

O valor de 7, definido por SHAKIB, (1988), ¢

-1/2

T= |:££U,Uk + (agl 55/ aé:, aéj ]Dk[])mn:| ’ (447)

; &, o, o, &, o,
e 7, definido por ALMEIDA, et al. (1996), ¢

R (' +UvC) R )
max| 0 , v Ch‘ —— ‘Vch‘z , se VC" =0
9

(4.48)

Al
I

0 , se VC"=0

onde os x; (i =1,2) sdo as coordenadas globais, &, (i =1,2) sdo as coordenadas locais
em cada elemento Q°, C; e C, s3o as matrizes Jacobianas de fluxos ¢, D, ¢ D, sdo

as matrizes de difusao.

Em (4.48) V. € o gradiente generalizado escrito em termo das varidveis locais

Ch

h _ ,fl
V.C" = l:C B }

%%

Para as simulagdes 2DH serdo usadas fungdes de interpolagdo bilineares nas
variaveis espaciais e na variavel temporal diferengas finitas Crank Nicolson, sendo o

dominio discretizados em elementos triangulares.
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CAPITULO 5 - FORMAS DE SOLUCAO DAS ETR

Sabe-se que o acoplamento do sistema de equagdes diferenciais dificulta a
implementagdo numérica. Como uma alternativa para contornar esta dificuldade
apresenta-se, neste capitulo, duas formas de desacoplamento. A primeira consiste em
separar o modelo de transporte do modelo biogeoquimico, onde a solu¢do do modelo de
transporte entra como condi¢do inicial para resolver o modelo biogeoquimico. A segunda
forma consiste em diagonalizar a matriz resultante do sistema de equacdes do modelo

biogeoquimico, gerando desta forma o desacoplamento.

Os modelos numéricos precisam ser testados e validados quanto a sua precisao,
consisténcia e estabilidade. Normalmente, estas validagdes sdo feitas comparando as
solugdes obtidas pelo modelo numérico com solugdes analiticas conhecidas ou valores
medidos em laboratério. O modelo de transporte com reagdes envolvendo n espécies
reativas, apresentado nesta tese, serd validado usando uma generalizagdo da solucdo
analitica da equag@o unidimensional de transporte obtida por VAN GENUCHTEN, 1981,

apos o desacoplamento das n equacdes de transporte com reagoes.

5.1 Sistemas Acoplados das ETR Lineares

Para apresentar as duas formas de desacoplamento, supde-se que as reagdes dos
processos envolvidos nos modelos biogeoquimicos sdo todas lineares, e os termos fontes

e decaimentos externos na equagao (4.41) sao considerados de ordem zero. Desta forma,



a parte cinética, representada pelos termos de fontes e decaimentos internos lineares,

pode ser descrita como no Capitulo 2, sob a forma dada na equagao (2.19).

Assim, substituindo a equacao (2.19) no modelo 2DH de transporte de poluentes
com reagdes, apresentado em (4.41), obtém-se um sistema de equacgdes de transporte

acoplado por um conjunto de reagdes lineares, como apresentado em (5.1)

oc, — 1 (o R
UG —EV.(HDVCI): K C ikt 3k G+ T
oc, — R R
UG, —EV.(HDVCZ) =1k Gk Gt kGt (s
Co - R
aacn +U.VC, —Ev.(HDvcn): Fuk G+ ks =k G
t

onde k; sdo pardmetros cinéticos lineares das n espécies reativas envolvidas no
transporte, y, sdo os coeficientes estequiométicos, R, representam as equagdes dos

termos de fontes externos e ¥ € o volume. Pode-se ainda representar o sistema de ETR
das n espécies reativas dado em (5.1) sob uma forma mais compacta por

oC — 1 —

& 1U.VC -—V.(HDVC)=-KC+R. (5.2)
ot H
onde K representa os termos dos processos cinéticos lineares escrita sob a notagdo

matricial e R descreve o vetor dos termos fontes externos,

_Rl_
G k, —ynk, - —y.,k, V

G, =Yk, k, =k, &
=i RE o PREr
Cn - ynlkl _yn2k2 e kn Rn
LV

As condigdes iniciais e de fronteiras, para (5.2) encontram-se representadas em
(5.3)e(5.4)
C(x,0)=C,(x), parat=0e x € Q (5.3)

C(x,1)=C,(x,t), parat>0ex € 0Q , (5.4)
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onde C, e C, representam os vetores das condi¢des inicial e de fronteira de cada uma

das espécies a ser transportada, Q2 ¢ o dominio onde resolve-se as equagdes de transporte

de poluentes com reagdes e 02, refere-se a fronteira prescrita, sendo

COI rl
C

C,=| "|ecC, ="
COn Cpn

5.2 Diferentes Formas para Resolver os Sistemas Acoplados de ETR

Lineares

As equagdes diferenciais parcias, representadas no lado esquerdo da equagdo
(5.2), encontram-se acopladas através dos processos das reagdes cinéticas, incluidas no
modelo 2DH de transporte de poluentes com reagdes por meio dos processos
biogeoquimicos. Como apresentado no Capitulo 3, estes processos podem ser
representados por processos cinéticos lineares ou ndo lineares, como por expressoes do
tipo de Monod. Para os casos cujas equagdes dos processos cinéticos sdo nao lineares,
pode-se utilizar técnicas para lineariza-los. Apresenta-se no Capitulo 6 duas destas

técnicas.

A simulagdo numérica de modelos com processos cinéticos lineares tem uma
implementagdo mais simples e custos menores. Também, sendo estes processos lineares,
alguns pesquisadores como KALUARACHCHI et al. (1995), SOMMIJER et al. (1996) e
PARK et al. (1996), resolvem o modelo de transporte desacoplado, outros como
CROUCHER, et al. (1998), FARRELL, et al. (1998), SUN, et al. (1999) e BAI et al.

(1999), resolvem acoplado.

Apresenta-se nas sub-secdes 5.2.1-5.2.3 trés formas numéricas para resolver as
ETRC de n espécies reativa. Observando que nesta tese, os modelos apresentados serdao

resolvidos sob as formas acoplada implicita e desacoplada sequencialmente implicita.
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5.2.1 Forma Acoplada Implicita

O sistema de equagdes de transporte de poluentes com reagdes (ETR) das n
espécies reativas dado em (5.2) pode ser resolvido acoplado usando métodos de
elementos finitos (MEF) ou métodos de diferencas finitas (MDF), sobre um intervalo de
tempo ¢, sujeito a condi¢des iniciais e de fronteira, resultando em um conjunto de

solugdes da forma C; (x,¢) a cada passo de tempo.

5.2.2 Forma Desacoplada Explicita

KALUARACHCHI et al. (1995), apresentou uma forma para resolver a equagao
de transporte com reagdes cinéticas lineares. Esta consiste em dividir a ETR em duas
equagoes: a primeira refere-se apenas a equacao de transporte (ET) e a outra a equacao
dos processos das reagdes cinéticas (ERC). A ET pode ser resolvida usando métodos de
elementos finitos (MEF) ou métodos de diferengas finitas (MDF), enquanto que a
equacao diferencial ordinaria que descreve a ERC pode ser resolvida usando MDF ou

método de Runge-Kutta.

Apresenta-se aqui, uma analise similar a de KALUARACHCHI et al. (1995),
onde considera-se o sistema dado em (5.2). Divide-se o sistema em dois sistemas, o
primeiro refere-se ao sistema das equagdes de transporte (ET) e outro ao sistema das

equagdes dos processos das reagdes (ER), como representados em (5.5) e (5.6),

respectivamente
a—CJrU.VC—iv.(HDvc)=o, (5.5)
Ot H
9C _ _KC+R. (5.6)
dt

Assim, as equacdes de transporte (ET) de cada uma das n espécies podem ser
resolvidas desacopladas das respectivas equagdes de reacdes (ER). Para estas equagdes,
pode-se usar MEF sobre um intervalo de tempo ¢, sujeito as condi¢des iniciais ¢ de
fronteiras nas ET, gerando um sistema de soluc¢do do tipo C..(X,?). Quanto as equagdes
das reagdes dada em (5.6), estas podem ser resolvidas usando a solugdo analitica, pois

representam um sistema de equacdes diferenciais linear, ou ainda usando um método
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numérico, tendo como condic¢des iniciais o sistema de solugdes obtido nas ET, gerando

solugdes do tipo Cprp (X,7) .

5.2.3 Forma Desacoplada Sequencialmente Implicita

A forma sequencialmente implicita resolve o sistema de equagdes dado em (5.2)
desacopladamente. Para isto utiliza-se argumentos algébricos para diagonalizar a matriz
que envolve os termos cinéticos de tal forma a desacopléa-las. Encontra-se no Apéndice B

detalhes da técnica ilustrada a seguir.

Sendo K, em (5.2), uma matriz quadrada que representa os termos dos processos
cinéticos lineares, pode-se encontrar os autovalores € os seus respectivos autovetores
formando uma matriz S. Obtida a matriz S define-se o conjunto de equacdes auxiliares da

forma

B=S"'C. (5.7)

Derivando a equagdo (5.7) em relacdao ao tempo, obtém-se

dB_Sfld_C

=2 , 5.8
dt dt )
onde S ndo depende nem da varia¢do temporal e nem da variacdo espacial.
. B
Substituindo (5.6) em (5.8), tem-se % =S (— KC + R) ou
% =-S'KC+S7'R. (5.9)

Da Algebra Linear, pode-se concluir que: se S é uma matriz quadrada cujos

vetores colunas sao os autovetores da matriz K, entdo
ST'KS =K, (5.10)
onde K é uma matriz diagonal (GONCALVES, et al., 1977).

Multiplicando-se a direita de (5.10) por S, obtém-se S'KSS™' =KS™', ou
como em (5.11)
S'K=KS", (5.11)

onde SS7' =1.
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Substituindo (5.11) em (5.9), obtém-se

? = -KS'C+S™'R (5.12)
t

Ainda, substituindo (5.7) em (5.12) tém-se

? =-KB+S'R (5.13)
t

De (5.7) pode-se observar que

C=SB, (5.14)

consequentemente, as respectivas derivadas temporal e espaciais sdo (ver Apéndice B)

i—f = s%, U.VC=SU.VB e V.HDVC)=SV.(HDVB). (5.15)

Substituindo (5.15) em (5.2), obtém-se

S%+Sﬁ.VB—%SV.<ﬁVB)=—KSB+R. (5.16)

Multiplicando (5.16) pela esquerda por S™' e substituindo (5.10), obtém-se

?+6.VB—%V.(BVB):—KB+S‘1R. (5.17)
t

A equacdo (5.17 ) representa o sistema das equagdes de transporte com reacgoes
(ETR) envolvendo n espécies reativas em um dominio transformado. Este sistema, agora
pode ser resolvido desacoplado, sob a forma sequencialmente implicita, usando MEF ou
MDF, sobre um intervalo de tempo 7, sujeito a condi¢des iniciais e de fronteira,

resultando em um conjunto de solugdes da forma B (x,?), a cada passo de tempo.

Gerado todas as solugdes de By (X,?), usa-se a equagdo (5.14) para obter as

solugdes das ETR em fungdo da variavel original C ¢ (X,7).

Deve-se observar primeiramente que os elementos da diagonal de K ndo sdo,

necessariamente, os elementos da diagonal de K. Para os casos cujos processos cinéticos
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sdo irreversiveis isto ¢ valido, ja para o caso cujos processos sdo reversiveis obtém-se
outros valores na diagonal de K. Segundo, uma matriz K € S, , (), R representa o
corpo dos reais, nem sempre tera autovalores k, € R (GONCALVES, et al., 1977),

consequentemente, neste caso deve-se avaliar se a forma de desacoplamento
sequencialmente implicita ¢ viavel, em termos de custos computacionais, ou se ¢

preferivel resolver o sistema na forma acoplada implicita.

5.3 Analise das Diferentes Formas para Resolver as ETR envolvendo
n Espécies Reativas
Para analisar as formas de desacoplamento apresentadas, simula-se o transporte

unidimensional de duas espécies, cujo esquema de reagdes irreversiveis linear em série

encontra-se representado na Figura 5.1.

[a e s

Figura 5.1: Esquema de reagdes irreversiveis em série

O sistema acoplado de ETR encontra-se apresentado em (5.18),

oc, +U oc, _i[DH%J:_kICI

o ! ox, Ox, ox,
(5.18)
oc, +U, o, 0 Dlla& =kC, —k,C,
ot ox, Ox Ox,

onde C, e C, representam as concentracdes das duas espécies a ser transportada, k, e
k, sdo parametros cinéticos lineares, os coeficientes estequiométicos sdo considerados
iguais a um e os termos de fontes externos sdo nulos, neste exemplo.

Pode-se observar que para resolver a segunda equagdo do sistema em (5.18) ¢
necessario que se tenha a solu¢do da primeira equagdo. Para este sistema, que ¢ um

sistema simples, pode-se usar a forma acoplada implicita ou as duas formas de

desacoplamento apresentadas nas sub-secdes 5.2.1-5.2.3, respectivamente. Também,
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devido ao fato deste sistema representar um modelo unidimensional, envolvendo apenas a

diregdo x,,

oc ,,, oc a[ aC
ox,

S v, S -2 D, | =kC+R
ot ox, Ox,

pode-se usar a solugdo analitica da equagdo de transporte com reagdes apresentada por

VAN GENUCHTEN, (1981), dada em (5.19)

C(x,,t) = %(cp - %)H(xl,t) + M (x,,1) (5.19)

onde

H(xl,t)zlexp =P~ erfc _nop +lexp U, +p)x erfe| —1 Ml
2 2D, 2D, ) 2 2D, 2(D,H)"?

M(xl,z){ﬁ—cojexp(—klr Lartd DU Lo 1 g Bt A
k 2 2(D,t) 2 D, 2(D, 1)
R R
+;+(C0 —zjexp(— k,t)

4kD

——+, C,.e C, representam as condigdes inicial e de fronteira,

1

e p=U, 1+

respectivamente.

Observa-se que a solugdo analitica apresentada por VAN GENUCHTEN, (1981),
corresponde ao transporte de um Unico poluente. Para obter as solugdes analiticas de dois
(como ¢ o caso deste exemplo) ou mais poluentes, usa-se a forma sequencialmente

implicita descrita na sub-se¢do 5.2.3.

Forma Acoplada Implicita

Nesta tese a forma acoplada implicita serd resolvida numericamente usando
MEF estabilizados. Logo, resolve-se as as duas equacdes dadas em (5.18), gerando as

solugdes C, . (x,,2) € C,.p(x,,t). Estes resultados encontram-se representados nas

Figuras 5.2a-5.2d, 5.3a ¢ 5.3b, por N C1ETR e N_C2ETR.
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Forma Desacoplada Explicita

Os resultados a serem apresentados em relagdo a esta técnica sdo apenas
resultados analiticos, isto devido as restrigdes observadas (modelo unidimensional e
simples envolvendo apenas duas espécies). Estes resultados encontram-se apresentados

nas Figuras 5.2a-5.2d, 5.3a e 5.3b, por A CIERC e A C2ERC.

Para uma compreensdo de como se obteve os resultados usando a forma
explicita desacoplada, separa-se o sistema (5.18), como em (5.5) e (5.6), obtendo (5.20) e

(5.21)

oG, +U oc, i[D %]_0
11 -
1

o lﬁ_xl ox ox,
(5.20)

L NN N AT

o lox, o\ | ox

e

ﬁ = _klcl

ddct (5.21)

tz =k C —k,C,

cujas solugdes analiticas das ET, equag¢do (5.20), podem ser obtidas por (5.19),

considerando & e R iguais a zero, gerando assim o sistema de solugdes, dado em (5.22)
¢ —Uit U +U,t
CIET (.Xl , t) —_10 erfc('xl—:/zJ + exp[ 1% jerfC( X, 11/2 J
2 2(D, 1) D, 2(D,,1)
¢ —Uyt U +U,t
Copr(x,,0)= = erfc( a 11/2 J+ exp( X1 jerfc[ X 11/2 j
2 2(Dy,t) D, 2(D,,1)

e as solugdes analiticas das ERC, equagdo (5.21) sao

(5.22)

ky

Ay,
Ciire (x;,8) = Cipp(x),0)e ™
k
k A
X lk Cipr(x),0)e ™
1~ M2

Cyire (xlat) ==

ko (5.23)
e
kl - kz J

k
+(C2Er(xl,t) +—
tendo como condi¢des iniciais as solu¢des obtido nas ET, apresentadas em (5.22).
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Forma Desacoplada Sequencialmente Implicita

O sistema de ETR, equagdo (5.18), pode ser rescrito na forma matricial, como

em (5.24)

oc ] |y &S b, &6

o 1 52 k 0 ||C
o A o o Ry z{ K kc 24
2 U, 2 D 2 M 2 2
ot ox, oox?
onde
dcC,
T C k 0
c,=| % |;c=| "|;K=|" . 5.25
& {Cj |:_k1 k, ( )
dt

Os autovalores de K sdo k, e k, e os respectivos autovetores encontram-se

representados em (5.26)

1
Sa1 k, —k, S22 1

Sendo S a matriz quadrada, cujos vetores colunas sdo os autovetores da matriz

K, obtém-se

1 0
S:|:S11 S12j|: B kl 1 (5'27)

1 0
. [k 0

S'=| Kk I;Kz{l } (5.28)
kl_kZ

onde K = S'KS.
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Observa-se que neste caso, devido a K ser uma matriz triangular, os autovalores
sdo os respectivos elementos da diagonal de K.
As condi¢des de fronteiras para o dominio transformado sdo dadas em (5.29),

usando a equacdo (5.7) mas observando que os vetores B e C correspondem aos vetores

de condi¢des de fronteiras,

k, (5.29)
bzp = k. ¢, +¢,,

O sistema no dominio transformado torna-se um sistema cujas reagdes

encontram-se na forma desacoplada, como representado em (5.30)

oB 0B oB
L+ U, —-— 0 [DH ljz—lel
1

ot ox, Ox ox,
5 5 5 (5.30)
B B B
: +U, 2 _i D,, —2 :_szz
ot Ox, Ox, Ox,

As solugdes analiticas e numéricas de (5.30), B, ;zc € B, e, podem ser obtidas
usando a equagdo (5.19), considerando R =0 e o MEF estabilizados, respectivamente.

Obtidas as solugdes de (5.30) usa-se a equagdo (5.14) para obter as solugdes das

ETR no dominio original C,. - € C,.rc, representadas em (5.31)

Cipme (x1,1) = By (x,,1)

k
Coprre (x,,0) = _k _lk B, (x,,t) + B, (x,,1)

1 2

(5.31)

Estes resultados encontram-se representados nas Figuras 5.2a-5.2d, 5.3a e 5.3b,

por A CIETRC, A C2ETRC, N _C1ETRC e N_C2ETRC.

5.3.1 Resultados Analiticos e Numéricos das Diferentes Formas para Resolver as
ETR

Todas os resultados das solugdes foram obtidas apds 150 dias de langamento,

em uma canal de comprimento de 50 metros. Foi utilizada uma malha unidimenional com
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100 elementos triangulares e 101 nds. A discretizagdo na direcdo da velocidade ¢ dada

por Ax,=0.5 e a tolerAncia adotada ¢ de fo/=10"". Assumiu-se também que as
condigdes iniciais das duas espécies sio zero, C,,(x,,0)=C,,(x,,0)=0.0 mgL™", e as
condigdes de fronteira prescritas sdo C,,(0,7)=1.0 mgL™", ¢,,(0,1)=0.0 mgL™". Os

valores dos pardmetros cinéticos usados no modelo sio k, =0.05 d"' e k, =0.02 d™.

Usou-se diferentes valores para velocidade e difusdo, de tal forma a poder avaliar as

formas apresentadas.

Assim, as solu¢des numéricas de (5.18) e (5.31) e as analiticas de (5.23) e (5.31)
encontram-se nas Figuras 5.2a-5.2d, 5.3a e 5.3b. Observa-se que os resultados usando a
forma desacoplada explicita, apresentada por KALUARACHCHI et al. (1995), resultam
em algumas restrigdes quanto aos coeficientes de advecc¢do e difusdo, ou seja, os
resultados ndo sdo satisfatorios quando considera-se uma advec¢cdo menor do que 1,
U, <1, e uma difusdo maior do que 1, D, >1.

Pode-se ainda avaliar os resultados apresentados nas Figuras 5.2 e 5.3 usando o
numero de Peclet, onde este ¢ calculado por Pe, = % (FARREAL, et al., 1998). Se
Pe, 21, ou seja a advecgdo ¢ dominante, os modelos acoplado implicito, desacoplado
explicito e desacoplado sequencialmente implicito geram resultados satisfatdrios como
pode-se observar nas Figuras 5.2c e 5.2d. Ainda, observou-se nas analises que os
modelos acoplado e desacoplado sequencialmente implicito os resultados sdo
satisfatorios para qualquer valor de Peclet, o mesmo ndao ocorre para o caso do

desacoplamento implicito, onde se Peclet Pe, <1 o método ndo tem bons resultados,
como pode ser observado nas Figuras 5.2a-5.2b e 5.3a-5.3b.

Devido a estas restricdes observadas, nesta tese usa-se a forma acoplada e
desacoplada sequencialmente implicita para resolver as ETR envolvendo n espécies

reativas. A ultima forma ¢ uma alternativa para resolver o sistema acoplado de ETR das n

espécies reativas dado em (5.2).

93



19 =————A_CIERC =————A_CIERC
=———A_C2ERC ——A_C2ERC
=———A_CIETRC ———A_CIETRC

A_C2ETRC A_C2ETRC
= N_CIETRC = N_CIETRC
= N_C2ETRC = N_C2ETRC

. » N_CIETR . » N_CIETR

% N_C2ETR % N_C2ETR

& &

g g

S S

g g

= =

53 53

2 2 g,

=3 1=} -

N N N‘\\N

o 0+ T T T : T

20 30 40 50 0 10 20 30 40 50

distancia (m) distancia (m)

() U,=0.1, D, =03 e Pe=0.1667 (b) U, =0.5, D,, =0.3 ¢ Pe=0.8333
1 4 A_CIERC 1 -+ A_CIERC
A_C2ERC A_C2ERC
A_CIETRC A_CIETRC
A_C2ETRC A_C2ETRC
0.8 q e 0.8 q L
= N_CIETRC = N_CIETRC
= N_C2ETRC = N_C2ETRC

. » N_CIETR . » N_CIETR

% 0.6 N_C2ETR % 0.6 4 N_C2ETR

& &

2 T, 8

S orrn, S

£ b £

= =

3 0.4 8

2 2

=] =]

3 3

0.2 q
(U T T T T ! 0 T T T T !
10 20 30 40 50 0 10 20 30 40 50
distancia (m) distancia (m)

(c)U, =1, D;, =03 e Pe=1.6667 (dU,=15,D,,=03¢e Pe=25
Figuras 5.2a-5.2d: Resultados analiticos e numéricos usando as formas de solugdes

(adveccao variada e difusdo fixa)

1 4 A_CIERC 1 A_CIERC
A_C2ERC A_C2ERC
A_CIETRC A_CIETRC
A_C2ETRC A_C2ETRC
0.8 4 0.8 4
= N_CIETRC = N_CIETRC
= N_C2ETRC = N_C2ETRC
. » N_CIETR . » N_CIETR
% 0.6 1 N_C2ETR ﬁn 0.6 4 N_C2ETR
& &
o o
8 3
S S
& &
E E
g g
3 8 044
=l =]
=] =]
51 S
0.2 4
0+ T T T T | 0 4 T T T T |
0 10 20 30 40 50 0 10 20 30 40 50
distancia (m) distancia (m)

(a) U, =1, D,, =15 e Pe=0.3333 (b) U, =1, D,, =3.5 ¢ Pe=0.1428
Figuras 5.3a e 5.3b: Resultados analiticos e numéricos usando as formas de solucdes

(advecgao fixa e difusdo variada)
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5.4 Simulacoes Numéricas do Sistema de ETR usando Diferentes
Esquemas de Reacoes

Apresenta-se nesta secdo algumas simulagdes numéricas do sistema de ETR
usando diferentes exemplos de esquemas de reagdes acoplados e as respectivas matrizes

K que serdo usadas para desacoplar as equacdes dos sistemas. Tais esquemas consistem

de sistemas de reacdes irreversiveis e reversiveis em série, paralelo ou série e paralelo.

O modelo utilizado para a verificagdo da solugdo das simulagdes numéricas do
sistema de equacdes de transporte com reagdes envolvendo n espécies reativas ¢

caracterizado por um campo de velocidade U, constante e altura / fixa, em toda a coluna

d’agua. Os modelos encontram-se simulados sobre situagdes hipotéticas consistindo de
lancamentos continuos de fontes uniformemente distribuidas em um canal alinhado com

o eixo x,. Usa-se dois exemplos de malhas unidimensionais, uma com uma distancia de
50 metros, com 100 elementos triangulares e 101 nés e Ax; =0.5. A outra com uma
distancia de 100 metros, com 400 elementos triangulares e 303 nos e Ax;, =1. Para ambas

as malhas a tolerancia adototada é de fol =107 .

. —1 9!
Todos os resultados a serem apresentados, referente as matrizes S, S, Ke K,

foram obtidos usando o software MAPLE 7.0.
5.4.1. [Esquemas de Reacdes envolvendo Duas Espécies
Para os exemplos 5.1 e 5.2, casos irreversivel e reversivel, assume-se que as

condigdes iniciais das duas espécies sdo iguais a zero, C,,(x,,0) = C,,(x,,0) = 0.0 mgL™",
x >0, e duas situacdes para as condi¢des de fronteira, sendo
« Primeira Situagao:

C,,0,0)=1.0 mgL™", ¢,,(0,0)=0.0 mgL™ (5.32)
« Segunda Situacao:

C,,(0,1)=5.0 mgL", C,,(0,£) =2.0 mgL™" . (5.33)

Quanto aos demais parametros, encontram-se listados no Quadro 5.1.
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Os resultados a serem apresentados referem-se as simula¢des numéricas das
solucdes das ETR usando modelos em uma (1D) e duas dimensdes na horizontal (2DH).
Usa-se ainda a solu¢do analitica para comparar os resultados. Nos primeiros exemplos, o
modelo 2DH sera apresentado considerando apenas uma das diregdes, de tal forma a

validar o modelo comparando com as solugdes analiticas e 1D.

Quadro 5.1: Parametros usados no problema de duas espécies

Simbolo Valor Unidade Descri¢ao do Parametro
D, 0.18 m?d™" Coeficiente de difusdo na direcdo x,
D,, 0.0 m?°d™" Coeficiente de difusdo na dire¢do x,
U, 0.2 md™"  Coeficiente de advecgdo na diregéo x,
U, 0.0 md™'  Coeficiente de advec¢do na dire¢do x,
k, 0.05 d!  Parametro de decaimento da espécie 1
k, 0.03 d'  Parametro de decaimento da espécie 2
Vi 1.0 Taxa de ganho da espécie 2 paraa 1
Yoy 1.0 Taxa de ganho da espécie 1 para a 2

5.4.1.1.  Exemplo 5.1: Caso Irreversivel em Série

Apresentou-se na se¢do 5.3 a solucdo do esquema de reagdes irreversiveis em
série de dois poluentes, usando duas formas de desacoplamento para resolver as ETR.
Aqui, usa-se 0 mesmo esquema mostrado na Figura 5.1, e simulagdes numéricas usando
modelos 1D e 2DH sob a forma de solugdo desacoplada sequencialmente implicita.

Apresenta-se também as solugdes analiticas conforme a equacgdo (5.19).

Neste exemplo mostra-se apenas as solugdes usando a segunda situacdo das
condi¢des de fronteira, equacdo (5.33), pois as solugdes usando a primeira situagdo
encontram-se ilustradas nas Figuras 5.2 e 5.3, observando que os dados encontram-se
diferentes, mas que as solugdes entre os modelos 1D e analitico sdo similares, e que

também estas figuras ndo apresentam resultados para o caso 2DH.

[lustra-se na Figura 5.4a e 5.4b uma comparagdo entre os resultados analiticos e
numéricos 1D e 2DH das duas espécies, respectivamente, considerando um tempo de 100

dias e uma distancia de 50 metros. A malha com 100 elementos triangulares ¢ 101 nos,
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Ax, =0.5 e tol =1077. Observa-se uma pequena diferenca entre os resultados analiticos

e numéricos 2DH da segunda espécie.

A_Cl
A_C2

- =x= =NID_CI
4 x- -NID_C2

A_Cl

A_C2

- =x- =N2D_CI
x- -N2D_C2

concentragdo (mg/L)
Xk,
concentragdo (mg/L)

T T T
10 20 30 40 50 0 10 20 30 40 50

distancia (m) distancia (m)

(a) Analiticas e numéricas 1D (b) Analiticas e numéricas 2DH

Figura 5.4a e 5.4b: Comparacdo entre os resultados analiticos e numéricos 1D e 2DH

das duas espécies reativas com Pe = 0.5556

5.4.1.2. Exemplo 5.2: Caso Reversivel em Paralelo

O esquema das reagdes consiste em um sistema acoplado de reagdes reversiveis

em paralelo, como ilustrado na Figura 5.5.

Yk

1.
>

G | Lk | G

Figura 5.5: Esquema de reagdes reversiveis em paralelo

O sistema das ETR deste esquema encontra-se representado sob a forma

matricial na equacdo (5.34)

oC oC, oC,
— | v o oD 0 k kTc
ot | |7 ox, | 0 | OX, __ | ALY 1 534
6& {O Ui:| a& axi|: 0 Dii:| a& |:_y21k1 k, G, 534
ot ox. ox.

1 1

Como pode ser observado na Tabela 5.1, considerou-se os coeficientes

estequiométicos y,, € y,, iguais aum, U, e D,, iguais a zero. Logo, obtém-se

97



k2 k2

1 -1
S=|# : st | kithk Ktk (5.35)
oo K k,
2 k,+k, Kk +k,
ko k] - [0 0
K= . K= (5.36)
kK 0 k +k,

Observa-se que os elementos da diagonal de K, dado em (5.36), diferem dos
elementos da diagonal de K, isto ocorre devido ao tipo de esquema de reacdes, que €

reversivel.

Detalhes dos resultados apresentados nas equagdes (5.35) e (5.36), podem ser

obtidos no exemplo 2 do Apéndice C.

A equacdo (5.7) fornece as variaveis auxiliares representadas em (5.37)

1= k2 Cl + k2
k, +k, k, +k,
kl kZ

B, =- C, +
k, +k, k, +k,

G,
(5.37)

C2

e as respectivas condi¢des de fronteiras para o dominio transformado sdo dadas em (5.38)

k, k,
= +
Poko+k, Pk +k,
___k Lk
o k+ky, 7k +k

C

Bl

(5.38)

C

2p

onde C,, e C,, sdo as condigdes de fronteira no dominio original C ¢ B, ¢ B,, sdo as

condicdes de fronteira no dominio transformado B.

O sistema no dominio transformado torna-se um sistema cujas reagdes

encontram-se na forma desacoplada, como representado em (5.39)
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B, 0B, 0B,

§+U1 0 a_xl_ipn 0 a_xl:_o 0 | B,
aﬁ 0 U, aﬁ ox,| 0 D, 6& 0 K,|B,

ot Ox, Oox,

ou

0B, +U 0B, _i[D %j =0
11 -
1

ot lé_xl ox ox, (5.39)
3B, B o[, B) .,
ot ox, Ox ox,

onde K, =0¢ K, =k, +k,.

Resolvendo (5.39), obtém-se as solu¢des de B, e de B, no dominio transformado.

Substituindo estes valores em (5.40), obtido por (5.14), geram-se as solugdes das ETR no

dominio original C, e C,,

Cl =B, —-B,
k 5.40
C, =k—1B1 +B, (540)

2

Os resultados de (5.40), usando a primeira situacao de condigdes de fronteira,
equacdes (5.32), e usando a segunda situacao de condi¢des de fronteira, equacdes (5.33) e
os valores do Quadro 5.1, encontram-se representados nas Figuras 5.6a-5.6b e 5.7a-5.7b,
respectivamente. Nestas figuras, as solu¢des analiticas encontram-se representadas por
A Cl e A C2, e as solugdes numéricas em uma e duas dimensdes por NI1D CI,

N1D C2eN2D C1,N2D C2.
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A_CI A_Cl
A _C2 A C2
= =x= =NID_CI = =x= =N2D_ClI
x- -NID_C2 x- -N2D_C2
g 3
= =
E E
g g
0 T T T
0 10 20 30 40 50 40 50
distancia (m) distancia (m)
(a) Analiticas e numérica 1D (b) Analiticas e numéricas 2DH

Figuras 5.6a-5.6b: Comparagdo entre os resultados analiticos e numéricos 1D e 2DH

das duas espécies reativas, usando a primeira situagdo de condi¢des de fronteira e

Pe =0.5556

5 = A_Cl A_Cl
A_C2 A _C2
- =x= =NID_Cl - =x= =N2D_Cl
4 A x N1D_C2 x N2D_C2
2 2
g 31 £
g g
5 27 8
1
0 . . ;
0 10 20 30 40 50 40 50
distancia (m) distancia (m)
(a) Analiticas e numérica 1D (b) Analiticas e numéricas 2DH

Figuras 5.7a-5.7b: Comparagdo entre os resultados analiticos e numéricos 1D e 2DH

das duas espécies reativas, usando a segunda situacdo de condi¢des de fronteira e
Pe =0.5556
5.4.2. Esquemas de Reac¢des envolvendo Quatro Espécies

Nesta secdo, apresenta-se as solugdes das ETR envolvendo quatro espécies
reativas acopladas. Usa-se a forma sequencialmente implicita para apresentar as solugdes

analiticas e numéricas 1D e a forma acoplada para apresentar a solu¢cdes numéricas 2DH.
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Mostra-se trés exemplos de esquemas de reagdes, onde no primeiro apresenta-se
todos os detalhes do desenvolvimento e nos outros dois apenas os resultados.
Relembrando que no Apéndice C encontram-se alguns dos célculos dos exemplos

apresentados.

Para os exemplos 5.3-5.4 ¢ 5.5, casos irreversiveis e reversiveis, assume-se que
as  condigdes  iniciais das  quatro  espécies sdo  iguais a  zero,
C,,(x,0) = C,y (x,0) = Cy (x,0) = Cy (x,0) = 0.0 mgL", x>0, e duas situagdes para as
condic¢des de fronteira, dadas em (5.41) e (5.42).

« Primeira Situacao:

C,,0,)=1.0 mgL"' ¢ C,,(0,1)=C,,(0,/)=C,,(0,/)=0.0 mgL",  (5.41)

« Segunda Situac¢ao:

C,,(0,6)=15, C,, (0,)=0.7, C,,(0,/)=0.5 ¢ C, (0,/)=1.0 mgL" (5.42)

5.4.2.1. Exemplo 5.3: Caso Irreversivel em Série

Usa-se neste exemplo modelos numéricos 1D e 2DH (considerando uma das
dire¢des nulas) de transporte de poluentes com reacdes para simular o ciclo do nitrogénio
(N). O esquema de reagdes usada neste ciclo pode ser encontrado no modelo QUAL2E,
apresentado no Capitulo 3. As quatro espécies simuladas deste ciclo sdo o nitrogénio

orgénico N, ,aamodnia NH, o nitrito NO, e o nitrato NO,. Por simplicidade, define-

se C,=N,,,C,=NH,, C;=NO, ¢ C, = NO,. Assim, o sistema acoplado das reagdes

org ?

cinéticas encontra-se representado em (5.43)

dcC

—= —k,C,
dt

dC2 = klcl _kzcz

dcg : (5.43)
dt3 = kzcz _k3C3

dC
dt4 =k,C, - k,C,

este sistema consiste de um sistema de reagdes irreversiveis em série envolvendo quatro

espécies, cujo esquema ¢ mostrado na Figura 5.8.
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& k, ks ky
AL R oy Ry L

Figura 5.8: Esquema de reacdes irreversiveis do ciclo do nitrogénio (N)

Este modelo ¢ caracterizado por um campo de velocidade constante
U =02 md", coeficiente de dispersio D,, =0.3 m’d™, e as duas situagdes de
condi¢des de fronteira como apresentada em (5.41) e (5.42). Também, com uma malha de

distancia de 100 metros, 400 elementos triangulares, 303 nds, Ax, =1 e ftol = 107,

Os parametros cinéticos usados nos modelos sdo k, =0.02 d"', k, =0.01 d',
k;=0.05d" e k,=0.005d". Assim, o modelo 2DH para as 4 ETR pode ser

representado na foma matricial como em (5.44)

oG, ] oG, G,
o ox, | Ox,
ac, | [V 00 0]ac, D, 0 0 0]ac,
a [,|0 U 0 0fax| a0 D 0 0]ox
G |"lo 0 U 09| a0 0 D, 0 |3C
o o 0 0 UJ| % 0 0 0 D ox
oC, oC, | oC,
L or _axi_ _8xi_
k0 0 o7c
—k k, 0 0]C,
- (5.44)
0 -k k 0]C,
0 0 -k k|C,
onde
kk 0 0 0 kk 0 0 0
-k k, 0 0 ~ |0 k 0 0
K= , K= (5.45)
0 -k, k O 0 0 k O
0 0 -k k 0 0 0 k,
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os autovalores de K sdo os elementos da diagonal principal e também da matriz K, como

pode ser observado em (5.45). Os respectivos autovetores de k,, k,, k; e k, encontram-

se representados nas colunas da matriz S em (5.46)

[ 1 0
_ kl 1
k, —k,
S = kik, _ k, 1
(kl _kZ)(kl _kz) kz _ka
. k1k2k3 k2k3 . ks
L (kl _kz )(kl _ks )(kl _k4) (kz _k3 )(kz _k4) k3 _k4

A matriz S pode ser invertida obtendo-se S™', como em (5.47)

1 0
k, |
kl - kz
S = ki k, k, 1
(kl _k3 )(kz _k3) kz _k3
k1k2k3 k2k3 k3

_(kl _k4 )(kz _k4 )(k3 _k4) (kz _k4)(k3 _k4) ka _k4

ol (5.46)

(5.47)

Substituindo S™' na equagio dada em (5.7), pode-se obter o conjunto de

equacdes auxiliares, cujas respectivas condi¢des de fronteira no dominio transformado

sdo apresentadas em (5.48)

B,,(0,6)=C,,(0,7)

B, (0,0)=—1

—Ci, (0.0+C,, (0.0)

1 2

kk
B,,(0,1) L2

kyks

k
2k C,,(0,0)+C,  (0,)

= C, (0,0)+
(k1_k3)(k2_k3) v 2 T M3
B,,(0,)=~ kikaks C,,(0,0)+
(k4 - kl )(k4 - kz )(k4 - ks)
k
_ﬁc“’ (0,0)+C,, (0,2)

(k4 - kz )(k4 - k3)

(5.48)

C,,(0,1)

O sistema no dominio transformado torna-se um sistema cujas reacoes

encontram-se na forma desacoplada, como representado em (5.49)
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0B, i@Bz o (p 0B, B,

ot Ox, Ox; Ox, (5.49)
a8 0L )

ot ox;, Ox, Ox,

0B, ‘U, 0B, 0 D, 0B, _ kB,

ot ox, Ox; Oox,

Como neste exemplo considera-se apenas uma das dire¢des, o sitema em (5.49)
torna-se um sistema unidimensional, podendo-se obter as solug¢des analiticas usando a
equacdo (5.19) e considerando R =0. Para os modelos numéricos 1D e 2DH usa-se
MEF. Obtidas as solugdes analiticas e numéricas, gera-se um sistema de solugdo

envolvendo quatro solugdes do tipo B, =14 no domimio transformado. Usa-se
(5.14) para obter as solugdes das ETR no dominio original C,,,., como representadas

em (5.50)

Cl(xlat)ZBl(xlat)

k
G, (x,0) :_k _lk B, (x,,t) + B, (x,,1)

1 2

k. k k
C,(x,,t) = 12 B, (x,,t)——=—B, (x,,t) + B, (x,,)
Y (kl _kZ)(kl _ks) s kz _ks o o (5'50)
Cy(x,0)=- ik B, (x,,0) + ks B, (x,,t)
(kl _kz )(kl _k3 )(kl _k4) (kz _k3 )(kz _k4)
k3

By (x,,0) + B, (x,,1)

ky —k,

Os resultados de (5.50), usando a primeira situacdo de condicdes de fronteira,
equacdes (5.41) e usando a segunda situacdo de condi¢des de fronteira, equagdes (5.42),
encontram-se representados nas Figuras 5.9a-5.9d e 5.10a-5.10d, respectivamente. Nestas
figuras, as solugdes analiticas encontram-se representadas por A Ci, e as solugdes
numéricas 1D e 2DH por N1D Ci e N2D Ci (i =1,4). O tempo de simulagdo encontra-se

especificado nos itens (a)-(d) de cada figura.

104



—A Cl 1 1 —A_Cl
—A_C2 —AC2
A_C3 A C3
A C4 A _C4
» ©o N2D_ClI
3 o NID CI 5 X
ED : NID C2 ? = N2D C2
z - NiDC3 || 3 - N2D €3
g x NID.C4|| = X N2D_C4
2 - E
3 3
40 60 80 100 40 60 80 100
distancia (m) distancia (m)
(a) t =50 dias — Analitica e 1D (b) t =50dias — Analitica e 2DH
19 —A Cl 1 —A Cl
—_A 2 —A_C2
A C3 A_C3
0.8 A C4 0.8 A C4
5 o NID CI °o N2D_Cl
— - —
5 « NID €2 5 = N2D_C2
£ 0.6+ - £ 06 - N2D C3
s - NID C3 < -
£ x NID C4 £ x N2D_C4
g g
2 2
8 8
0 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100
distancia (m) distancia (m)

(c) t =200dias — Analiticae 1D (d) ¢ =200dias — Analitica e 2DH
Figuras 5.9a-5.9d: Comparagdo entre os resultados analiticos e numéricos 1D e 2DH

das quatro espécies reativas, usando a primeira situacdo de condi¢des de fronteira e
Pe = 0.6667
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15 —A_Cl 151 —A_Cl
—AQ —A 2
A_C3 A_C3
125 . 125 s
o NID_CI o N2D_Cl
- 1 « NID C2 S . N2D_C2
E - NID_C3 E - N2D_C3
3 075 * NID_C4 :3; 075 | x N2D_C4
8 05 8 05
0.25 0.25 -
0 0
0 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100
distancia (m) distancia (m)
(a) t =50 dias — Analiticae 1D (b) t =50 dias — Analitica e 2DH
—A Cl —A Cl
—A 2 —AC2
A_C3 A C3
—A_C4 —A C4
o NID CI o N2D_Cl
5 © NID_C2 ) < N2D_C2
E“ = NID C3 Tgﬂ . N2D_C3
s * NID_C4 2 x N2D_C4
g 5
0 20 40 60 80 100 0 20 40 60 80 100
distancia (m) distancia (m)
(c) t =200dias — Analiticae 1D (d) ¢ =200dias — Analitica e 2DH

Figuras 5.10a-5.10d: Comparagao entre os resultados analiticos e numéricos 1D e 2DH

das quatro espécies reativas, usando a segunda situagdo de condi¢des de fronteira e
Pe =0.6667

5.4.2.2. Exemplo 5.4: Caso Irreversivel em Série e Paralelo

O sistema para o Exemplo 5.4 consiste de um esquema de reacdes irreversiveis

em série e em paralelo envolvendo quatro espécies reativas, como representado na Figura
5.11.

Figura 5.11: Esquema de reagdes irreversiveis em série € em paralelo
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O sistema de equacdes de reagdes acoplado,referente ao esquema da Figura 5.11

encontra-se representado em (5.51)

dc,

T _klcl
dt
dC
J 2= Yk C, —k,C,
dé (5.51)
dt3 =3k, C, + y3,k,C, —k,C,
dC
dt4 = Yk, C, + y5k,C; —k,C,

onde a matriz K e a matriz diagonalizada K encontram-se representada em (5.52)

k, 0 0 0 kk 0 0 O
L k 0 0 - 0 £k, 0 O
K = Yarky 2 K = 2 (5.52)
—yuky =Yk, ks 0 0 0 k& O
0 — Yok, —ygky Kk, 0 0 0 k

Devido ao sistema em (5.51) representar um sistema irreversivel, os elementos
da matriz diagonal K sdo os elementos da diagonal principal de K, isto é sio k,, k,, k,
e k,. Assim, o sistema das ETR deste exemplo pode ser representado de maneira similar

ao Exemplo 5.3, diferindo apenas nas varidveis auxiliares e consequentemente nas

condi¢des de fronteira do dominio transformado.

Usa-se na simulagio numérica deste exemplo U, =0.2 md™', D,, =0.05 m*d™
e as duas situagoes de condigdes de fronteira dada em (5.41) e (5.42). A malha ¢ a mesma
utilizada nos Exemplos 5.1 e 52. Os pardmetros cinéticos sio k, =0.05 d”,
k,=0.02d", k,=001d'e k,=0.08d"', e os valores estequiométricos sio

Y, =05, y,, =05, y,,=03,y,=07¢ y,,=10.

Os resultados numéricos 1D sao obtidos usando a forma de solug¢ao acoplada, e os
resultados analiticos e numéricos 2DH, considerando uma das dire¢des nula, sdo obtidos
usando a forma sequencialmente implicita. Estes resultados encontram-se apresentados
nas Figuras 5.12a-5.12d e 5.13a-5.13d, usando a primeira situagdo de condigdes de

fronteira, equacdes (5.41) e usando a segunda situacdo de condi¢des de fronteira,

107



equacdes (5.42), respectivamente. Nestas figuras, as solucdes analiticas encontram-se
representadas por A_Ci, e as solu¢des numéricas 1D e 2DH por NID_Ci e N2D _Ci

(i=1,4). O tempo de simulagao encontra-se especificado nos itens (a)-(d) de cada figura.

1 x ACl 1 x ACl
] t =50d A C2 i t =50d A_C2
3 3
t A_C3 t A_C3
0.8 1% A_C4 0.8 1% A_C4
;( ---x---NID_CI x --.x--.-N2D_CI
3 { x- - NID_C2 = \ X - N2D_C2
= X = x
20647 ---x--.NID_C3 20697 ---X---N2D_C3
= X - x
2 \ ---x---NID_C4 2 \ ---%---N2D_C4
g g 1
b= £ X
8 0.4 § 04 \
1= =] |y
5 S X
0.2
0
20 30 40 50 0 10 20 30 40 50
distancia (m) distancia (m)
. , . . ,L .
(a) t =50 dias — Analiticae 1D (b) t =50 dias — Analitica e 2DH
1 x ACl 1 x ACl
:_ t =200d A C2 :. t =200d A_C2
3 3
t A_C3 t A_C3
0.8 1% A_C4 0.8 1% A_C4
;( ---x---NID_CI x --.x--.-N2D_CI
5 { x- - NID_C2 = \ X - N2D_C2
= X = x
20647 - x--.NID_C3 0.6 7 ~.-x---N2D_C3
= X = X
@ x ---x---NID_C4 ,g ; <-.x--.N2D_C4
g \ 2 1
5 X £ X
5049 % § 04 \
8 X g X
0.2 4 % 02 X
0 T 0 T
0 10 20 30 40 50 0 10 20 30 40 50
distancia (m) distancia (m)

(c) t =200dias — Analiticae 1D

(d) ¢ =200dias — Analitica e 2DH
Figuras 5.12a-5.12d: Comparagdo entre os resultados analiticos e numéricos 1D e 2DH

das quatro espécies reativas, usando a primeira situacdo de condi¢des de fronteira e
Pe=2
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ACl AcCl
t =50d A_C2 t =50d A_C2
A_C3 AC3
A C4 AC4
--X--.NID_CI ---X--.N2D_C1
- x - ND_C2 = X N2D_C2
E - -x--.NID_C3 E -+ -N2D_C3
8 ---X---.NID_C4 E ---X---N2D_C4
5 g
20 30 40 50 20 30 40 50
distancia (m) distancia (m)
(a) t =50dias — Analiticae 1D (b) t =50 dias — Analitica e 2DH

1.5 x A Cl

concentragdo (mg/L)
concentragao (mg/L)

0 10 20 30 40 50 0 10 20 30 40 50

distancia (m) distancia (m)
(c) t =200dias — Analiticae 1D (d) ¢ =200dias — Analitica e 2DH

Figuras 5.13a-5.13d: Comparagdo entre os resultados analiticos e numéricos 1D e 2DH

das quatro espécies reativas, usando a segunda situagdo de condi¢des de fronteira e
Pe=2
5.4.2.3. Exemplo 5.5: Caso Irreversivel e Reversivel em Série e Paralelo

Para o Exemplo 5.5, o sistema de reagdes, representado pelo esquema
envolvendo tanto reacdes irreversiveis quanto reversiveis em série e paralelo, utilizando

quatro espécies reativas, encontra-se apresentado na Figura 5.14,
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Figura 5.14: Esquema de reagdes irreversiveis e reversiveis em

série e em paralelo

O sistema acoplado das reacdes, Figura 5.14, encontra-se descrito em (5.53)

t
dC
tz = Yk C = k,C, + y,kC
(5.53)
dC,
? = y3k,C + ¥k, C, — kG,
dC
74 = Yk, G, + y kG — k,C,
t
cuja matriz K e K encontram-se representadas em (5.54)
k, 0 0 0
K = = Yk k, —Vpky 0 (5.54)
—yak,  —yuk, k, 0
0 — Yk, —yuks k,

Observa-se que nos Exemplos 5.3 e 5.4 as matrizes K (equacdes 5.45 e 5.52),
sd0 matrizes triangulares inferiores, logo obter os autovalores e os respectivos
autovetores usando o software Maple, torna-se relativamente simples. O mesmo nao
ocorre com a matriz K deste exemplo, como pode ser observado na equacao (5.54). Desta

forma, para simplificar os calculos, os autovalores e os respectivos autovetores, assim

como as matrizes S, S™' e K, sdo calculados, por meio do sofiware Maple, usando a

matriz K , como apresentada em (5.55)
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0.075 0 0 0

~0.05625 0.05 -0.004 0
K= (5.55)
~0.1875 -0.025 0.02 0

0 -0.025 -0.016 0.045

onde atribuiu-se os valores dos pardmetros cinéticos k, =0.075 d"', k, =0.05d",

k,=0.02 d' e k, =0.045 d"' e os valores estequiométricos y,, =0.75, y, =0.25,

v, =05, y,=05, »,=02 e y,,=038, resultando na matriz diagonal K

apresentada em (5.56)

0.053028 O 0 0
. 0 0075 0 0
K= (5.56)
0 0 0.045 0
0 0 0 0.016972

Observa-se que o sinal de igual aproximadamente, em (5.56), refere-se aos dois

parametros que foram aproximados, sendo K, =0.053028, K, =0.075, K, =0.045 ¢

K, =0.016972.

Usou-se neste exemplo os mesmos valores para os coeficientes de velocidade e
difusdo do Exemplo 5.4, considerando apenas a primeira situagdo de condi¢des de
fronteira dada em (5.41). Os resultados numéricos e analiticos encontram-se apresentados
nas Figuras 5.15a-5.15d. Nestas figuras, as solu¢des analiticas encontram-se
representadas por A _Ci, e as solugdes numéricas 1D e 2DH por NID Ci e N2D Ci

(i =1,4). O tempo de simulagdo encontra-se especificado nos itens (a)-(d) de cada figura.
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1 x ACl 1 x A_Cl
i t =50d A C2 { t =50d A C2
3 - X -
\ A_C3 \ A_C3
x X
0.8 41 A _C4 0.8 41 A _C4
x X
\ ---%x---NID_C1 \ ---%---N2D_CI
X X
Q x x - NID_C2 Q x x - N2D_C2
2064 % ..x--.NID_C3 g 06 \ .X--.N2D_C3
2 X - .x--.NID_C4 2 X ---x---N2D_C4
g A g X
E X £ X
= 1=} S
8 0.4 f;( 5 0.4 X
8 8
0.2
0
0 10 20 30 40 50 40 50
distancia (m) distancia (m)
. rye . re:
(a) t =50 dias — Analiticae 1D (b) t =50dias — Analitica e 2DH
1 x ACl 1 x A_Cl
b t =150d A C2 & t =150d A C2
\ A_C3 \ A_C3
x x
0.8 11 A _C4 0.8 41 A_C4
x X
\ ---%---NID_C1 \ --.x---N2D_CI
x x
= ¥ x - NID_C2 = k x - N2D_C2
2069 & ---x---NID_C3 2064 4 -~ -X--.N2D_C3
2 X ...x--.NID _C4 2 X ...x--.N2D _C4
g X g X
E X £ X
g 0.4 *k E 0.4 X
8 3
0 10 20 30 40 50 0 10 20 30 40 50
distancia (m) distancia (m)

(c) t =150dias — Analiticae 1D (d) t =150dias — Analitica e 2DH

Figuras 5.15a-5.15d: Comparagdo entre os resultados analiticos e numéricos 1D e 2DH

das quatro espécies reativas, usando a primeira situacdo de condi¢des de fronteira e
Pe=2
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5.5. Simulacoes Numéricas do Modelo 2DH

Para as simulagdes numéricas do modelo 2DH, utiliza-se geometrias e campos
de velocidades diferentes, de tal forma a avaliar a teoria apresentada, referente ao
desacoplamento dos sistemas de equagdes apresentado anteriormente. Observou-se que o
modelo numérico 2DH, considerando uma das diregdes nula, corresponde com os
modelos analitico e numérico 1D. Agora, apresenta-se resultados de simulagdes usando
campos de velocidades ndo uniformes (velocidades diferentes) e uniformes (constantes),
mostra-se ainda alguns resultados comparativos usando os modelos numéricos 2DH na

forma acoplada e desacoplada.

Todos os resultados a serem apresentados foram obtidos usando o software
MAPLE 7.0, MathCad 2000, o gerador de malha Mtool versdo 4.0, o visualizador

View3D e os programas implementados em Fortran.

5.5.1. Transporte de Poluentes envolvendo duas Espécies (Campo nio Uniforme)

Para este exemplo utiliza-se o esquema de reacgdes irreversiveis em série,
apresentado na Figura 5.1, e o sistema de reagdes dos processos cinéticos como dado em

(5.57)

ac, __, .
- T MY

z, (5.57)
2=k C kG,

onde C, e C, representam as concentragdes das duas espécies a ser transportada, k, e
k, sdo parametros cinéticos lineares, os coeficientes estequiométicos sdo considerados
iguais a um e os termos de fontes externos sao nulos.

A geometria utilizada para este exemplo corresponde a uma canal com uma

geometria retangular, como mostra a Figura 5.16. O ponto de langamento da fonte

continua encontra-se localizado na fronteira aberta na lateral esquerda (x,=0m e
x,=0-0.4m). A malha de elementos finitos usada consiste de 2880 elementos

triangulares e 1557 pontos nodais, Ax, = 0.05 e tol =107
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3 teltos

0365553 0199165 013277 0 066383 0.000000
Figura 5.16: Geometria e campo de velocidade usados na simulagao

Assume-se que as condigdes iniciais das duas espécies sdo iguais a zero,
C,,(x,,0) = C,y (x,,0) = 0.0 mgL™", x>0, e as condigdes de fronteira como em (5.32).
Considera-se ainda, um campo de velocidade ndo uniforme, como pode ser observado na
Figura 5.16. Os valores das velocidades, obtidos por um modelo hidrodindmico, resolvido

usando métodos de elementos finitos estabilizados, variam entre 0.26553 — 0.0ms™',
(ROMEIRO et al., 2000), tendo uma velocidade maior nos pontos de lancamento, como
pode ser verificado na Figura 5.16. Neste exemplo ndo considerou-se os valores da

difusdo, logo o modelo ¢ predominantemente advectivo. Quanto aos pardmetros cinéticos,

usou-se k, = 0.0005 s, k, =0.0002 s e os valores estequiométricos iguais a um.

Os resultados das simulagdes, usando o modelo 2DH acoplado, das duas

espécies C, e C,, com uma evolucdo temporal de dois em dois segundos, encontram-se

apresentados na Figuras 5.17a €5.17b, com um tempo de simulagao total de 30 segundos.
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(a) Espécie C, (b) Espécie C,
Figuras 5.17a e5.17b: Evolucao temporal, de dois em dois segundos, das duas espécies

Também apresenta-se nas Figuras 5.18a e 5.18b, uma comparagdo dos resultados
do transporte da segunda espécie usando o modelo 2DH acoplado e desacoplado na forma
sequencialmente implicita. Neste caso, devido ao campo de velocidade ser ndo uniforme,
o valor da concentragao se perde no inicio do transporte ao usar o modelo desacoplado na
forma sequencialmente implicita, Figura 5.18b. Aproximadamente 2,5 metros apds o
langcamento, onde o campo comega a ficar mais uniforme, como pode ser observado na
Figura 5.16, os resultados usando os dois modelos se aproximam mais, como pode ser

verificado na Figuras 5.18a e 5.18b.
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Figuras 5.18a e 5.18b: Comparacdo dos resultados do transporte da segunda espécie

usando o modelo 2DH acoplado e desacoplado na forma sequencialmente implicita

5.5.2. Transporte de Poluentes envolvendo duas Espécies (Campo Uniforme)

Utiliza-se neste exemplo o mesmo esquema de reagdes irreversiveis em série,

apresentado na Figura 5.1, e o sistema de reagdes dos processos cinéticos dado em (5.57).

A geometria utilizada corresponde a uma se¢ao retangular com comprimento de
120 metros e largura de 30 metros, com uma fonte de langamento continua de matéria
organica localizada na parte superior a esquerda (x, =15-30m e x, =27-30m). A
malha de elementos finitos usada encontra-se mais refinada nas proximidades da regido
de lancamento, consistindo de 580 elementos triangulares e 330 pontos nodais, como

pode ser observado na Figura 5.19.
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Figura 5.19: Geometria e malha de elementos finitos usadas na simulagdo
Assume-se que as condigdes iniciais das duas espécies sdo iguais a zero,
C,(x,0) = C,.(x,,0) =0.0 mgL™"', x>0, as condigdes de fronteira como em (5.32),
k, =0.0005 d', k, =0.0002 d", e os valores estequiométricos iguais a um. Usa-se na
simulagdo numérica deste modelo, velocidades constantes nas diregdes x, e x,, sendo

U, =0.15 e U, =—0.05 md ™", respectivamente, considerando-se a difusdo D,, = 0.018 ¢

D,, =0.0 m’d”".

Os resultados das simulagdes das duas espécies, C, e C,, usando o modelo

numérico 2DH acoplado, encontram-se apresentados na Figuras 5.20a-5.20c, assim como

a variagao da concentragdo destas espécies nos tempos ¢t =12.5, t =37.5 e t=187.5

dias.
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a) Simulacdes das duas espécies para o tempo ¢ =12.5 dias

G G

. 100000 0.006056
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b) Simulacdes das duas espécies para o tempo ¢ = 37.5 dias

-0003458  -0.000163
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0249683 0.014065

Figuras 5.20a-5.20c: Resultados das simulagdes das duas espécies em trés tempos

-0.000420  -0.000006

¢) Simulagdes das duas espécies para o tempo ¢ =187.5 dias

distintos
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Nas Figuras 5.21a e 5.21b, apresentam-se os resultados das simulagdes, do
mesmo exemplo, sem a malha e considerando intervalos de tempos menores, ¢ =12.5,
37.5, 75, 112.5, 150.5 187.5 e 200 dias, respectivamente, de tal forma observar melhor a

evolugdo temporal e espacial da pluma de poluentes, das duas espécies.

(a) Espécie C, (b) Espécie C,

Figuras 5.21a e 5.21b: Evolucao temporal e espacial das duas espécies
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CAPITULO 6 - TECNICAS DE LINEARIZACAO

As solugdes analiticas desenvolvidas para descrever o transporte unidimensional
de poluentes sdo aplicadas apenas quando os sistemas das equacgdes dos processos das
reagdes cinéticas sao lineares. Mas, muitas vezes, as equacdes destes sistemas ndo sao
lineares, expressadas por equacgdes do tipo Monod, como pode ser observado nos modelos
biogeoquimicos apresentados no Capitulo 3. Mesmo assim, ¢ comum encontrar na
literatura o uso de reacdes lineares na modelagem, pois sabe-se que a ndo linearidade
destes sistemas resulta em custos adicionais em relagdo a modelagem computacional do
transporte de poluentes envolvendo n espécies reativas. Assim, neste capitulo, propde-se
duas técnicas de linearizagdo como uma alternativa para reduzir estes custos
computacionais. A primeira técnica encontra-se relacionada com a reducdo do nimero de
variaveis no modelo, buscando o equilibrio entre as variaveis de estado, ou seja escreve-se
as variaveis rapidas em funcao das varidveis lentas, reduzindo assim o nimero de varidveis
e equagdes do modelo. A segunda consiste em expandir em série de Taylor os termos dos
processos das reagdes cinéticas nao lineares, gerando uma equagao linear (ROMEIRO, et

al. 2002).

Mesmo estando o sistema de equacdes dos processos cinéticos linearizados, o
acoplamento permanece dificultando ainda a implementagdo computacional. Para
contornar esta dificuldade utiliza-se a forma de desacoplamento sequencialmente implicita,
apresentada no Capitulo 5, observando as restri¢gdes sobre os campos de velocidades. Para
validar a técnica de linearizagdo e o desacoplamento em um modelo de transporte de
poluentes envolvendo n espécies reativas, utiliza-se o modelo teste, apresentado no

Capitulo 3.



6.1 Apresentacio de Duas Técnicas de Linearizacio

Para mostrar as duas técnicas de linearizag¢do utiliza-se o ciclo do carbono (C),
representado no modelo ASM1, Figura 3.5. Dentro deste ciclo, considera-se apenas a

biomassa heterotrofica, X, , a matéria organica particulada, X, e solivel, S;. A matéria
organica soluvel S¢ é consumida por X, e ¢ formada pela hidrolise da matéria organica
particulada. Por sua vez, X compreende moléculas grandes, formadas pelo decaimento de

X, . Como se pode observar, as reacdes neste ciclo sdo do tipo reversivel,

X, = X, + 8.

As variagoes das concentragdes em X,, Xy e S, obtidas utilizando a

Tabela 3.3, encontram-se descritas nas equagoes (6.1)-(6.3)

dx, S S,

= 2 X, —-b,X 6.1
dt luH[K0+SOJ(KS+SSJ o ©.1)
das 1 S S X. /X
_S:__:uH > > XH+thh # Xy (6.2)
dt Y, K,+S, \ Ki+S; K +X,/X,
dX X, /X
—=-K — ST H ¥ +(1- b, X 6.3
> hfh[Kx+XS/XHJ u A= 1,00, X, (63)

onde f, = —S” + Suo K,
" \K, +8S, T K, +S N\NK, +S,)

6.1.1 Linearizacio Reduzindo o Numero de Variaveis no Modelo

Para derivar o modelo reduzido, supde-se que a bactéria heterotréfica e a matéria
organica dissolvida alcangam rapidamente o nivel de equilibrio. Pode-se entdo escrever a
matéria organica particulada em fungdo destas duas outras variaveis, reduzindo desta forma
o numero de varidveis e as equagdes do modelo, passando de trés para uma e tornando o

modelo resultante linear em fungdo apenas da varidvel X (MASLIEV, et al., 1995).

De acordo com os principios gerais da dindmica de um sistema, alcanga-se o
quase-equilibrio nos pontos onde a derivada no tempo, da respectivel varidvel, encontra-se

igual a zero. Para as varidveis em equilibrio, usa-se a notagao asterisco (*).
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A condi¢do de equilibrio para a bactéria heterotréfica cuja equagdo governante

encontra-se representada em (6.1), ¢ dada por

ﬂ,,[ S, ]{ S jx;:be; (6.4)

K,+S, \ K;+S;

onde os processos de decaimento e crescimento sdo compensados um pelo outro. Para a
matéria organica soluvel, a condicdo de equilibrio ¢ dada de forma similar, logo (6.2)

torna-se

1 S S: . X
—— Uy . S — X, +K, f,| ————|=0 (6.5)
Y, K,+S, \ K +S; K +X,/X

Substituindo (6.4), em (6.5), tem-se

1 X
-—b, X, +K ————1=0. 6.6
YH H“*H hfh(Kx-f-XS/X;,j ( )
De (6.6), segue que a biomassa heterotrofica encontra-se em equilibrio quando

satisfaz a equacao (6.7)

X5, =£ th—hYH_l ) (6.7)
K b,

X

Substituindo (6.7) em (6.3), obtém-se a reducdo do modelo ndo linear de trés

variaveis para o modelo linear de uma variavel, onde

dX X X, (K, f,Y,
75:—thh S +(1—fp)bHK—S[ hbf’“ A —IJ. (6.8)
t KX+XS & thhYH _1 x H
Kx bH
Simplificando (6.8), obtém-se
X =_b_H th—hYH_l L—(l—fp) X,. (6.9)
dt K. b, Y,

A equacdo (6.9) representa a equagdo do processo cinético linearizado por

reducdo das varidveis, ou simplesmente a equacao cinética do modelo ASM1 Reduzido.
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6.1.2  Linearizacdo usando a Expansao de Taylor

Para obter uma equagao linear do processo cinético em termo da varidavel X, no

modelo ASMI, usa-se a expansdo de Taylor em torno desta variavel, no termo nao linear

X
——35 |, obtendo-se
K X, +Xg

XS
KX, +X;

X X _
:( S_}L L s |(x, - X,)
¥, K.X,+X K.Xy+X (KXXH-l-XS)

— 2
K X X
= = H_ 5 XS + (—S_) (610)
(K x,+X,) K X, +Xg
onde X, representa a concentragio da matéria orgdnica particulada no instante de

referéncia.

Substituindo (6.10) em (6.3), obtém-se

— 2
X =-K,f, K““XH_ = ij{L_J X, +(-f)b, X,
dt (k. x,+X,) KX, +Xg

ou

dx X ’ X :

S =K, K| —— | X +|(A=f )b, - K, f,| —3—| |X 6.11
N P S[< 1, hf,,[KXXM}] .6

A equagdo (6.11) representa a equacgdo do processo cinético linearizado, usando a
expansdo de Taylor ou, a equacdo cinética do modelo ASM1 Taylor. Observa-se que nesta

equagdo apareceu um termo que nao depende de X.

6.2 Comparaciao das Técnicas de Linearizacio usando Modelos 1D de

Transporte de Poluentes

Utiliza-se para as analises comparativas das duas técnicas de linearizagao, os
modelos apresentados no Capitulo 3. O modelo ASM1, desenvolvido pelo grupo IAWQ
(International Association on River Water Quality Modelling) e apresentado por HENZE
et al. (1987) e o QUAL2E, desenvolvido pela EPA (Environmental Protection Agency), €

apresentado por BROWN et al. (1987). O primeiro ¢ um modelo de tratamento utilizado
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em sistemas de lodo ativado em fluxo continuo, cujos termos ndo sdo todos lineares,
diferindo totalmente do segundo, que ¢ um modelo de qualidade de agua para rios. Neste
modelo as equacdes das reacdes cinéticas sdo lineares. A varidvel de estado a ser
comparada entre os modelos, representa a concentracdo da matéria organica lancada em

um corpo d’agua. Esta varidvel ¢ definida no modelo ASM1 por X e §;, e no modelo

QUALZ2E por DBO.

No modelo QUAL2E a equagao do processo de reagdo cinética da variavel DBO,

¢ linear, do tipo k,,, DBO —+reagente. Esta equacdo encontra-se representada em (6.12)

dDBO
dt

= —k,, DBO (6.12)

onde DBO ¢ a concentracdo da variavel que representa a matéria organica e k,,, refere-se

ao parametro cinético.

Desta forma, para analisar as técnicas de linearizacdo apresentadas usa-se a
primeira equacgdo do sistema dado em (5.1), considerando apenas o caso unidimensional.
As equacdes dos processos a serem incluidas no modelo 1D consistem das equacdes cujos
processos cinéticos foram linearizados (6.9) e (6.11) e linear (6.12). Assim, as equagdes de
transporte com reagdes para descrever a concentracdo da matéria organica nos modelos

ASM1 Reduzido, ASM1 Taylor ¢ QUAL2E, sdao apresentadas em (6.13)-(6.15),

respectivamente
oX, X, & X
_91p -k X 6.13
a ¢ 1 aX_l axl 11 ax1 reduzido“™ S ( )
oX, X, & X
=2 D, S =k X+ T 6.14
at 1 aX_l axl 11 aX_l Taylor <+ § Taylor ( )
oX, X, (. ox,
+ ——| D, —= |=—k, 5, X 6.15
at 1 ax1 ax1 ( 11 ax1 DBO“* S ( )
onde
b, [ K, 1Y, 1
reduzido Kx [ bH YH ( fp)
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2
X
K. =kfK|—"%%_—
Taylor hfh X(KXXH +ij

— 2
X
TTaylor = [(lfp)b[-[ _thh [mj ]XH
x“+H S

€ Ty, Tepresenta o termo fonte resultante do processo de linearizagio.

Na equacgdo (6.15), representou-se a DBO usando a notagdo X, devido a esta

variavel descrever a matéria organica no modelo QUAL2E.

Observa-se que as equacdes (6.13)-(6.15) podem ser escritas em 2 ou 3 dimensdes
e, ainda podem ser resolvidas numericamente.
6.2.1 Resultados Analiticos e Numéricos

Os resultados foram obtidos sobre uma situacao hipotética que consiste em um
langamento continuo de uma fonte de matéria organica uniformemente distribuida em um
canal alinhado com o eixo x e com uma distancia total de 50 metros. Os valores das

variaveis e parametros usados nos testes encontram-se listados na Tabela 6.1.

Tabela 6.1: Valores das variaveis e parametros usados nos testes

Notagdo Valor Unidade Notacdo Valor Unidade

X, 10 mgL™ K, 8 -1
S 10 mgL™ Kz 0.37 -1
X, 10 mgL™ b, 0.62 d!
S, 10 mgL™ K, 10 -1
S, 0.2 mgL™ D, m’d”
X, 2.69 mgL™ U, 0.8 md™'

DBO 10 mgL™ n, 0.4
k, 0.25 mgL™ f, 0.08
K, 20 mgL™ Y, 0.57

Para analisar os resultados, considera-se, ASM1 Reduzido e ASM1 Taylor e
QUAL2E, como sendo as solu¢des dos modelos de transporte com reagdes descritas nas
equacdes (6.13)-(6.15), respectivamente. As solucdes analiticas e numéricas destes

modelos podem ser observadas nas Figuras 6.1a-6.1d, apds 100 dias de langamento,
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usando diferentes valores para a difusdo. A malha com 100 elementos triangulares e 101

nés, Ax, =0.5 e tol =107 .

10 A_QUAL2E A_QUAL2E
A_Red A_Red
A_Taylor A_Taylor
s N_QUALRE N_QUAL2E
il = N _Red N_Red
a  N_Taylor & N_Taylor
J 2
2 % Ef
S 5
g g
£ =}
1=} =
g 4 g
i=} =
8 3
24
0 0 T '
0 20 30 40 50 0 10 20 30 40 50
distancia (m) distancia (m)
(a) D, =0.09 e Pe=4.44 (b) D, =25 ¢ Pe=0.16
10 A_QUAL2E 10 A_QUALZE
\ A_Red \ A_Red
\ A_Taylor A_Taylor
s | N_QUAI2E A N_QUAL2E
= N_Red 8 = N_Red
@ N_Taylor "u o N_Taylor
\zé/o 6 2 6
8 8
g g
] K]
5 4 8 4
= =l
8 3
24 2 A
0 T — " o 0 T T T -
0 10 20 30 40 50 0 10 20 30 40 50
distancia (m) distancia (m)
(c) D, =5 e Pe=0.08 (d) D,, =25 e Pe=0.016

Figura 6.1a-6.1d: Solugdes analiticas e numéricas dos modelos usando diferentes

valores de difusdo D,

Observa-se que as solugdes analiticas e numéricas entre os trés modelos
apresentam pequenas variagdes, € também que os modelos linearizados sdo capazes de
reproduzir o mesmo perfil do modelo linear, apos alguns ajustes nos parametros, como 0s

valores de X, ¥, , f, etc.
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6.3 ETR Linearizadas envolvendo Quatro Espécies Reativas

Aplica-se agora a técnica de lineariza¢ao usando a expansao em série de Taylor no
modelo biogeoquimico teste, apresentado no Capitulo 3, sub-secdo 3.2.5, envolvendo

quatro espécies representadas pelas varidveis de estado: amonia (th), nitrito + nitrato
(S,.,), demanda bioquimica de oxigénio (X;) e o oxigénio dissolvido (S,) (AMBROSE,

et al., 2001). Utilizando a Tabela 3.14, que representa as varidveis de estado, os processos
e taxas dos processos escritos sob a matriz de Peterson, obtém-se as equagdes dos

processos cinéticos como apresentadas em (6.16)—(6.19)

dSﬂ — SO
dth:_ku@sz 2 (km-;"‘SJS”h (6.16)
dSno - So - kno
dt = k12®1T2 2 (k,m n SJSM - k2D®§DZO[ L +3S0 JSno3 (6.17)
dx _ S, 532 _ o
o k@ 2o |y 222 er| fm g (6.18)
dt kDBO + So 4 14 k}’l03 + So
dSU :k2®§_20(SSat _So)_kD®TD_20 SU XS
dt kosot S,
64 _ S
RN M ° 6.19
14 1212 (knit +S0jsnh ( )

Assim, usa-se a técnica de linearizagao, expansao de Taylor, para linearizar os trés
termos nao lineares das equagdes (6.16)-(6.19).

e Primeiro termo

So So g S, <
Sn = — Sn + — Sl’l _Snz +
(knit—‘rSoJ " [km’t—'_ng ! [knit—i_Soj( ' })

+( Enh _ gnhgo J(SO_EO)

kniz + Enh (km't + §nh)2

§0 Enhknil Eognhknit
= — | S+ —— S, — — (6.20)
[knit+So] ' [(knit—’_So)ZJ (k;zit+S0)2
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Segundo termo

knaS kno3 = kn03 = kno3
— Srw = — Sno +H—— Sno _Sno 7 _—\2
(knuS_l—Soj ’ (kn03+So] ’ (kno3+Soj( ’ 3) ((knofs—i_
kn03 kﬂ03 §no3 kﬂ03 §no3 §0

|

kno3

o

Terceiro termo

Sno - j—
+S J ’ ((k1103+S0)2

Joo

(kn03 + §0)2

(LJX _ Ljy J{LJ(X _x.)+
kDBO + So ’ kDBO + §o § kDBO + §0 ’ °
YS EOYS

kosot S, B (kDBO+§o)2

J(So -5,)

— _0 —sz'i‘{ XSkDiOZJSO_ EUAYSkaoz
kso S, (kDBO+So) (kDBO+So)
Substituindo (6.20) em (6.16), obtém-se
dth =—k, 1T2—20 ( Sa - Jth + th k_nit - So _ Sn th_knit2
dt knit+S0 (knit+So) (knit+So)
dth T-20 §0 T7-20 §nh knit
=—k o — k., O = 1S, +
dt 12712 (knit+§oJS h 12712 ((knit+§o)2JS
- §o §n knit
a0 (Ko +h§ )

ou na forma simplicada

%:—Kl Suw—K;S,+7,
onde
_ S, _
K, = k12®1T2 20(]("” N go] , K, =k12®1T2 20[(k—nit +§0)2
- _0 _n kﬂi oy
7 :kn@sz ZOL}L; ou 7, =K,§,.
(knit+So)

S nh km‘z

|

(6.22)

(6.23)
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Substituindo (6.20) e (6.21) em (6.17), obtém-se
dSno3 :k12®1T2720 [ So_ Jth'i_ thk_m't - So_ tsoth_km't2
dt knit+Sa (knit+So) (knit+So)
kna § kno3§ §
@T 20 n03 03 [ 30 no3 ]S() + no3 X o
2D 2P { no3 (kno3 + §0)2 (kn03 + §o)2

ko3 Jnos"'klz@sz_zo( So anh+

ds. .
- 2D @ §D20

d knit+§o

n03

12®1T2 20[ S i kit ]+k2D®§Dzo{ knnBSizﬁz] s,
kmt+S (k7103+So)

{k @T 20 S thkmt +k @T 20 kn03SnoSS }
(kmt+S ) (kno3+S )

ou na forma simplicada

ds
d—r;ﬁ:_KZwaS +K1 th+K8 SO_TZ (624)

onde

Kz = k2D®§BZO (LB_J ) Ks = k12®1T2_20 (M_’”’zj + kzD@)g;)zo [k’w3—S1032J
So (knit+S0) (kn03+So)

no3

_ 7-20 S thkmt 7-20 kno3Sno3S —
=k,0,, —(km,JrS) +k, 05, —(k,,03+S B ou 7,=K.S

0"

Substituindo (6.21) e (6.22) em (6.18), obtém-se

5 X 5%
; :_kDG)g—zo [ Sig jXS +{ XSkDiO 2]S0 o Ski)BOz
t kpsoT9, (kDBo+S0> (kDBO+S0)
_232 k2D®;‘520 [ kno3_ jSm)?,_( knoSSi(ﬁ - jSO_I_ knoBSnoiS;
414 kst S, (kuos +S.) (Knos +S,)

) S 532 o
=—k, 07 [k—_jXS -z kw@;fo[mj S0
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- X 532 ~ knos S
—| k@ LDB;O 220k @ no3 f’3 S,
( nr [(kDBO+SO)Z 4 14 e (km)3+So)2

+ k @T—ZO EOYSkDBO _52 T-20 kn03§m)3§0
DD (k030+§o)2 414 %P (kno3+§0)2

ou na forma simplicada

X 532
=KX, —22K,S
dt 548 4 14 2~ no3

—K,S, +7, (6.25)

onde

KS :kDG)z_ZO L_ .
kpsot S,

K4 :k[)@g_zo LDiOz —%%kZD(@;;ZO[_ kn03Si()32J:
(kDBO+S0) (kno3+Sa)

S() AYSkDBO 5 32 T-20 kn03§n03§0

T =k, @ o ASTPO T T ,ou 7 =K,S
5 pp (kDBO+§o)2 414 20720 (kn03+§0)2 5 49,

Substituindo (6.20) e (6.22) em (6.19), tem-se

ds S Ve
“=k,0, " (Sgy —S,) —kp@, " (— = ]XS i AXskoro g
dt kpsot S, (kDBO-l-So)
§ X 64 - S S nit
- OXSkEBO —— k0" ( So_ Jth"'[ thk_ 2]50
(kDBO+So)2 14 ka8, (knit+Sg)
_ §o§nhknit
(ko +5,)
dS - - X 64 S ni
o _ _ ®§ 20k2 +kD®£ 20 XSkDiO . +—k12®1T2'20[ thk_t ZJ S
dt (kDBO+Sg) 14 (knit+So)

) ) S, 64 ) S,
+k2®g ZOSsat _kD®TD 2 (m])(s __k12®1T ZO(—] S
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+[kD®1T3_20 S, Xsk_DBo2 _i_ﬁklz@lrz—zo Soth_knitzJ
(kDBO+SU) 14 (km‘z+S0)

ds - . X 64 S o K
o= 00 4,00 XSkDﬁO ks @172-20[ thk_ 2] S
dt (kDBO+Sg) 14 (knit +So)

§ —
_kDG)Z_zO — Xs _ﬁku@lrz_zo Sa— Sun
kDBO+S0 14 knie T

o

+k,007°S +[kD®£—20 —XSkDfo > +%k12®{{20 _Sunkni__ k_"it 5 Jgo
(kDBO+S0) (knit+So)

ou na forma simplicada

ds 64

o

Jt =-KS, - KX, _HKlth + 7

(6.26)
onde

Ko =k,0," +k,0," LDiOZ + %klz @fz_zo(_snh k_mt 2‘} )
(kngo‘l'SU) (knit+So)

Te = k2®£—2ocm + kD®£_2O LL@Z'F%klz@sz_mMﬁz S, ou
(kDBO+SU) (knit+So)

T() = k2®£_20Csat + K3§o H

K3 :kDGZ_ZOM‘Fﬁkn@{;ZOM

(kDBO+§0 )2 14 (km’t+§g)2

Assim, o modelo biogeoquimico linearizado resume-se no modelo dado pelas

equacdes (6.23)-(6.26), ou escrito na forma matricial como em (6.27)

i dth 1 _ —
dt - K, 0 0 -K, ;
dSnoS Kl —K2 0 Kg 5nh !
dt 5 32 no3 - T2
= _-= _ _ + 6.27
dx, 0 TG K oK, X, .. (6.27)
dt 64
ds, —HK1 0 -K, -K,|LSo T
L dt |
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onde r,, 7,, 75 € 7, representam os termos fontes de ordem zero resultante da técnica de
linearizagao.
Usando o modelo biogeoquimico linearizado, apresentado na forma matricial,

(6.27), o modelo 2DH de transporte de poluentes com reagdes linearizadas envolvendo

quatro espécies reativas, pode ser escrito como em (6.28)

By TS, ~ L (HDVS,)=-K/S, ~K,S, +7,
ot H

Bus , G s, - Lv(HDVS,,)=K,S, ~K,S,, +K,S, -,

o i 532 (6.28)
S+ UVA, —EV.(HDVXS): T KoSus KX —KS,

%, G.vs,-Lv(opvs, )=-S ks, -k, x,-K,S, +7,
ot H 14

A analise sobre a técnica de linearizacdo usando a expansdo de Taylor pode ser
aplicada em modelos envolvendo n espécies reativas. Por simplicidade, usou-se um

exemplo envolvendo apenas quatro espécies.

6.3.1 Testes Numéricos do Modelo 1D de Transporte de Poluentes envolvendo

Quatro Espécies Reativas com Processos Cinéticos Nao Lineares e Linearizados

O modelo a ser comparado, apresentado por THOMANN et a/, 1987, corresponde
a um exemplo onde analisa-se alguns pardmetros da qualidade da dgua a jusante do ponto
de lancamento de um efluente de uma estacdo de tratamento de esgoto. Este efluente ¢
langado em um rio com velocidade constante, e comprimento total de 68400 metros.
Assim, além de avaliar a técnica de linearizagdo e o desacoplamento apresentados no
decorrer desta tese, tem-se como objetivo neste exemplo avaliar e analisar os quatro

parimetros de qualidade de 4gua: aménia (S,,), nitrito + nitrato (S,,), demanda
bioquimica de oxigénio (X,) e o oxigénio dissolvido (S,), a jusante do ponto de

langamento e verificar qual a extensdo da influéncia destes parametros no rio (THOMANN
& MULLER, 1987). Este modelo pode ser representado utilizando apenas dois ciclos,

nitrogénio (N) e carbono (C), como apresentado na Figura 3.10.

Apresentam-se quatro testes numéricos, onde alteram-se alguns dos parametros de
simulacdo para que se possa analisar 0 modelo e observar os efeitos causados no corpo

d’4gua. Para analisar os resultados, comparam-se as solugdes numéricas obtidas nos
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modelos com processos cinéticos linearizados, e ndo lineares. Para validar estes resultados
apresenta-se, apenas no primeiro teste, as solugdes analiticas do modelo com processos
cinéticos linearizados e desacoplados mediante a técnica apresentada no Capitulo 5, sub-

secdo 5.2.3.

As condig¢des iniciais e de fronteiras para os testes a serem simulados encontam-se

descritas na equagoes (6.29)-(6.31).
« Condig¢des iniciais

S, (x,0)=0.0mgL', S, ,(x,0)=0.0mgL"

(6.29)
X (x,0)=0.0mgL", S (x,0)=0.0mgL"
« Condig¢des de fronteira para os trés primeiros testes
S, 0,6)=1.74mgL", S .(0,¢)=0.0mgL"
(6.30)
X,(0,6)=5.05mgL", S, (0,¢)=8.3mgL’
« Condicdes de fronteira para o quarto teste
S . (0,6)=5.7mgL", S, ,(0,£)=0.0mgL’
(6.31)

X (0,t)=11.8mgL", S, (0,¢)=83mgL"
Os demais valores usados nas simulagdes, encontram-se listados no Quadro 3.10.

para todos os exemplos considerou-se uma malha unidimensional com 115 elementos

triangulares e 116 nds, Ax = 594 e tol =107°.
6.3.1.1 Exemplo 6.1: 1° Teste

Neste primeiro teste, apresentam-se as solu¢des das quatros espécies, sendo que

A S,, A S A X, A4 S,,L S,,L S, L X, L S,NL_S,, NL_S,,,

no3» no3 >

NL X e NL_S,, correspondem as solucdes analiticas, linearizadas e ndo lineares da

amonia, nitrato, DBO e OD, respectivamente.
Considerando a velocidade U, =8250x10°md™ ou U,=0.072ms™', ¢ a
difusio D, =9.0506x10°m’d”" ou D, =10.475 m’s"', Pe=5.41, obtém-se os

resultados apresentados nas Figuras 6.2a-6.2f. O tempo de simulacdo encontra-se

especificado nos itens (a)-(f).
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8
A_Snh A_Snh
A_Sno3 A_Sno3
A_Xs A_Xs
A So 6 - A So
g L_Snh g L_Snh
) [ an _——
g L_Sno3 z L_Sno3
= —_— e L Xs > —_— e L Xs
w3 w3
B — = L_S B — = L_S
§ 4 _So ég* 4 _So
£ ...x--.NL_Snh £ - ..%--.NL_Snh
% x NL_Sno3 é x NL_Sno3
© o .x--.NL_Xs © o -%--.NL_Xs
2 -..x--.NL_ So 2 ...%--.NL_So
0 T T 0 T T T T
0.0E+00 1.0E+04 2.0E+04 3.0E+04 4.0E+04 5.0E+04 6.0E+04 0.0E+00 1.0E+04 2.0E+04 3.0E+04 4.0E+04 5.0E+04 6.0E+04
distancia (m) distancia (m)

(a) Resultados apos 2.5 dias (b) Resultados apos 5 dias

g ] t=75d g ] t=10d
A_Snh A_Snh
A_Sno3 A_Sno3
A Xs A _Xs
6 A_So 6 A_So
g L_Snh g L_Snh
%o — — L_Sno3 éﬂ — — L_Sno3
2 —_— L Xs 2 —_— L Xs
g 49 — — L_So g 44 — — L_So
§ - ..%--.NL_Snh g ...%--.NL_Snh
g x_ NL_Sno3 g x NL_Sno3
© .. .x--.NL_Xs © .. -%--.NL_Xs
2 | ...x--.NL_So 5 | ...%x--.NL_So
0 T T T T T T 0 T T T T T T
0.0E+00 1.0E+04 2.0E+04 3.0E+04 4.0E+04 5.0E+04 6.0E+04 0.0E+00 1.0E+04 2.0E+04 3.0E+04 4.0E+04 5.0E+04 6.0E+04
distancia (m) distancia (m)

(c) Resultados apos 7.5 dias (d) Resultados ap6s 10 dias

¢ t =20d g t =30d
A_Snh A_Snh
A_Sno3 A_Sno3
A_Xs A_Xs
6 - A_So 6 1 A_So
g L_Snh Q L_Snh
g‘) e L SN03 é‘) e L_Sno3
S —_— L Xs s —_— L Xs
g 4 4 — o L_So g 4 A — = L_So
g - ..%--.NL_Snh g < .-%---NL_Snh
g % NL_Sno3 % x - NL_Sno3
© o..x---NL_Xs © ..-%---NL_Xs
5l .. .x--.NL_So 2 ] ~..%x--.NL_So
0 T T T T T T 0 T T T T T T
0.0E+00 1.0E+04 2.0E+04 3.0E+04 4.0E+04 5.0E+04 6.0E+04 0.0E+00 1.0E+04 2.0E+04 3.0E+04 4.0E+04 5.0E+04 6.0E+04
distancia (m) distancia (m)

(e) Resultados apos 20 dias (f) Resultados ap6s 30 dias
Figuras 6.2a-6.2f: Resultados analiticos e numéricos do modelo 1D de transporte com

processos cinéticos linearizados e ndo lineares
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6.3.1.2 Exemplo 6.2: 2! Teste

Para o 2° Teste, considerou-se os mesmos pardmetros do 1° Teste, alterando

apenas os valores da velocidade e da difusdo. Assim, usou-se U, =8.968x10° md™" ou
U, =0.1038 ms™', e D, =3.456x10°m’d™" ou D, =4 m’s™, Pe=15.41. Ainda neste

teste, apresenta-se o valor maximo do oxigénio dissolvido (OD,

max

) e a varia¢ao do défict

do oxigénio dissolvido (D) ao longo de todo o rio. A equacdo do défict do oxigénio

dissolvido ¢ dada em (6.32)
D:SOSat_So’ (632)
cujos resultados encontram-se apresentados nas Figuras 6.3a-6.3d. O tempo de simulagdo

encontra-se especificado nos itens (a)-(d).

8 8
t=25d t=75d
ODmax ODmax
D So D So
6 L Snh 61 L Snh
=) — — L Sno3 = — — L Sno3
= &n
E —_——LXs E —_——LXs
§ 4 — —LSo ’§ 4] — —LSo
}é ---%--.NL Snh .E ---%--.NL Snh
5 5
2 x- - NL Sno3 2 x - NL_Sno3
o o
© <% - - NL_Xs © ‘ <% - NL_Xs
2 .- NLSo 2 ~-x--NLSo
0 : . 0 g : : : : :
0.0E+00 1.0E+04 2.0E+04 3.0E+04 4.0E+04 5.0E+04 6.0E+04 0.0E+00 1.0E+04 2.0E+04 3.0E+04 4.0E+04 5.0E+04 6.0E+04
distancia (m) distancia (m)
(a) Resultados apo6s 2.5 dias (b) Resultados apos 7.5 dias
8 8
t =10d t =30d
ODmax ODmax
D_So D_So
6 L Snh 6 L Snh
) — — L_Sno3 Q — — L_Sno3
=) o
£ — —LXs g — —LXs
8 8 — = [ _So
g4 g4 N
s s
8 8
=) £
=3 o
3 3
2 A 2 A
0 T T T T T T 0 T T T T T T
0.0E+00 1.0E+04 2.0E+04 3.0E+04 4.0E+04 5.0E+04 6.0E+04 0.0E+00 1.0E+04 2.0E+04 3.0E+04 4.0E+04 5.0E+04 6.0E+04
distancia (m) distancia (m)
r b r b
(c) Resultados apos 10 dias (d) Resultados apo6s 30 dias

Figuras 6.3a-6.3d: Resultados numéricos do modelo 1D de transporte com processos

cinéticos linearizados e ndo lineares
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6.3.1.3 Exemplo 6.3: 3! Teste

Para o 3° Teste alterou-se apenas o valor da difusdo em relagdo ao 2° Teste,

. . ~ . . 2 1-1
passando a considerar um difusdo maior. Assim, para D, =4.32x10°m’d” ou

D, =50 m’™, Pe=1233, cujos

resultados

encontram-se

apresentados nas

Figuras 6.4a-6.4d e o tempo de simulagdo encontra-se especificado nos itens (a)-(d).

0.0E+00 1.0E+04 2.0E+04 3.0E+04 4.0E+04 5.0E+04 6.0E+04

distancia (m)

8 8
t=25d t=75d
ODmax ODmax
D_So D_So
6 6
L_Snh L_Snh
- -~
2 — = L Sno3 2 — = L Sno3
g —_ =L Xs g —_ =L Xs
o o
ié 4 = =— L So '% 4 = — L So
£ £ .
::) ---%--.NL Snh g ---%--.NL Snh
% X NL Sno3 g X NL_Sno3
° c.%--.NLXs © <o -NL_Xs
2 ---x--.NL So 2 <. -.NL So
0 0

distancia (m)

0.0E+00 1.0E+04 2.0E+04 3.0E+04 4.0E+04 5.0E+04 6.0E+04

(a) Resultados apo6s 2.5 dias

(b) Resultados apods 7.5 dias

0.0E+00 1.0E+04 2.0E+04 3.0E+04 4.0E+04 5.0E+04 6.0E+04

distancia (m)

8 8
t=10d t =30d
ODmax ODmax
D_So D_So
61 L Snh 61 L Snh
N = =L Sno3 = = = [ Sno3
cn en
g —_ =L Xs g —_ =L Xs
(= (=}
S 4 — —LSo S 4 — —LSo
% ---%--.NL Snh :;: ---%--.NL Snh
g x- - NL Sno3 % x - NL_Sno3
© coox- - NLXs © coox- - NLXs
2 <--x--NL_So 21 -.%--NLSo
0 0

distancia (m)

0.0E+00 1.0E+04 2.0E+04 3.0E+04 4.0E+04 5.0E+04 6.0E+04

(c) Resultados ap6s 10 dias

(d) Resultados ap6s 30 dias

Figuras 6.4a-6.4d: Resultados numéricos do modelo de transporte com processos

cinéticos linearizados e ndo lineares

6.3.1.4 Exemplo 6.4: 4° Teste

Com o objetivo de observar os efeitos causados no corpo d’agua, no 4° Teste,

como ja comentado, usou-se diferentes condi¢des de fronteiras para a amonia e a DBO,

em relacao aos testes anteriores. As condi¢des de fronteira usadas encontram-se em (6.19).
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Quanto aos demais pardmentros usou-se os mesmos do 2° Teste, ndo apresentando os

resultados do OD,, e nem a variagdo do défict do oxigénio dissolvido D. Os resultados

obtidos encontram-se reresentados nas Figuras 6.5a-6.5d e o tempo de simulagdo encontra-

se especificado nos itens (a)-(d).

12 L _Snh 12
t=25d L Snh
= === [, Sno3
10 —_ — X 10 = === [, Sno3
— e Xs
— —LSo -
~ 8 !( ---%--.NL Snh 8 = =L So
= = A
= 5 ---X--.NL Snh
E [ X NL Sno3 g
)% 6 X NLXs % 6 x - NL_Sno3
£ £ ---%X---NL Xs
5 ---x---NL_So g -
£ 2 ---x--.NL_So
S 4 S 4 -
2 2
04 0 4 ‘ —
0.0E+00 2.0E+04 4.0E+04 6.0E+04 0.0E+00 2.0E+04 4.0E+04 6.0E+04
distancia (m) distancia (m)
(a) Resultados apo6s 2.5 dias (b) Resultados apo6s 5 dias
12 5 L Snh 12 4 L Snh
t=75d t=30d
=—— = L Sno3 = =L Sno3
10 —_ —LXs 10 —_ —LXs
=— = L So m— = [ So
QS ‘ ---%---NL_Snh QS ---%---NL_Snh
=) =)
g x NL Sno3 g x NL Sno3
{=3 (=]
6 ---%---.NL_Xs s 6 ---%---NL_Xs
£ g
= .- .NL_So = - x- - NL_So
8 8
=l £
S 44 S 4
2 A 2
0 T T T 0 T T T
0.0E+00 2.0E+04 4.0E+04 6.0E+04 0.0E+00 2.0E+04 4.0E+04 6.0E+04
distancia (m) distancia (m)
r M r b
(c) Resultados ap6s 7.5 dias (d) Resultados apo6s 30 dias

Figura 6.5a-6.5b: Resultados numéricos do modelo 1D de transporte com processos

cinéticos linearizados e ndo lineares

6.3.2 Comentarios dos Testes Numéricos do Modelo 1D de Transporte de

Poluentes envolvendo Quatro Espécies Reativas com Processos Nao Lineares e

Linearizados

Pode-se observar a evolugdo no tempo das concentracdes das quatro espécies, a
partir do ponto de langamento x, =0, nos resultados apresentados nas Figuras 6.2-6.5.

Observa-se ainda que devido a decomposicio da DBO carbonacia, o processo de
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nitrificagdo causa uma queda no oxigénio dissolvido no rio nos primeiros 16000 metros
(aproximadamente), onde a concentragdo da DBO ¢ superior ao limite estabelecido pela

legislacdo vigente.

No Brasil, a classificagio da agua definida pelo Conselho Nacional de Meio

Ambiente, CONAMA, apresentada na Tabela 2.3, estabelece que os limites das

concentragdes do OD, da DBO e do nitrato, ndo devem ser inferior a 6mgL™", superior a

3mgL™" e deve atingir a 10 mgL™', respectivamente, para as aguas destinadas ao

abastecimento doméstico e a recreacdo de contato primdrio. Considerando estes limites,
pode-se analisar os resultados das simulagdes para as condigdes iniciais dadas em (6.29) e

as condi¢des de fronteiras dadas nas equacdes (6.30)-(6.31).

Nos trés primeiros testes alterou-se apenas os parametros da velocidade e da
difusdo, observando que ambos os modelos, linearizado e ndo linear, apresentam resultados
simulares, sendo estes resultados validados pela solugdo analitica, apenas no 1° Teste,
como pode ser verificado na Figura 6.2. Pode-se ainda observar que a partir do décimo dia,

as concentragdes de todas as espécies estabilizam-se.

Realizou-se o 4° Teste apenas para poder observar os efeitos causados no corpo
d’agua, usando diferentes condi¢des de fronteiras para a amonia e a DBO, em relagdo aos

testes anteriores.

Para os trés primeiros testes, verifica-se que em toda a extensdo do rio, a
concentragdo do OD ¢ superior a 6 mgL™" . No entanto, na regido proxima ao lancamento,
aproximadamente 16000 m, a concentra¢do da DBO ¢ superior ao limite estabelecido pela
CONAMA. Ja, no 4° Teste, quando a carga de DBO langada ¢ maior, observa-se que a
concentra¢do do OD & inferior a 4 mgL™', tornando a regido, aproximadamente 16000 m a
partir do ponto de lancamento, impropria para qualquer atividade relacionada a recreacao,
como banho, pesca, aquicultura, etc. Quanto ao nivel da DBO, este s6 passa a atingir o
limite estabelecido pela CONAMA a partir de 20000 m e 30000 m, aproximadamente,
apos o langamento nos trés primeiros testes e no quarto teste, respectivamente. Quanto ao

nitrato, os valores encontram-se sempre abaixo dos permitidos pela legislacao.
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6.4 Simulacio do Modelo 2DH do Transporte de Poluentes com
Reac¢des Linearizadas envolvendo Quatro Espécies Reativas no Rio

Negro

Para avaliar e verificar o modelo numérico 2DH de transporte de poluentes com
reacdes, desenvolvido nesta tese, apresenta-se e analisa-se o impacto da descarga do
emissario da Esta¢do de Peneiramento de Educandos no Rio Negro, localizado em
Manaus, Amazonas; Brasil. A area analisada, definida em uma secao dos Rios Negro e
Solimdes, incluindo um pequeno trecho do Rio Amazonas, pode ser observada na

Figura 6.6.

Figura 6.6: Secao dos Rios Negro e Solimdes, incluindo um pequeno trecho
do Rio Amazonas

O Laboratério de Modelagem de Processos Marinhos e Atmosféricos —
LAMMA, da Universidade Federal do Rio de Janeiro desenvolveu a modelagem
hidrodinamica usando o modelo numérico computacional Princeton Ocean Model

(POM), que ¢ um modelo baseado em métodos de diferencas finitas. Assim, o campo de

velocidades gerado com a aplicacio do POM na regido compreendida entre as
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coordenadas, 3° 12> 7.2” S, 60° 01’ 37.2” W, 3°05°59.28” S e 59° 52’ 55.2” W, pode

ser observado nas Figuras 6.7 ¢ 6.8:

1.339805

1.004354

0.6695902

0.334851

0.qa0aaa

Figura 6.7: Campo de velocidade na secdo dos Rios Negro e Solimdes, incluindo um

pequeno trecho do Rio Amazonas

ST I T

S R R
e =
S L B
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gy et A - -

Figura 6.8: Campo de velocidade da Figura 6.8, apresentado pelo grupo LAMMA
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Assim, nesta tese, utiliza-se como dados de entrada as medidas de velocidade
média na vertical fornecidas pelo laboratério LAMMA, para analisar os parametros da

qualidade da 4gua da aménia (S,,), nitrito + nitrato (S,,), demanda bioquimica de
oxigénio (X,) e o oxigénio dissolvido (S,), a jusante do ponto de langamento de um

efluente do emissario da Estagdo de Peneiramento de Educandos no Rio Negro. O
modelo 2DH de transporte de poluentes com reagdes linearizadas envolvendo estas
quatro espécies reativas, encontra-se representado em (6.28). Os valores dos parametros

de K e 7, obtidos usando o software Maple, encontram-se no Apéndice C, sendo

K, =0.2320094118, K, =0.1119642857x107, K, =0.2915820793x10~,
K, =0.3978120708, K, =1.256960821, K, =0.1144426298x107,
K, =0.1144426298x107, 7, =0.9498738273x107, 7, =-0.9498738273x10~

7, =0.2420131258x107, 7, =10.43277482.

Para avaliar e verificar o modelo numérico 2DH de transporte de poluentes com
reagdes, simula-se o mesmo exemplo apresentado na sub-se¢do 6.3.1.1 referente ao
1° Teste. As condigdes iniciais e de fronteiras para os testes a serem simulados
encontram-se descritas na equagdes (6.29) e (6.30). O modelo numérico € resolvido

usando métodos de elementos finitos estabilizados. Considerou-se uma malha com 11590

elementos triangulares e 5949 nés, Ax, = 0.0009 e tol =10°.

Considerando o campo de velocidades fornecido pelo laboratério LAMMA, uma

difusdo pequena, equivalente a 107" m*h ™", & saida do emissario localizada na latitude de
3°09’ 10” S e longitude 60° 00° 45” W, H =1, obtém-se os resultados apresentados nas

Figuras 6.9a-6.9h. O tempo de simulagdo encontra-se especificado nos itens (a)-(h).

Apenas como ilustragdo e uma outra maneira de avaliar as condi¢des do Rio
Negro, apresenta-se uma simulacdo utilizando os mesmos dados, mas alterando o ponto
de saida de lagamento do emissario, variando alguns graus na latitude de 3° 09° S e
fixando a longitude 60° 01’ 37” W. Com isto, também aumenta-se a carga langada. Os
resultados encontam-se nas Figuras 6.11a-6.10d, e o tempo de simulacdo especificado

nos itens (a)-(d).
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(a) 1 hora

(k) 5 hotas

W
W
W

(c) 15 horas

(d) 25 hotras

Espécie S, Espécie S, , Espécie X Espécie S,

Figuras 6.9a-6.9h: Evolucao temporal e espacial das quatro espécies considerando o ponto de langamento o emissario
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(&1 30 horas

(f) 45 horas

(1) 100horas

A4S

Espécie S, Espécie S, , Espécie X Espécie S,

Cont. das Figuras 6.9a-6.9h: Evolucdo temporal e espacial das quatro espécies considerando o ponto de langamento o emissario
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(x) 10 horas

(b1 20 horas

(21 30 horas

() 40 horas

A8

Espécie S, Espécie S, , Espécie X Espécie S,
Figuras 6.10a-6.10d: Evolugdo temporal e espacial das quatro espécies mudando o ponto de langamento para uma fronteira aberta
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6.4.1 Comentarios sobre as Simula¢des no Rio Negro

A partir dos dados fornecidos pelo modelo hidrodinamico e considerando as a
area analisada, de aproximadamente 16000 metros rio abaixo, pode-se observar a
evolucdo no tempo das concentragdes das quatro espécies, a partir do ponto de

langamento do emissario, conforme os resultados apresentados nas Figuras 6.9a-6.9f.

Apresenta-se na Tabela 6.2, a variagdo das concentracdes das quatro espécies a

partir do ponto de langamento do emissario.

Tabela 6.2: Variacdo das concentragdes das espécies ponto a partir do ponto

langamento do emissario

Espécies—>| (1) (2) 3) 4)

Horas¢ S, S..3 X S,

1 hora 1.74-0.406128 | 0.0-0.001013 | 5.05-1.178230 | 8.3 —2.005180
25 horas | 1.74-0.417086 | 0.0-0.016925 | 5.05—-1.197339 | 8.3 —3.535475
40 horas | 1.74—0.418856 | 0.0 —0.028066 | 5.05-1.197379 | 8.3 —4.282175
45 horas | 1.74—-0.419410 | 0.0—-0.030747 | 5.05-1.197390 | 8.3 —4.50200
60 horas | 1.74—-0.420821 | 0.0-0.043051 | 5.05-1.197419 | 8.3 -5.08910
100 horas | 1.74—-0.423260 | 0.0 —0.059395 | 5.05—-1.197471 | 8.3 —6.040475

Primeiramente, observa-se que devido a decomposicdo da DBO carbonécia, o

processo de nitrificagdo causa uma queda concentragdo do OD no rio, caindo para pouco
mais do que 2 mgL™', na primeira hora de lancamento continuo. Apos 30 horas de

langamento, aproximadamente 13000 metros apds a saida do emissario, Figura 6.10e, o

rio comega a apresentar caracteristicas desejadas para pesca assim como para preservar as
comunidades aquaticas elevando a concentragdo do OD para 4.5 mgL™'. J4, as condigdes

adequadas para abastecimento doméstico e a recreagdao de contato primario, estabelecido
pelo Conselho Nacional de Meio Ambiente, CONAMA, apresentada na Tabela 2.3, sdo

obtidas ap6s 100 horas de langamento, quase no final da area definida para a anélise,
onde a concentracdo do OD ¢ superior a 6 mgL™"'. A concentragio da DBO, devido a

pouca carga lancada, atinge os padrdes permitido pela legislagdo, iniciando com uma
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concentragdo de 5.05 mgL™' e depois 100 horas de langamente, apos a saida do

emissario, tem uma concentragio inferior a 2 mgL™'. Observa também uma queda na
concentragdo da amodnia S,,. Como a Resolugdo COANAMA 20/86, ndo apresenta

valor para este pardmetro, toma-se como base a Tabela 2.4, onde o valor ndo deve ser

superior a 0.1 mgL™". Quanto ao nitrato S

no3»

os valores encontram-se sempre abaixos

dos permitidos pela legislagdo. Observa-se que depois de aproximadamente 14000 metros
da saida do emissario, Figura 6.91, o nitrato atinge os maiores valores proximo a uma das

bases do rio.

Para poder avaliar a andlise feita no emissario da Estacdo de Peneiramento de
Educandos no Rio Negro, utilizou-se os mesmos dados alterando apenas o ponto de

lancamento, passando a ser em uma das fronteiras abertas da regido delimitada para a
andlise. Observa-se que a concentragio do OD ¢ inferior a 4 mgL™", apos 40 horas de
langamento, 0 mesmo ndo ocorreu no primeiro caso que apds 40 horas de lancamento
atingiu o valor de 4.282 mgL™', deve-se alertar que a extensdo do ponto de lancamento é

maior que a primeira situacdo, consequentemente a carga lancada também ¢ maior.
Quanto as demais parametros, pode-se observar por meio das Tabelas 6.2 e 6.3, que ndo

houve uma mudanca muito significativa.

Tabela 6.3: Variagdo das concentragdes das espécies ponto de langamento na fronteira

Espécies—>»| (1) (2) 3) 4)

Horas¢ S, A Y X S,

1 hora 1.74 - 0.429263 | 0.0-0.001280 | 5.05—1.124569 | 8.3 —2.093941
10 horas | 1.74 -0.435324 | 0.0-0.016951 | 5.05—-1.261894 | 8.3 —2.685800
20 horas | 1.74—0.435398 | 0.0 —0.034654 | 5.05—-1.260996 | 8.3 —3.119225
30 horas | 1.74—0.435405 | 0.0-0.051398 | 5.05-1.261740 | 8.3 —3.757700
40 horas | 1.74-0.435414 | 0.0-0.063685 | 5.05—-1.261269 | 8.3 —3.924350
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Observando as Figuras 6.9 e 6.19, pode-se concluir que se for langado uma carga
maior na saida do emissario, da Estacdo de Peneiramento de Educandos no Rio Negro
pode-se resultar em sérios problemas tanto para a populagdo humana quanto para a
aquatica, pois devido ao campo de velocidade do rio o langamento atinge rapidamente a
margem esquerda do rio, Figuras 6.9b-6.9h. Ja no caso do langamento na fronteira aberta,
observa que a pluma atinge a margem direita do rio, porém as concentragdes maiores dos
poluentes ficam a uma distancia razoavel, de tal forma a ndo prejudicar totalmente a

qualidade da 4gua nesta margem.
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CAPITULO 7 — CONCLUSOES

A tese proposta teve como enfoque principal desenvolver uma fundamentagao
teorica de tal forma a fornecer subsidios para o desenvolvimento de diferentes modelos
de qualidade de dgua, que simulam o transporte de poluentes em sistemas sujeitos a
langamentos de dejetos. Também, fornecer uma ferramenta numérica utilizando métodos
de elementos finitos estabilizados, que apresente resultados confiaveis e rapidos do ponto
de vista de avaliacdo do impacto ambiental, do transporte de poluentes lancados em
corpos d’agua.

Dentro do modelo de qualidade de 4gua o modelo de transporte de poluentes
com reacdes envolvendo n espécies reativas resulta em sistemas acoplados, por meio dos
processos das reagdes cinéticas, de equacdes diferenciais parciais lineares ou nao

lineares.

Sabe-se que o acoplamento e a ndo linearidade do sistema de equagdes
dificultam e geram custos adicionais em relagdo a modelagem computacional. Para
contornar as dificuldades na implementacdo numérica apresentou-se duas formas de
desacoplamento considerando, inicialmente, apenas sistemas de processos de reagdes
lineares nos modelos de transporte de poluentes com reagdes. A primeira forma consiste
em separar o modelo de transporte do modelo biogeoquimico, onde a solu¢cdo do modelo
de transporte entra como condi¢do inicial para resolver o modelo biogeoquimico.
Observou-se que os resultados usando esta forma sio validos sob certas restricdes quanto

aos coeficientes de adveccdo e difusdo. Devido a estas restricdes, apresentou-se a



segunda forma de desacoplamento que consiste em diagonalizar a matriz K resultante do
sistema de equagdes cinéticas do modelo biogeoquimico, gerando desta forma o

desacoplamento entre as equacdes do sistema de equagdes diferenciais parciais.

As simulagdes realizadas nesta tese permitem concluir que modelos cujos
processos cinéticos encontram-se em esquemas irreversiveis o desacoplamento ¢ simples.

Quando envolve reacdes reversiveis o desacoplamento obtido utilizando o software

Maple, resulta em aproximagdes da matriz diagonal K. Mas isto ndo alterou os
resultados simulados, a tnica restricdo encontrada em relacao ao desacoplamente refere-
se aos modelos 2DH que simulam o transporte de poluentes envolvendo n espécies
reativas cujo campo de velocidades ¢ ndo uniforme. Neste caso, os resultados
comparados entre os modelos acoplados e desacoplados apresentam algumas variagdes
em relacao ao valor da concentracdo, onde esta se perde no inicio do transporte ao usar o
modelo desacoplado. Observou-se ainda que quando o campo de velocidades comega a

ficar mais uniforme os resultados entre os dois modelos tendem a se aproximarem.

Para o caso de sistemas de equagdes cujos processos cinéticos ndo sao lineares, o
desacoplamento s6 ¢ permitido mediante uma linearizacdo nos termos. Desta forma,
mostrou-se duas técnicas de linearizagcdo e observou-se que a técnica usando a expansao
em série de Taylor, apesar de gerar um niimero maior de termos linearizados assim como
termos fontes de ordem zero, € uma técnica simples e eficiente. Os resultados analiticos e
numéricos dos modelos linearizados comparados com os resultados numéricos do modelo

ndo linear apresentaram-se similares.

Na literatura apresentam-se uma infinidade de solu¢des tanto numéricas, como
analiticas, ou semi-analiticas para resolver o problema de transporte de poluentes. No
entanto nao se encontrou nestas a modelagem numérica que revelasse a particularidade de
modelos com reacdes cinéticas nao lineares. Neste sentido, a inclusdao de reagdes
multiplas nos modelos de qualidade de dgua, gerando processos cinéticos ndo lineares, €
a técnica de linearizagdo utilizada nos termos destes processos podem ser consideradas
como importantes e inivadoras contribuicdes auxiliando e diminuindo custos
computacionais em muitos modelos a serem formulados, pois a simulacdo numérica de

modelos cujos processos cinéticos sdo lineares gera uma implementacdo mais simples e
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custos menores na modelagem computacional. Assim, os resultados apresentados na
presente tese mostram que o modelo matematico da qualidade da agua envolvendo
processos cinéticos nao linares e processos cinéticos linearizados podem ser resolvidos

eficientemente com métodos de elementos finitos estabilizados.

Outras conclusdes, menos destacadas ao longo do desenvolvimento desta tese,

mas nao menos importantes que as demais podem ser condideradas:

« O desacoplamento dos sistemas de equacdes e a utilizagdo de uma solucao
analitica generalizada, para o caso de transporte de poluentes envolvendo n espécies
reativas, possibilitou testes numéricos implentando-se modelos acoplados e desacoplados

em uma dimensio;

« Resultados de algumas das simulagdes apresentadas possibilitaram anélises
mais detalhada, tendo como base a Resolugdo CONAMA 20/86 ¢ classificando os locais
como proprios ou improprios para determinadas atividades como o abastecimento
doméstico, a recreagdo de contato primario etc, em toda a extensdo do rio desde o ponto

de saida do langcamento.

. Ainda, para uma analise mais precisa sobre os efeitos causados no corpo
d’agua, em alguns dos testes, usou-se diferentes condi¢des de fronteiras para a amodnia e a
DBO. Observou-se que ao lancar cargas maiores, considerando a mesma distancia a partir
do ponto de langamento, o nivel de OD ficou abaixo dos permitidos pelo Conselho

Nacional de Meio Ambiente, CONAMA.

« Simulou-se o transporte de poluentes envolvendo quatro espécies reativas no
Rio Negro localizado em Manaus, Amazonas; Brasil. As simulagdes neste rio tiveram
como objetivo avaliar a qualidade da agua tendo como saida dois locais distintos. O
primeiro analisou o impacto da descarga do emissario da Estacdo de Peneiramento de
Educandos no Rio Negro, e o segundo realizou a mesma andlise, mas utilizou uma carga
maior, tendo como ponto de saida uma das fronteiras abertas do rio. Concluiu-se que se
for lancada uma carga maior na saida do emissario da Estacdo de Peneiramento de
Educandos no Rio Negro, esta poderia resultar em sérios problemas tanto para a
populacdo humana, quanto para a aqudtica, pois devido ao campo de velocidades do rio,
o langamento atinge rapidamente a margem esquerda do mesmo. J& no caso do
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langamento na fronteira aberta, observa-se que a pluma atinge a margem direita do rio,
porém as concentracdes maiores dos poluentes ficam a uma distdncia razoavel, de tal

forma a ndo prejudicar totalmente a qualidade da 4gua nesta margem.

De acordo com todos os testes apresentados e simulados nesta tese, assim como
as técnicas de linearizagdo e formas de desacoplamentos apresentadas e algumas

implementadas, pretende-se em trabalhos futuros:

« Considerar ciclos mais complexos a fim de poder avalir melhor os efeitos e
condi¢des dos corpos d’dgua apos o lancamento de dejetos, aumentando o niumero de

espécies nos modelos de transporte de poluentes com reagdes ja implementados;

« Considerar modelos envolvendo langamentos de esgotos industriais, como

grupos de poluentes envolvendo compostos toxicos;

o Avaliar e analisar mais detalhadamente o porque das restricdes observadas no

modelo 2DH de transporte de poluentes desacoplado;

« Incluir nos programas os caculos realizados usando o software Maple, ou seja

as matrizes S, S, K e K.
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APENDICE A — RQWMI1

Tabela A.1: Varidveis de Estado usadas no Modelo RWQMI1

Simbolo Descri¢do da Variavel

S Substrato rapidamente biodegradavel
X, Matéria organica inerte particulado
X Substrato lentamente biodegradavel
S, Matéria organica inerte soluvel

X, Matéria inorgénica particulada

th3 € th4 Amonia

S0z € 8,3 Nitrogénio soltivel oxidado

Seor> Shos»Swss Sy € S,y || Alcalinidade total

Sea Tons dissolvido de C*'

X, e X w2 i Biomassa autotrofica

S, Oxigénio dissolvido

Xy Biomassa heterotrofica

X Biomassa de Algas

X.., Consumidores

X, Fosforo inorganico absorvido pelas particulas
Sipos € Shapos Fosforo inorganico solavel

Na Tabela A.1, as variaveis S

S o3> Swss Sy € S, , envolvem o equilibrio no

co2 >

bicarbonato, referente ao ciclo do carbono.

i

X,1 € um organismo que oxida amonia a nitrato.

" X,» € um organismo que oxida nitrato a nitrito.



Tabela A.2: Matriz de Peterson completa do Modelo de Qualidade de Agua do Modelo RWQM 1

Variaveis & > OO0 &6 |6 |0 [0 [O[0))]a) [(12]13)[04 ] 05|06 |17 [(18) | 19 [0 |@)|@)| @) |2
(/) ¢ Processos SS S/ S71h4 thB Ser Srw3 Shpn4 S/12pu4 So Sc‘uZ S/;w3 co3 Sh Soh SCa XI] an an XBa Xcon Xa XI X" X[I
(1a) |Cres. aer. de H por NH, - ? ? - |+ ? 1
(1b) |Cres. anaer. de H por NH, - - ? - |+ ? 1
(2) |Resp. aer.de H + + - |+ - -1 +
(3a) |Cres. de H por NO; - + - ? + 1
(3b) |Crescim. de H por NO, - - ? + 1 +
(4) |Resp. anaer. de H + - + + - -1
(5) | Cres. do 1° estagio de nitrif. - + - - + 1 +
(6) |Resp. aer. do 1° est. de nitrif. + + + - -1
(7) | Cres. do 2° estagio de nitrif. - + - - - - 1 +
(8) |Resp. aer. do 2° est. de nitrif. + - - -1
(9a) |Crescim. da alga por NH, - - + | - - 1
(9b) |Cres. da alga por NH; - - + | - - 1 +
(10) |Resp. aerobia da alga + + - |+ - -1 +
(11) |Morte da alga (@) ) ®H| ? ? -1 +
(12a) | Cres. de consum. em Xp, @) @) - ? ? - 1| +
(12b) | Cres. de consum. em X; @) @) - | ? ? 1 -
(12¢) | Cres. de consum. em Xy @) @) - | ? ? - 1
(12d) | Cres. de consum. em X, @) @) - | ? ? - 1
(12¢) | Cres. de consum. em X, @) @) - | ? ? - 1
(13) |Resp. aer. de consumidores + + -+ - -1 +
(14) |Morte de consumidores ® @) ®H| ? ? A+ ]+
(15) |Hidrolise + &) @) ®H| ? ? -1
(16) |Eq. CO,—-HCO; -1 1 +
(17) |Eq. HCO; - COT -1 1|+
(18) |Eq.H - OH 1|1
(19) |Eq. NH; —NH, -1 1 +
(20) |Eq. H,PO, —-HPO:- 1 -1 +
(21) |Eq. C¥* -CO}- + 1
(22) |Adsorption de PO, -1 1
(23) |Desorption de PO, 1 -1
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APENDICE B - DEMONSTRACAO

O sistema de equacdes de transporte bidimensional na horizontal que
desvreve o transporte de n espécies reativas pode ser representado por um sistema de

equacdes de transporte acoplado por um conjunto de reagdes de lineares, equagdo

(2.19), como dado em (B.1)

oC, oC 1 0 oC R
— 4+ —L———|HD,— ==k, C, + v k,C, +-+ v, k. C +71, +—
ﬁt i axi H axi ( ii axi j 1¥1 y12 22 yln n—"n Tl V
oc, +U, ¢, 190 HD, 9C, =y,kC, —k,Cy +++y,,k,C, +7, +—R2
ot ox;, H ox, OX; V- (B.l)

n

oC oC 1 oC R
~+U s o [HDii nj:ynlklcl+yn2k2C2+"'_knCn+z—n+ %

CHox, ox,

+ i
Ot ox, H ox, 1

Escrevendo (B.1) na forma matricial, obtém-se

o, ] IED o]
ot u 0 - 0] ox u, 0 - 07 ox,
oC, 0 U - 0 oC, 0 U, - 0 oC,
o || - coe | ox |t coo | Ox,
oCc,| L0 o - Uac | |0 0 - U, |acC

L ot | | Ox, | | Ox, |




HD, 0 0 | ox HD,, 0 - 0 ] éx
1 6| 0 HD, o [%| 14| 0 HD, - 0 |%
H éx, Lo | | THa S o
0 0 cee HDll_ aén 0 0 e HD22 8Cn
| Ox, | | Ox, |
_&_
ky —ypk, - =,k || C (3 V
_ | y.21k1 k.z - y?nkn Cjz N T.z n % (B.2)
- ynlkl - ynZkZ o kn Cn Tn Ién
LV
ou na forma mais compacta
1 1
x, UC,+UC,, - —i(HD“C,l)— —i(HDZZC,z) --KC+t+R, (B.3)
ot H 0x, X,
(n un (7) ") Vo (viD)

Sendo K em (B.3) uma matriz quadrada, pode-se encontrar os autovalores e

os seus respectivos autovetores de tal forma a obter uma matriz S. Obtida a matriz S

define-se o conjunto de equagdes auxiliares da forma

B=S"'C (B.4)
onde S™' é a matriz inversa dos autovetores de K.
De (B.4) obtém-se
C=SB (B.5)
G St Sio Sin B,
C-= G, S = Sy Sy Son |, B = B,
C Snl Sn2 Snn Bn
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ou ainda

Ci=s5,B +5,B,++5,B,

C? =85y B, +5,B, +--+5,,B, (B.6)
Cn :SnlBl +SnZBZ +“.+Snan
Substituindo (B.6) em (/) da equagdo (B.3), t€ém-se
(0G| 1, 7 0B, 0B, 0B,
ot 8_(S”B] +85pB, - +5,B,) Slla_ 12@_+ "+Sln6_
oc, | % o8 o8 o8
oC n
E: a:t = 5(S21B1+S22B2+“'+S2an) = 5218_;"‘3226_;"' ”+S2n7
oc, | | o 0B, OB 0B
L —(s B, +s ,B, ++--+s_ B 4 24 "
i at | _81‘( nl*—1 n2=2 nn n)_ _Snl at S,,z 61 S,m at |
_%_
S S Stn ot
OB
Sa Sy San 2 oB
| : : ot |~ o (B.7)
Snl SnZ Snn aBn
L ot |
Substituindo (B.6) em (/) da equacao (B.3), tém-se
_g_
u 0 0 | ox
0 U, 0 | 9%
UC.= . . L | ox
0 0 U, | ocC,
| Ox, |
F 5 _
U0 0 g(S“B1 +8,B, +--+s,,B,)
1 1
0
— 0 U 0 7(52131 +5yBy +:+5,,B,)
: : : 1
0 0 U | o
_(SnlBl +Sn232 +.”+Snan)
1 i
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Uy, Uy,
Uisy Usy

Us, Us,

_%_
St S Stn ggi
Sy Sx» Sop 2
: : : ox,
Snl SnZ Snn aBn
| Ox; |
_%_
U,s,, ox,
U1S2n aBz
: axl
Ulsnn aBn
| Ox; |
_%_
Sln Ul O 0 axl
s, |0 U, 0 || 95
: : : : axl = SUIB’I (Bg)
s, [0 0 U, || o8B,
| Ox, |

Substituindo (B.6) em (/I]) da equagao (B.3), tém-se

U, 0
0 U,
UZC’Z - :
0 0
U, 0 0
o v, 0
0 0 U,

oc, T

0 || ox,

0 oC,

< || Ox,

U, | ecC,
| Ox, |

0
— (s, B, +5,B, +-+

2

0
— (5B, +5,B, ++-

Xy

2

i(SnlB1 +8,,By -

+S1an)

+SZan)

+s B))

nn n
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_%_
u, 0 0 1]sn si S || 0%
0 U, 0115y $x Son o8,
| : : : : : || Ox,
0 0 U, ||s, s, S || OB,
| Ox, |
_%_
Uysiy Ussy, U,sy, ox,
0B,
_ U,s,i U,y U,s,,
h : : : ox,
Ups,y Uss,, UsS GBn
| Ox, |
_%_
S S s, [|U, 0 0 || Ox,
OB
0 U 0 2
= S:21 S?Q S?n : :2 : axz =SU2B,2 (B9)
Snl Sn2 Snn 0 0 U2 8Bn
| Ox, |
Substituindo (B.6) em (/V) da equacdo (B.3), tém-se
fac,
HD, 0 0 | ox
oC
0 0 0 HD 0 2
—(HD,,C,)=—— : . : ox,
X, ox, | : : :
0 0 HD,, | ocC,
| Ox, |
_i(s B +s,B, +--+s, B )_
HDH 0 0 Xl 1171 12772 In™n
0
:i 0 HDy, 0 —— (5B, + 5,8, +---+5,,B,)
ox, | : N
0 0 HD, | 0
_(SnlBl+Sn2BZ+'“+Snan)
L X J
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HD,, 0 0 St S
i 0 HDH 0 S S»
0ox, : : : : :

0 0 HD, || Sy Sn

HDs,, HDy;s,, HDsy,
i HD,s,, HD,s,, HD,,s,,
Ox, : : E

HDys,, HD;s,, HDy;s,,

S S Sy, || HDy, 0
i S Sm San 0 HD”
ox, | : : : :
Snl SnZ Snn 0 0
[ 5 0 0 ]
Shw7T— Sp— Stn A
ox, Ox, ox, || HD,,
0 0 0
Sov =— Sp— Son A 0
= axl axl axl .
o "8 oL o
Snl - Sn2 —~ Snn A
axl axl a‘xl
S S Sin HD,, 0
| Sa Sy Sy, i 0 HD,,
: ;| ox, :
Snl Sn2 Snn 0 0
0
_ sa—(HD“B,l)
Xy

Sln
S2n
Snn
_%_
Ox,
0B,
ox,
0B,
| Ox; |
HD,,
0
HD,,
0
0
0
HD,,

0B,

| Ox; |

Oox,
0B,

ox,

OB

o8,
ox,
0B,
ox,

OB
i ox, |

HD,,

o8, ]
0ox,
0B,
Ox,

OB

_6x1 |

_8Bl .

Ox,
0B,

ox,

OB

_8x1 |

(B.10)
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Substituindo (B.6) em (V) da equagdo (B.3), t€ém-se

oC, |
HD,, 0 - 0 ] ox,
oC
0 0 0 HD22 2
—(HD,C,, )=—| . ) ) .
Oxz( 2:C:2) ox,| : . : 63:62
0 0 HD,, || oC,
| Ox, |
_i(s B +s,B, +--+s, B )_
HD,, 0 0 7 o, 1Py TSpb, 1B
_ 0 0 HDp - 0 i(Slel+52sz+"'+5an”)
_6_ : : . : Xy
x, | : .o
0 0 HD,, | o0
- _(SnlBl+SnZBZ+.“+Snan)
X, |
_%_
HD,, 0 0 Sit S 7t Sy ox,
0 0 HD,, 0 Sy Sy Son 9B,
I R S | I S | e
O 0 HDZZ Snl SnZ Snn aB,,
| Ox, |
_%_
HDy,s,, HD,s,, -+ HDys,, 0x,
0 |HD,,s, HDysy, -+ HD,ys,, 0B,
T : : . : 0Ox,
ox, : . : :
HDys, —~HDys,, -+ HDys,, 0B,
| Ox, |
_%_
Sy Sy Sy, || HDy 0 0 0x,
0 |8y Sy ot 8y, 0 HD,, - 0 %8,
- ox, o : : : . : a):‘z
Snl SnZ Snn O 0 HDZZ aBn
| Ox, |
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. 0 o [ 0B, |
Slla_ Spo=>— " Swa P
X, ox, ox, || HD,, 0O - 0 ox,
ey 2 5,0 s, 2|l o HD, 0 || 95
S| Ty o Lo ||
0 0 0 0 0 : HDZZ aBn
Snl_ SnZ_ Snn_
ox, ox, ox, | | Ox, |
_%_
St Sz Sip HD,, 0 0 ox,
0B,
S S 8y, i 0 HD,, -
oo ] ||
Snl SnZ Sl’lll O O HD22 8Bn
| Ox, |
0
=S—(HD,,B,,) (B.11)
Xy
Substituindo (B.6) em (V1) da equacao (B.3), t€ém-se
k, - vk, - —yuk, || C
_KC=__y.21k1 K.z _y%nkn (/jz
_ynlkl _yn2k2 kn Cn
k, — Yk, - _ylnkn_ syB, +s,B, +--+5,B,
__ — Yk K, =Yk, || S0 B +5,B, +-+5,,B,
_ynlkl _ynZkZ kn | SnlBl +SnZBZ +“.+Snan
k, =Yk, 0 =YLk, _511 S S, || By
___y'21k1 K.z _y?nkn 5.21 S?z S%n B.z _ _KSB (B.12)
_ynlkl _yn2k2 kn _Snl Sn2 Snn Bn
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Agora, substituindo (B.7)-(B.12) em (B.3), obtém-se

oB 1 0 1 0

SE + SUlB,1+SU2B,2—SE7I(HD“B,1)— Sga—xz(HDzzB,z) =
=-KSB+1+R (B.13)
Multiplicando (B.13) por S™', tém-se

ssB . s—1SUlB,1+s-1SUZB,2—s-lsii(HDHB,l )—- s-lsii(HDZZB,2 )=
ot H ox, H ox,

=-S7'KSB+S't+S'R

ou
oB 1 0 1 0 _ _ B
o U1B71+U2B72_Ea_xl( I 91)_E£(HD22B&): -S"KSB+S7t+S"R
(B.14)
onde SS™' =1.
Da Algebra Linear, pode-se concluir que
S'KS=K, (B.15)

onde K & uma matriz diagonal.
Multiplicando 4 direita de (B.15) por S~ obtém-se S'KSS™' =KS™, ou
S'TK =KS™. (B.16)

Substituindo (B.16) em (B.14), obtém-se

OB 1 & 1 0 A _ )
E+U1B,1+U2B,2—Ea—)ﬁ( . ,1)—5%(HDzzB,2):—KS 'SB+S't+S'R
ou

OB 1 0 1 0 . _ _
5+UIB,1+U2B,2—EG—XI( 0 ,1)—E£(HD22B,2)=—KB+S '1+S7'R

(B.17)
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Sabe-se de (4.37) que
UB,=UB,+U,B,,=U'VB=U.VB, (B.18)

o8, ]
Ox, u’® o -~ 0 B,
0B, T
— 0 U 0 B,
onde U' =[U, U,], A,, =3 |, U'=| | . ., VB=|
0B, 0 0 u’ B,
| Ox; |

De (4.38) pode-se concluir que

1| 0O 0 1
(HD“B,I)+8—(HD22B,2)} = _E[(HD11B=1)31+(HD22Ba2)=2]

H | ox, X,

-~ div(HDVB)= - V.(HDVB) (B.19)

onde D = [D11 Dzz].
Substituindo (B.18) e (B.19) em (B.17), obtém-se um sistema de equagdes

desacoplado para o modelo de transporte 2DH de poluentes com reagdes cinéticas de

n espécies reativas, como em (B.20)

%—B+6.VB—%V.(HBVB):—KB+S“T+S"R. (B.20)
t
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APENDICE C - MAPLE

Exemplo 1: Caso Irreversivel com 2 Poluentes

restart:with(linalg):

Warning, the protected names norm and trace have been redefined and unprotected

- .}’21;51 - .3c2=

dey

— =k

i 151

de,

—= =y ke, —k,C
7 Fa1tt ata

K:=matrix([[k1, 0], [ -y21*k1, k2]]);

kl 0
K=
=21kl k2

e:= eigenvalues(K);

e =kl k2

v:= [eigenvectors(K)]:

v:ZHk], 1, {{1,— ;:]2[_];([2}}} [k2,1, {[0, 1]}]}

sl1:=1:s21:=-1/(k1-k2)*y21*k1:




s12:=0: s22:=1:

S:=matrix([[ s11, s12], [ s21, s22]]);

1 0
S:=| y21kl
kl — k2
S1:=inverse(S);
1 0
SI1:=| y21 kI 1
ki — k2

KS:=multiply(K,S);

ki 0
k2 y21 ki
kI — k2

KS =

|21 k1 - k2

S1KS:=multiply(S1,KS);

kil 0

k2 y21 k1
ki — k2

SIKS :=| y21 kI*
kl —k2

—y21 kI - k2

m21:=1/(-k2+k 1)*y21#k1/2-y2 1*k1-k2/(-k2+k 1 )*y2 1 ¥k

M11:=k1: M12:=0:
M21:=factor(m21): M22:=k2:

Kchap:=matrix([[ M11, M12], [ M21, M22]]):

Keh [kl 0}
chap =
0 k2

C:= Vector([clo, c20],readonly=true):
B:= Vector([B1, B2],readonly=true):

S1C:=multiply(S1,C);
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SIC :=[c10,y21k1"10 2 }

kl - k2

blo:=clo; b20:=1/(k1-k2)*y21*k1*clo+c2o;
blo:=clo

_ Y21kl clo

b2o =112

+ c2o0

SB:=multiply(S,B);

y21 kI Bl

SB :Z[B],— -1

+BZ}

C1:=B1; C2:=-1/(k1-k2)*y21*k1*B1+B2;
Cl =BI

_ y21 kI BI

==

+ B2

Exemplo 2: Caso Reversivel com 2 Poluentes

restart:with(linalg):

Warning, the protected names norm and trace have been redefined and unprotected

Yk
EN el
Haky
oy
— ==k, t v k.o
s 151 T Vil
de,
—= =y, o, — ke
7 21751 T Aty
yl2:=1:y21l:=I:

K:= matrix([[k1, -y12*k2], [ -y21*k1, k2]] );
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K kI —k2
=kl k2
e:= eigenvalues(K);

v:= [eigenvectors(K)];

e:=0,kI+k2

v:=Hk1, ! {[1,— ,ffl_’jfz}}} [k2, 1, {[0. 1]}]}

s11:=1: s21:= 1/k2*k1:

s12:=-1: s22:=1:

S:=matrix([[ s11, s12], [ s21, s22]]);

1 -1
S = kf] |
k2
S1:=inverse(S);
k2 k2
kI +k2 klI+k2
ST= ki k2

kI + k2 kl+k2

KS:=multiply(K,S);

kg0 K-k
T 10 K+ k2

S1KS:=multiply(S1,KS);

0o ROK-R)
Sk kl + k2

B PACEE =)
kl + k2

m12:=1/(k1+k2)*k2*(-k1-k2)+k2:
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m22:=-k1/(k1+k2)*(-k1-k2)+k2:
M11:=0: M12:=factor(m12):
M21:=0: M22:=factor(m22):

Kchap:=matrix([[ M11, M12], [ M21, M22]]);

con [0 0
AP0 kel + k2

C:= Vector([clo, c20],readonly=true ):
B:= Vector(|B1, B2],readonly=true ):

S1C:=multiply(S1,C);

SIC ::[ k2 clo k2 c2o kl clo k2 c2o }

Kl +k2 T kik2  ki+k2 ki+k2

blo:=1/(k1+k2)*k2*clo+1/(k1+k2)*k2*c20;
b2o:=-k1/(k1+k2)*clo+1/(k1+k2)*k2*c2o0;

_ k2 clo N k2 c2o
S kl+ k2 kl+ k2

B kl clo N k2 c2o
kl1+k2 klI+k2

blo

b2o =

SB:=multiply(S,B);

kl Bl
SB —|:B] —32,162+B2}

C1:=B1-B2; C2:=1/k2*k1*B1+B2;

Cl =Bl -B2
kl Bl
C2 .= 5 + B2
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Exemplo 3: Caso Irreversivel com 4 Poluentes (reacdes em série e em

paralelo)

restart:with(linalg):

Warning, the protected names norm and trace have been redefined and unprotected

de

— = —kye

i

de,

— =y, o, K0

7 2110 T Ay

e,

—= = vk tyakyey o
ot

de,

o = Vaakaoy + yyzhaos — ke,

A := matrix( 4, 4,[-lambda-k1, 0, 0, 0, y21*kl, -lambda-k2, 0, 0, y31*kl, y32*k2, -
lambda-k3, 0, 0, y42*k2,

y43*k3, -lambda-k4] );

—\ —kl 0 0 0
y21 kI -\ —k2 0 0
v3lkl  y32k2 —-A—k3 0

0 v42 k2 y43 k3 N —k4

det(A);

(—A = k1) (=h — k2) (<A — k3) (=h — k4)
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K:= matrix( 4, 4,[-k1, 0, 0, 0, y21*K1, -Kk2, 0, 0, y31*k1, y32*k2, -k3, 0, 0, y42*k2,
y43+k3, -kd] );
ki 0 0 0
lp2ikl k200

y31kl y32k2 —k3 0
0  y42k2 y43k3 —kd4

e:= eigenvalues(K);
v:= [eigenvectors(K)];
e:=—kl,—k2,—k3,—k4

o B _y21k1
v [[ k4,1,{[0,o,0,1]}1,[ kf,l’{[l’ ki —k2’

kI (y31 kI —y31 k2 —y32 k2 y21) kI (
kI =kl k2 —k3 kI +k3 k2~
v42 k2 y21 k1l —y42 k2 y21 k3 + y43 k3 y31 kI — y43 k3 y31 k2 — y43 k3 y32 k2 y21

YV(kI® —kI* k3 —kI? k2 + k1 k2 k3 —k4 k1*>+ k4 kI k3 + k4 k2 kI — k4 k2 k3)}}}

B CK2-K3 | 32943 k3 +y42 k2~ y42 k3
[ k2,1,{[0, 32k b V32 (—k4 + k2) }}}

—k4 + k3
|:_k39 la {|:09 Oa _Wo 1}}:|:|

Para lambda = -k1, lambda = - k2, lambda = -k3 e lambda = - k4

K1 := matrix( 4, 4,[k1-k1, 0, 0, 0, y21*k1, k1-k2, 0, 0, y31*k1, y32*k2, k1-k3, 0, 0,
y42*k2, y43*k3, k1-k4] );

0 0 0 0
C|»20kl kI-Kk2 0 0
|y31 k1 y32k2 kI-k3 0

0  y42k2 y43k3 —kd+kl

K2 := matrix( 4, 4,[k2-k1, 0, 0, 0, y21¥k1, k2-k2, 0, 0, y31*k1, y32*k2, k2-k3, 0, 0,
y42*k2, y43*k3, k2-k4] );
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—kI+k2 0 0 0
y21 ki 0 0 0
v31 kI y32k2 k2—k3 0

0  y42k2 y43k3 —kd+k2

K2 =

K3 := matrix( 4, 4,[k3-k1, 0, 0, 0, y21*k1, k3-k2, 0, 0, y31*k1, y32*k2, k3-k3, 0, 0,
y42*Kk2,y43*k3, k3-k4] );

—kI + k3 0 0 0
3| VLKL k2+kS 0 0
V31 kI y32k2 0 0

0 y42k2  y43 k3 —k4 + k3

K4 := matrix( 4, 4,[kd4-k1, 0, 0, 0, y21*k1, kd-k2, 0, 0, y31*k1, y32*k2, kd-k3, 0, 0,
y42+K2, y43*k3, kd-kd4] );

-kl + k4 0 0 0
K4 = v21 kIl k4 -k2 0 0
| y31kl y32k2 k4-k3 0
0 v42 k2  y43k3 0
sil:=matrix( 4, 1,[1, s21, s31, s41]);
si2:=matrix( 4, 1,[0, 1, s32, s42]);
si3:=matrix( 4, 1,[0, 0, 1, s43]);
si4:=matrix( 4, 1,[0, 0, 0, 1]);
1 0 0 0
21 1
sil == s si2 = Si3 = 0 sid == 0
s31 s32 1 0
s41 542 s43 1

Sil:=multiply(K1,sil); Si2:=multiply(K2,si2);

Si3:=multiply(K3,si3); Si4:=multiply(K4,si4);
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i 0

v21 kI + (kI —k2) 521
v31 kI +y32 k2 s21 + (kI — k3) s31
942 k2 521 + y43 k3 s31 + (—k4 + k1) s41

Sil :

‘ 0
0

Y32 k2 + (k2 — k3) 532

942 k2 + y43 k3 532 + (—k4 + k2)) 542

Si2 :=

i 0
0
Si3 = 0 Si4 =

| y43 k3 + (k4 + k3) 543

S O O O

eqnl:= y21*k1+(k1-k2)*s21=0:

eqn2:= y31*kl1+y32*k2*s21+(k1-k3)*s31=0:

eqn3:= y42*k2*s21+y43*k3*s31+(k1-k4)*s41=0:

eqnd:= y32*k2+(k2-k3)*s32=0:

eqnS:= y42*k2+y43*k3*s32+(k2-k4)*s42=0:

eqn6:= y43*k3+(k3-k4)*s43=0:

solve( {eqnl, eqn2, eqn3, eqn4, eqn5S, eqn6}, {s21, s31, s41, s32, s42, s43} );

k2 (—y32 y43 k3 +y42 k2 — y42 k3)

{s42 = 5 ,
—k4 k2 + k3 k4 + k27 — k3 k2
S3]:_k](y321k1—y3]k2—y32k2y21)’s43:_ v43 k3 54l = kI (
k1= —kl k2 — k3 k1 + k3 k2 —k4 + k3

42 k2 y21 kI — y42 k2 y21 k3 + y43 k3 y31 kI — y43 k3 y31 k2 — y43 k3 y32 k2 y21
V(kI® —kI? k3 —kI* k2 + k1 k2 k3 — k4 k1% + k4 k1l k3 + k4 k2 kI — k4 k2 k3),
y21 kI 32 k2

sel== 1 2 o s

32=

sd1:=K1*(y42*Kk2*y21*Kk1-y42*k2*y21*k3-y21*y32*k2*y43*k3+y31*k1*y43*k3-
y31¥Kk2*y43*k3)/(-k4*k122+k4*k1 *k3+k4*Kk2*Kk1-k4*K2*Kk3+k13-k122*K3-
k172*k2+k1*k2*k3):
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$32:=-1/(k2-k3)*y32*k2:

s21:=-1/(k1-k2)*y21*kl1:

$42:= -k2*(-y32*y43*k3+y42*k2-k3*y42)/(k2"2-k3*k2-k4*k2+k3*k4):
s43:= -1/(k3-k4)*y43*k3:

s31:= -k1*(-y21*y32*k2+y31*k1-y31*k2)/(k1"2-k1*k2-k3*k1+k3*k2):
A matriz S obtido pelos autovalores e autovetores ¢:

S:=matrix( [[1, 0, 0, 0], [s21, 1, 0, 0], [s31, 32,1, 0], [ s41, s42, s43, 1] ]);
S =

[1,0,0,0]

[ y21 ki
I il —k2 10050
[kl (y31kl-y31k2-y32k2y21)  y32k2 10}

KI2—kik2—k3ki+k3k2 ~ k2—-k3°

ki (

V42 k2 y21 kI — v42 k2 y21 k3 + 43 k3 p31 kI — y43 k3 y31 k2 — y43 k3 v32 k2 y21
V(kI® —kI* k3 —kI? k2 + k1 k2 k3 —k4 k1* + k4 kI k3 + k4 k2 kIl — k4 k2 k3) ,
k2 (—y32 y43 k3 +y42 k2 — y42 k3) v43 k3 1}

k4 k2 + k3 kd + k2> —k3k2 k4 +k3°

S1:=inverse(S);

Sl =
[1,0,0,0]
" y21 ki
_k]—kZ’l’O’O
Tkl (y32k2y21 +y31 k2—-y31k3) y32k2 1.0
(k1 —k3) (k2 -k3) k2 -k37
(

V42 k2 21 k3 +v43 k3 y31 k2 + 43 k3 p32 k2 v21 — 43 k3 p31 kd — y21 k2 y42 k4

) ) ) (132 43 k3 — y42 k4 + 42 k3) k2
) KI/((—k4 + k1) (—k4 + k2) (=k4 + k3)) (ki 110 (ki + ) :
143 k3 1}

—k4 + k3~
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S1K:=multiply(S1,K):

S1KS:=multiply(S1K,S);

SIKS :=
[—k1,0,0,0]
[ y21 kI’ k2y21 kI
_ g Yk = k2,00
_k12(y32k2y21+y31k2—y31k3)+y32k2y21k1+ 3k
(kI —k3) (k2 — k3) -k Y
y32k2?
( 2 —ig T2 k1+k3k1 (y31 kI —y31 k2 —y32 k2 y21)
kIl — k2 ki1* =kl k2 — k3 kI + k3 k2 ’
_y32k2? k3y32k2
13 +y32k2+7k2_k3 ,—k3,0

—(

v42 k2 y21 k3 + y43 k3 y31 k2 + y43 k3 y32 k2 y21 — y43 k3 y31 k4 — y21 k2 y42 k4
YKI?/((=k4 + k1) (=k4 + k2) (—k4 + k3))
. (¥32 y43 k3 —y42 k4 + y42 k3) k2 y21 ki N v43 k3 y31 ki

(k4 +k2) (k4 + k3) —k4 + k3

(v32 y43 k3 —y42 k4 + y42 k3) k2> y43 k3 y32 k2
( (—kd + k2) (—k4 + k3) T ks YRR 2K

kl —k2

2
(—m+y43 k3j kI (y31 ki —y31 k2 —y32 k2 y21)
) K17 — kI k2 — K3 kI + k3 k2

42 k2 y21 kI — y42 k2 y21 k3 + y43 k3 y31 kI — y43 k3 y31 k2 — y43 k3 y32 k2 y21
V(kI® —kI* k3 —kI? k2 + kIl k2 k3 —k4 k1* + k4 kI k3 + k4 k2 kI — k4 k2 k3) ,

(732743 K3 =42 4 + 742 k3) k2> 43 k3 y32 k2

— k4 ki (

(—kd + k2) (—kd + k3) ik VR
43 k3
_[ Tk PV R R ko (1932 v43 k3 + p42 k2 — 142 k3)
k2 — k3 —k4 k2 + k3 k4 + k2> — k3 k2 ’
_ y43k3° k4 y43 k3
Tk B R A g
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t1l:=-kl: t12:= 0: t13:= 0: tld:= 0: 21:=-1/(-K2+k1)*y21¥k1~2+y21*k1+k2/(-
K2+k1)*y21*kl:  t22:= -K2: 23:= 0: 24:= 0: 31:=-(y21*y32*Kk2+y31*k2-
y31¥k3)*k12/(-k3+k1)/(k2-k3)+1/(k2-k3)*y32*k2*y21*k1+y31*k1-(-1/(k2-
k3)*y32%k2/2+y32*%k2)/(-k2+k1)*y21*k1+k3*Kk1*(-y31*k2-+y31*k1-
y21#y32%k2)/(k2*k3-k3*k1-k1*k2+k172): t32:= -1/(k2-k3)*y32*k2/2+y32*Kk2+k3/(k2-
k3)*y32%k2: 33:= -k3: 34:= 0: t41:=(y21*y32*k2*y43*k3-y21*k2*y42*k4-
y43*Kk3*y31¥kd+y31*k2*y43*k3+y42*k2*y21*k3)*Kk12/(-k1+kd)/(-k2+kd)/(-
k3+k4)+(y32*y43*k3+y42*k3-y42*kd)*Kk2/(-k2-+kd)/(-k3-+kd)*y21*k1-y43*k3/(-
k3+k4)*y31¥K1-(-(y32*y43*Kk3+y42*k3-y42*kd) *k2 " 2/(-k2+k4)/(-k3+k4)-y43*K3/(-
k3+k4)*y32¥K2+y42*Kk2)/(-k2+K1)*y21*k1-(y43*k3~2/(-k3+kd)+y43*k3)*k1*(-
y31¥K2+y31%Kk1-y21*y32*k2)/(k2*k3-k3*Kk1-k1*k2-+k1~2)-kd*k1*(y42*k2*y21*Kk1-
y42¥K2*y21%k3-y21*y32*k2*y43*k3+y31*k1*y43*k3-y31*k2*y43*k3)/(k1*k2*Kk3-
K1/2%k2-k172%k3+k1/3-k4*k2*k3+k4*k2*k1+kd*k1*k3-kd*Kk1/2):
t42:=-(y32*y43*k3-+y42*k3-y42*kd)*k22/(-k2+k4)/(-k3+k4)-y43*Kk3/(-
k3+kd4)*y32%k2-+y42*k2-(y43*k3"2/(-k3+kd)+y43*k3)/(k2-
k3)*y32*k2+k4*k2*(y42*k2-y42*k3-y32*y43*k3)/(k2"2-k2*k3-k4*k2+k4*k3):  t43:=
y43*Kk372/(-k3+k4)+y43*k3+k4/(k3-k4)*y43*k3: t44:= -kd:

T11:=factor(t11): T12:=factor(t12): T13:=factor(t13): T14:=factor(t14):
T21:=factor(t21): T22:=factor(t22): T23:=factor(t23): T24:=factor(t24):
T31:=factor(t31): T32:=factor(t32): T33:=factor(t33): T34:=factor(t34):
T41:=factor(t41): T42:=factor(t42): T43:=factor(t43): T44:=factor(t44):

Kchap:=matrix([[ T11, T12, T13, T14], [ T21, T22, T23, T24], [ T31, T32, T33, T34], |
T41, T42, T43, T44]));

0 k2 0 0
Kchap = 0 0 k3 0
0 0 0 —k4

C:= Vector(|clo, c20, c30, c40],readonly=true ):

B:= Vector(|B1, B2, B3, B4],readonly=true ):
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B=SIC, C=SB

SB:=multiply(S,B);

SB : [Bl, T B2
ki (y31kl—y31k2—y32k2y21)Bl y32k2 B2
- 2 - +B3, k](
k1°—kl k2 —k3 kI +k3 k2 k2 — k3

42 k2 y21 kI — y42 k2 y21 k3 + y43 k3 y31 kI — y43 k3 y31 k2 — y43 k3 y32 k2 y21

YBI/(kI® —kI*k3 —kI* k2 + kI k2 k3 — k4 kI1* + k4 ki1 k3 + k4 k2 kI — k4 k2 k3)
k2 (—y32 y43 k3 + y42 k2 —y42 k3) B2 y43 k3 B3

- —kd k2 + k3 k4 + k22 — k3 k2 k4 + k3

+B4}

S1C:=multiply(S1,C);

_: v21 kI clo
SIC: [clo, ik +c2o,
kl (y32k2y21 +y31 k2—-y31k3)clo N v32 k2 c2o + 3o, (
(kI — k3) (k2 — k3) 2—k3 T

V42 k2 y21 k3 +y43 k3 y31 k2 + y43 k3 y32 k2 y21 — y43 k3 y31 k4 — y21 k2 y42 k4
Ykl clo/((—k4 +kl) (—k4 +k2) (—k4 +k3))
N (v32 y43 k3 —y42 k4 + y42 k3) k2 c20 N v43 k3 c3o . 0}

(k4 +k2) (k4 +k3) —k4 + k3

condigdes iniciais para os b's
blo:=clo;
b2o:= 1/(k1-k2)*y21*k1*clo+c2o0;

b30:=(y21*y32*k2+y31*k2-y31*k3)*k1/(k1-k3)/(k2-k3)*clo+1/(k2-
k3)*y32*k2*c20+c30;

b40:=-(-y21*k2*y42*kd+y31*Kk2*y43*Kk3+y21*y32*Kk2*y43*k3+y42*k2*y21*K3-
y43#k3*y31*kd)*k1/(kd-k1)/(-k2+k4)/(-k3+k4)*c1o+(y32*y43*k3+k3*y42-
y42%kd)*k2/(-k2+kd4)/(-k3+kd)* c20-y43*k3/(-k3+k4)*c30+cdo;

blo =clo
_ Y21kl clo
b2o i +c2o
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_ ki (y32 k2 y21 +y31 k2 —y31 k3) clo N v32 k2 c2o

b3o (kI —k3) (k2 —k3) k2 — k3

+c3o0

bdo :=—(

V42 k2 y21 k3 + y43 k3 y31 k2 + y43 k3 y32 k2 y21 — y43 k3 y31 k4 — y21 k2 y42 k4
B B 3 (V32 y43 k3 —y42 k4 + y42 k3) k2 c20
Ykl clo/((—kI +k4) (k4 —k2) (k4 —k3)) + (kd — k2) (k4 — k3)

Y43 k3 c3o
k4 — k3

+ c4o

Obtidos os valores de B1 e B2 calcula-se os valores de C1 e C2, cujas solugdes sdo dadas

por:
C1:=B1
C2:=-y21*k1/(k1-k2)*B1+B2;

C3:=-k1*(y31*k1-y31*k2-y32*k2*y21)/(k1"2-k1*k2-k3*k1+k2*k3)*B1-1/(k2-
k3)*y32*k2*B2+B3;

C4:=k1*(y42*k2*y21*k1-y42*k2*y21*k3-y43*k3*y32*Kk2*y21+y43*k3*y31*k1-
y43*k3*y31%k2)/(k13-k172*k3-k172*Kk2+k1*k2*k3-k4*K12+k4*k1*k3-+k4*K2*KI-
k4*Kk2*k3)*B1-k2*(y42+k2-y42*k3-y32*y43*k3)/(k2~2-k2*k3-k4*k2+k3*k4)*B2-1/(k3-
kd)*y43*k3*B3+B4;

Cl =BI

_ y21 kI BI

==

+ B2

kI (y31kl-y21y32k2-y31k2)BI 32 k2 B2

C3:=
—kl k2 +kI?+ k2 k3 — kI k3 k2 — k3

+ B3

C4 =kl (
v42 k2 y21 k1l — y42 k2 y21 k3 —y31 k2 y43 k3 + y31 kil y43 k3 —y21 y32 k2 y43 k3
YBI/(=kI* k2 + k1 k2 k3 + kI —kI* k3 + k4 k2 kI — k4 k2 k3 — k4 k1* + k4 kI k3)
_ K2(y42 k2 - y42 k3 — y32 y43 k3) B2 y43 k3 B3

+ B4
k22 — k2 k3 — k2 k4 + k3 k4 k3 — k4
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Modelo Teste: Caso Linearizado com 4 Poluentes

restart:with(linalg):

Warning, the protected names norm and trace have been redefined and unprotected

L
Fall

g A %1
:
P o
[y o
o] :
ks 2
o § < oxidacio ¥
mh itrificacio &
=}
s
& x,
Lé <
=
> T
TNL significa termo nao linear
TL significa termo linearizado
TFL significa termo linear fatorado
Snh = aménia Snhb = amoénia barra

Sno3 = nitrato+nitrato  Sno3b = nitrato+nitrato barra
Xs = DBO Xsb = DBO barra
So=0D Sob = OD barra
T1:= Sob*Snh/(knit+Sob)+(Snhb*knit/(knit+Sob)"2)*So -(Snhb*knit/(knit+Sob)"*2)*Sob;
T2:=kno*Sno3/(kno+Sob)-
(kno*Sno3b/((kno+Sob)"2))*So+(kno*Sno3b/((kno+Sob)*2))*Sob;
T3:=Sob*Xs/(kdbo+Sob)+(kdbo*Xsb/(kdbo+Sob)"*2)*So-(kdbo*Xsb/(kdbo+Sob)"2)*Sob;
Sob Snh Snhb knit So  Snhb knit Sob

it + Sob " (knit + Sob):  (knit + Sob)?

.= kno Sno3 B kno Sno3b So N kno Sno3b Sob

" kno +Sob  (kno + Sob)*>  (kno + Sob)?

Sob Xs kdbo Xsb So kdbo Xsb Sob
73 = + - .
kdbo + Sob  (kdbo + Sob)*  (kdbo + Sob)

dSnh:=-k12*(tetal2(T-20))*T1;
dSno3:=k12*tetal2(T-20)*T1-k2D*teta2D(T-20)*T2;
dXs:=-kD*tetaD(T-20)*T3-((5*32)/(4*14))*k2D*teta2D(T-20)*T2;
dSo:=ka*tetaa™(T-20)*(Csat-So)-kD*tetaD"(T-20)*T3-(64/14)*k12*tetal 2*(T-20)*T1;
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dSnh == k12 teta12" " [ Sob Snh~ Snhb knit So  Snhb knit Sobj

: + -

knit + Sob ~ (knit + Sob)*  (knit + Sob)*
Sob Snh N Snhb knit So B Snhb knit Sob

knit + Sob ~ (knit + Sob)*  (knit + Sob)*
kno Sno3 B kno Sno3b So N kno Sno3b Sob

kno + Sob  (kno + Sob)*  (kno + Sob )

Sob Xs kdbo Xsb So kdbo Xsb Sob J

dSno3 = k12 tetal2'” " (

— k2D tetaZD(T_zo) (

dXs = kD tetaD"" ") +
S == ela -
(kdbo +Sob  (kdbo + Sob)*  (kdbo + Sob)*

B 270 2D tetaZD(T_zo) ( kno Sno3  kno Sno3b So  kno Sno3b Sob]

- +
kno +Sob  (kno + Sob)*  (kno + Sob)?

dSo = ka tetaa(F 20) (Csat — So)
(T-20) Sob Xs kdbo Xsb So kdbo Xsb Sob ]

+ —
kdbo + Sob ~ (kdbo + Sob)*  (kdbo + Sob)?
32 (T-20) ( Sob Snh Snhb knit So  Snhb knit Sob]

——kl2 tetal2 ; + -
knit + Sob ~ (knit + Sob)*  (knit + Sob)?

— kD tetaD

7

K1:=k12*tetal2*(Sob/(knit+Sob));

K2:=k2D*teta2D*(kno/(kno+Sob));
K3:=kD*tetaD*kdbo*Xsb/(kdbo+Sob)"2+(32/7)*k12*tetal 2*knit*Snhb/(knit+Sob)"2;
K4:=kD*tetaD*kdbo*Xsb/(kdbo+Sob)"2-
((5*32)/(4*14))*k2D*teta2D*kno*Sno3b/(kno+Sob)"2; K5:=kD*tetaD*(Sob/(kdbo+Sob));
Ké6:=ka+(kD*tetaD*Xsb*kdbo/(kdbo+Sob)"2+(32/7)*k 12*tetal2*knit*Snhb/(knit+Sob)"2);
K7:=k12*tetal2*Snhb*knit/(knit+Sob)"2;
K8:=k12*tetal2*Snhb*knit/(knit+Sob)"2+k2D*teta2D*(kno*Sno3b/(kno+Sob)"2);
K9:=ka*Csat;

_ k12 tetal2 Sob
knit + Sob

k2D teta2D kno
K2 = kno + Sob

K1 :

32 .
L iD tetaD kdbo Xsh 7/{12 tetal? knit Snhb

+
(kdbo + Sob)* (knit + Sob)?

4= kD tetaD kdbo Xsb B @ k2D teta2D kno Sno3b
" (kdbo + Sob)* 7 (kno + Sob)*

kD tetaD Sob
K= kdbo + Sob
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32 .
kD tetaD kdbo Xsb 7 k12 tetal?2 knit Snhb

K6 = ka + —+ 5
(kdbo + Sob) (knit + Sob)
K7 = k12 tetal?2 knit gnhb
(knit + Sob)
K§ = k12 tetal?2 knit Snhb k2D teta?2D kno Sno3b

2 + 2
(knit + Sob) (kno + Sob)
K9 :=ka Csat
gamal:=K7*Sob; gama2:=K8*Sob; gama5:=K4*Sob; gama6:=K3*Sob+K9;

k12 tetal?2 knit Snhb Sob
(knit + Sob)*

k12 tetal?2 knit Snhb N k2D teta2D kno Sno3b Sob
(knit + Sob)? (kno + Sob)?

kD tetaD kdbo Xsb B @ k2D teta2D kno Sno3b j Sob

gamal =

gama?2 = (

(kdbo + Sob)? 7 (kno + Sob)*

32
— k12 tetal? knit Snhb
kD tetaD kdbo Xsb 7
gamab6 = e 043 + Sob + ka Csat

(kdbo + Sob)? (knit + Sob)?

gamal = [

dFSnh:= -K1*Snh-K7*So+gamal;

dFSno3:= -K2*Sno3+K1*Snh+K8*So-gama2;

dFXs:= -K5*Xs-K4*So0-((5%32)/(4*14))*K2*Sno3+gama5;
dFSo:= -K6*S0-K5*Xs-64*K1*Snh/14+gama6;

k12 tetal2 Sob Snh B k12 tetal2 knit Snhb So N k12 tetal?2 knit Snhb Sob
knit + Sob (knit + Sob)* (knit + Sob)*

k2D teta2D kno Sno3 N k12 tetal2 Sob Snh
kno + Sob knit + Sob
N (k]Z tetal2 knit Snhb k2D teta2D kno Sn03b]
0

+
(knit + Sob)? (kno + Sob)?
B (k]Z tetal2 knit Snhb k2D teta2D kno Sno3b ) Sob

+
(knit + Sob)? (kno + Sob)?

dFSnh := —

dFSno3 = —
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kD tetaD Sob Xs kD tetaD kdbo Xsb 20 k2D teta2D kno Sno3b
dFXs = — — T 5 So
kdbo + Sob (kdbo + Sob) 7 (kno + Sob)
B & k2D teta2D kno Sno3
7 kno + Sob

(kdbo + Sob)* 7 (kno + Sob)*

32 )
kD tetaD kdbo Xsb 7 ki2 tetal2 knit Snhb kD tetaD Sob Xs

+ So —
(kdbo + Sob )? (knit + Sob )? kdbo + Sob
32

B 2 k12 tetal2 Sob Snh kD tetaD kdbo Xsb 7 k12 tetal2 knit Snhb

. + +
7 knit + Sob (kdbo + Sob)* (knit + Sob)*
+ ka Csat

kD tetaD kdbo Xsb 20 k2D teta2D kno Sno3b
+ ( - ) Sob

dFSo = —| ka +

Sob

kD:= 0.38: kdbo:= 0.001: tetaD:= 1.047: teta2D:= 1.045: tetal2:= 1.08: k2D:= 0.09:
kno:=0.1: ka:=1.2517: k12:=0.22: knit:=0.2:
Snhb:=1.74: Sno3b:=0.0: Xsb:=5.05: Sob:=8.3: Csat:=8.3:

Snho:=1.74: Sno3o0:=0.0: Xso:=5.05: Soo:= 8.3:

dFSnh:= -K1*Snh-K7*So+gamal;
dFSno3:=-K2*Sno3+K1*Snh+K8*So-gama2;
dFXs:=-K5%*Xs-K4*So0-((5%32)/(4*14))*K2*Sno3+gamas;
dFSo:=-K6*S0-K5*Xs-64*K1*Snh/14+gama6;

K := matrix( [[-KI, 0, 0, -K7],[K1, -K2, 0, K8],[ 0, -((5*32)/(4*14))*K2, -KS5, -K4],[ -
(32/7)*K1, 0,-K5, -K6]] );

-.2320094118 0 0 -.001144426298
| -2320094118  -.001119642857 0 001144426298
- 0 -.003198979591 -.3978120708 -.00002915820793

-1.060614454 0 -.3978120708 -1.256960821

e:= eigenvalues(K);
v:= [eigenvectors(K)];
e :=-1.258155520, -.2308179193, -.001119657093, -.3978088501

193



v =[[-.3978088502, 1,
{[-.0003174320045, .00031832791, .1001665989, -.04598814937 1} 1, [
-.2308179195, 1,
{[.01004470146, -.01009366350, .0001951826093, -.01045780416 ]} ], [

-1.258155520, 1,
{[-.001083327164, .001084292228, -.00002888909068, -.9713617597 1} 1, [

-.0011196570, 1,
{[.00001299416119, -1.021956156, .008241381001, -.0026215915 ]} 1]

v11:=-3174320045¢e-3: v21:=.31832791e-3: v31:=.1001665989:

v41:=-.4598814937e-1:

v12:=-.1083327164e-2: v22:=.1084292228e-2: v32:=-.2888909068¢-4:
v42:=-9713617597: v13:=.1299416119e-4: v23:=-1.021956156: v33:= .8241381001e-2:
v43:=-26215915e-2:

v14:=.1004470146e-1: v24:=-.1009366350e-1: v34:=.1951826093¢-3:
v44:=-.1045780416e-1:

S:=matrix([[ v11, v12, v13, v14], [ v21, v22, v23, v24],[ v31, v32, v33, v34],[ v4l, v42,

v43, v44]]);

-.0003174320045  -.001083327164  .00001299416119  .01004470146
| 00031832791 .001084292228 -1.021956156 -.01009366350
| .1001665989 -.00002888909068  .008241381001  .0001951826093

-.04598814937 -.9713617597 -.0026215915 -.01045780416

S1:=inverse(S);

-.1131673092  .08050258215 9.982716247 -.00008082061062
| -1.062551354  -.001209994304 -.4754660325 -1.028284752
19832932552 -.9785281090  -.4355189179 10° 4342352410 10

99.43807367  .003679395394 2641938566 -.1109036958

KS:=multiply(K,S);

0001262772602  .001362994041 -.14549440 1077 -.002318497091
1-0001266336738  -.001364208061 .001144240460 .002329798389
| -.03984715952  .00003634696844 -.9227515090 10  -.00004505164363

.01829449283 1.222124160 2935167 107 00241384855
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S1KS:=multiply(S1,KS);
-.3978088501 119410 561180108 1071 -.1138 107"2

-31071° -1.258155521 117607 107° 48 10°1°
SIKS = 9 10
1425303 1071 -.177507 10°  -.001119657095 .1798950 10
-58 107" -1110°% -288751 1071 -2308179194

M11:=-0.3978088501: M12:=0: M13:=0: M14:=0:
M21:=0: M22:=-1.258155521: M23:=0: M24.:=0:
M31:=0: M32:=0: M33:=-0.1119657095e-2: M34:=0:
M41:=0: M42:=0: M43:=0: M44:=-0.2308179194:

Kchap:=matrix([[ M11, M12, M13, M14], [ M21, M22, M23, M24],[ M31, M32, M33,
M34],[ M41, M42, M43, M44])):;

-.3978088501 0 0 0
Kehap = 0 -1.258155521 0 0
0 0 -.001119657095 0

0 0 0 -.2308179194

C:= Vector([Snho, Sno30, Xso, Soo],readonly=true ):
B:= Vector([B1, B2, BS, B6],readonly=true ):

gama:=Vector([gamal, -gama2, gama5, gama6],readonly=true ):

B=S1C, C=SB

Gamma:=multiply(S1,gama);

I :=[-.0002668544774, -10.73805974, .3885387 1077, -.2124680600 ]
Gammal:=-0.2668544774e-3: Gamma2:= -10.73805974: Gamma5:= 0.3885387¢-7:
Gamma6:=-0.2124680600:
modelo Linearizado
dBl:=MI11*Bl1+Gammal;
dB2:= M22*B2+Gamma2;
dB5:= M33*B5+GammaJ;
dB6:= M44*B6+Gamma6;
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dB1 :=-3978088501 BI —.0002668544774
dB2 :=-1.258155521 B2 - 10.73805974

dB5 = —.001119657095 B5 + .3885387 107
dB6 := 2308179194 B6 — 2124680600
dB1 :=-0.3978088501*B1-0.2668544774¢-3:
dB2 :=-1.258155521*B2-10.73805974:
dB5 :=-0.1119657095e-2*B5+0.3885387¢-7:
dB6 := -0.2308179194*B6-0.2124680600:

onde K1:=-.3978088501
K2:=-1.258155521
K5:=-.1119657095e-2
K6:= —2308179194

e os termos de fontes linearizados
tall:=- .2668544774e-3
tal2:=- 10.73805974
tal3:=.3885387¢-7
tald:= -.2124680600

S1C:=multiply(S1,C);

SI1C =[-.1131673092 Snho + .08050258215 Sno3o + 9.982716247 Xso
—.00008082061062 Soo, —1.062551354 Snho — .001209994304 Sno3o
— 4754660325 Xso — 1.028284752 Soo, —.9832932552 Snho — .9785281090 Sno3o

— 4355189179 107 Xso + .4342352410 107 Soo,
99.43807367 Snho + .003679395394 Sno3o + 2641938566 Xso —.1109036958 Soo ]

b10:=-0.1131673092*Snho+0.8050258215e-1*Sn030+9.982716247*Xs0-0.8082061062¢-
4*c60;
b20:=-1.062551354*Snho-0.1209994304e-2*Sn030-0.4754660325*Xs0-1.028284752*c60;
b50:=-0.9832932552*Snho-0.9785281090*Sn030-0.4355189179¢-5*Xs0+0.4342352410e-
5*c60;

b60:=99.43807367*Snho+0.3679395394¢-2*Sno30+0.2641938566*Xso-
0.1109036958*c60;
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blo :=—-.1131673092 Snho + .08050258215 Sno3o + 9.982716247 Xso
—.00008082061062 c6o

b2o =
~1.062551354 Snho — .001209994304 Sno3o — 4754660325 Xso — 1.028284752 c6o
b50 :=—.9832932552 Snho — .9785281090 Sno3o — 4355189179 10~ Xso
+.4342352410 10~ c6o
b6o =

99.43807367 Snho + .003679395394 Sno3o + .2641938566 Xso —.1109036958 c6o

SB:=multiply(S,B);

SB :=[-.0003174320045 BI1 —.001083327164 B2 + .00001299416119 BS5
+.01004470146 B¢,
.00031832791 BI + .001084292228 B2 — 1.021956156 B5 —.01009366350 B6,
.1001665989 BI — .00002888909068 B2 + .008241381001 B5 +.0001951826093 B6
, —.04598814937 B1 — 9713617597 B2 — .0026215915 B5 —.01045780416 B6 |

Snh:=-0.3174320045¢e-3*B1-0.1083327164e-2*¥B2+0.1299416119¢-4*B5+0.1004470146¢-
1*B6;
Sno03:=0.31832791e-3*B1+0.1084292228¢-2*B2-1.021956156*B5-0.1009366350e-1*B6;
Xs:=0.1001665989*B1-0.2888909068¢-4*B2+0.8241381001e-2*B5+0.1951826093¢-3*B6;

S0:=-0.4598814937e-1*B1-0.9713617597*B2-0.26215915e-2*B5-0.1045780416e-1*B6;

Snh :=-.0003174320045 BI —.001083327164 B2 +.00001299416119 B5
+.01004470146 B6

Sno3 :=.00031832791 BI +.001084292228 B2 — 1.021956156 B5 —.01009366350 B6

Xs =
.1001665989 B1 — .00002888909068 B2 + .008241381001 BS5 + .0001951826093 B6

So :=—-.04598814937 Bl — 9713617597 B2 — .0026215915 B5 —.01045780416 B6
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