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Esta tese consiste em uma formulac¥o de diferengas
finitas para solugfo da equagdo de difusZo-advec¢ido
unidimensional, com aproximacdo regressiva do termo
advectivo utilizando o esquema QUICKEST ¢ Quadratic
Upstream Interpolation for Convective Kinematiecs with
Estimated Streaming Terms . Para problemas onde o
transporte advectivo & significativo, a solugBo via
diferencas finitas com esquemas tradicionais apresenta
problemas numéricos de oscilaglo e amortecimento da frente
de onda. O presenite estudo comprova o melhor desempenho

do algoritmo QUICKEST na previsfo do transporte e diluigdo
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de poluentes comparado com resul tados de outras
formul agBes.

Diversos tipos de efluentes com diferentes termos de
reacf8o quimica sZo analisados, e seu langamento acidental
simulado com base em dados de campo obbtidos em ensaios no
rio Paraiba do Sul. O modela desenvolvido mostrou-se
eficiente, podendo ser facilmente implantado em

micro-computadores.
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This thesis consists in a finite difference
formulation for solution of the one-dimensional
advection-diffusion aequation, with an upstream
approximation of the advective term using the QUICKEST
CQuadratic Upsiream Interpolation for Conveclive Kinematics
with Estimated Streaming Terms 2 scheme. For problems in
which advective transport is significant, finite difference
solutions employing traditional schemes present numerical
problems of oscillaticon and smoothing of the wave front.

The present study shows the better behavior
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of the QUICKEST algorithm for computing the transport and
dillution of pollutants, compared with results obtained
with other formulations.

Several types cf effluents with different chemical
reaction terms are analised, and Lheir accidental discharge
simulated based on field data obtained from studies carried
out in the Paraiba do Sul river. The model developed has
shown to bhe efficiert and can be easily implemented in

micro-computers.
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CAPITULO I

I.1- GENERALIDADES

O crescimento desordenado do processo de
industrializa¢3o tem provocado uma série de preoblemas
ambientais devido principalmente ac langamento de detritos
nos cursos d’'agua naturais que provocam mudangas na
qualidade da agua.

Atualmente a contaminag¢io & indiscriminada e requer
cuidados no sentido de preservar a qualidade da Agua que
constitui um elemento essencial & vida animal e vegetal.

O homem tem necessidade de Agua com qualidade adequada
e em gquantidade suficiente a fim de suprir suas
necessidades, nio somente para protegio de sua satde, como
também para seu desenvolvimento econdmico.

0O controle da poluic¢idc das aguas se reveste de
particular importancia, no tocante a necessidade de
protecio dos recursos hidricos, que vEo se tornando cada
vez mais escassos na maioria dos palses e principalmente
nas regides metropolitanas.

Atualmente tem se desenvolvido pesquisas nesta area
visando auxiliar no planejamento, operag¢io e gerenciamento
desses recursos. Modelos matematicos de qualidade de aAgua e
transporte de poluentes sZo um exemplo tipico, cuja
utilizagZo principal consiste em prever a movimentagico dos
poluentes ac longo do rio, permitindeo a estimativa das

variagBes temporais e espaciais de sua concentragdo ; com



isso, pode-se determinar o grau de tratamente requerido
pela descarga de poluentes com o objetivo de se manter a

qualidade da adgua do corpo receptor.

I.2- OBJETIVOS

O presente trabalho tlem como objetive o estude de
solug®es numéricas, atraves do método das diferengas
finitas, de problemas de transporte dispersZo de poluentes
em rios. Utiliza-se, na modelagem matematica, a equagio de
difusfo-advecgio unidimensional obtida do principio de
conserva¢io de massa.

Com baszse na literatura técnica, € sabhido que solugles
desta equagfo através de esquemas tradicionais de diferenga
central e regressiva apresentam problemas numéricos de
oscilagdo = amortecimento da frente de onda.,
respectivamente. Varios algoritmos foram propostos para
minimizar estes problemas. Decidiu-se, no presente
trabalho, estudar o esquema QUICKEST ( Quadratic Upstream
Interpolation for Convective Kinematics with Estimated
Streaming Terms o) desenvolvide por Leonard {11, e
estendé~lo para a =sclugio de problemas tratando de
efluentes nIc-conservativos.

Discute-se também os principais fendmenos que devem
=ser considerados em modelos de transporte e dispersfc de
poluentes soldveis em rios.

Besultados de testes numéricos efetuados com dados do

rico Parafiba do Sul [15] s3o apresentados em detalhes.



I.3- APRESENTAGAO

No capitule II mostra-se os fendmenos fisicos que
devem ser considerados na dedu¢fio da equagfo de transporte
de massa unidimensional, ¢om suas respectivas variaveis e
constantes.

Mo capituleo III apresenta-se as relagBes enire os
constituintes a serem modelados , do ponto de vista de
interagio quimica e bioldgica.

O capitulo IV discule os problemas numéricos oriundos
da solucio de equagcBes diferenciais via métodos discretos e
apresenta a formul acio e implementag¢io numérica do
algoritmo QUICKEST de diferengas finitas

No capitulo V s3o apresentados testes numéricos para
problemas de langamento acidental de poluentes soldveis em
rios com dado=z obtidos das campanhas de campo realizadas
pelo Laboratério de Tragaderes da COPPE-UFRI (151 no rio
Paraiba do Sul.

'O Capitulo VI apresenta as principais conclusSes e
recomendag@es do presente trabalho, baseadas nos resultados

dos testes numéricos realizados.



CAPITULO II

MECANI SMOS DE TRANSPORTE DE POLUENTES

II.1 - DIFUSZO MOLECULAR E LEI DE FICK

A difus¥o molecular caracteriza-se como um processo a
nivel microscdpico em que as partiéulés de uma substincia
s%0 transporiadas por sua prépria energia cinética. Este
processo apenas, nfo tem grande importéncia no fendmeno de
dispersZfc de uma substincia em corpos d'agua , exceto em
escalas espacials e temporais muito pequenas em comparagio
com as escalas de interesse do problema. Entretanto, muitos
casos de dispersfo no meic ambiente podem ser descritos por
processos analogos 2 difusZo molecular, mas em grande
escala. A difusfo molecular pode ser descrita como uma lei
de observagfo em gue a taxa temporal de transferéncia de
massa de uma substancia. por unidade de area, &
proporcional ao gradiente espacial de concentra¢Zo dessa
substincia. A hipdiese de proporcicnalidade ¢ conhecida

como lei de Fick.
A lei de Fick pode ser escrita como

J = -Dm &Crax CII.15

onde:



J = fluxo difusivo de massa

Dm = constante de proporcionalidade (coeficiente de

difusfio molecular 3

C = concentrag¢fo da substincia ¢ massa por unidade

de volume D

O sinal negative ¢ um indicador de que o fluxo do
material wvai de AaAreas de concentra¢Zo alta para aAreas de

concentragio baixa,isto ¢, no sentido de concentragdes

decrescentes

dC (gradiente de concentragdod
ax

w»

Fig.IlIl.1—Variag3o ezpacial da concentragio.

Sendo o fluxo uma dgranderza vetorial, e visto que a
difusio molecular & isotrépica ¢ independe da diregZo do
fluxo 2, a lel de Fick para trés dimensSes pode ser escrita

em notacEo vetorial como



J° = -Dm VC CITI.2&5

onde J© & o ~vetor fluxo de massa com componentes ¢ Jx,
>

Jv, Jz) no sistema de coordenadas cartesianas, e VC & o
gradiente da concentragio

A lei de Fick & uma equacfo que relacicona o fluxo de
massa ao gradiente de concentragdo. Agora, mostiraremos
como a conservagio de massa nos conduz a uma sedgunda
relagio, que ¢ independente do tipo de processa de
transporte. A combinag¢fo nos leva a uma equagfo diferencial
parcial que ¢ utilizada para descrever o processo difusivo.

A figura (II.2) ilustra o processo de transporte

unidimensional em que a massa € transferida na direg3o x.

1 ax |
I ]
Area unitéria.i_ao

i elxo x

1

!

[

|

|

J J + 8J Ax
S %
3 // L
/

w

Fig.I1.Z2-Volume de controle usado para derivar a

equiacio CII. 3.

Seja Clx,t3 a concentrag¢fio no ponte x e no tempo t

Entioc existe uma massa COx,L04A4x por unidade de 4area,



limitada pelos dois planos paralelos . Desde que exista um
transito de moléculas de dentro para fora e vice-versa, do
volume limitado pelas placas , existe uma taxa de variaglo

de massa com © tempo neste volume igual a :

CaCratd hx

Esta taxa de variagfo temporal deve ser igual a diferenga
dos fluxos através de cada superficie.

Supondc que o fluxo de massa através da superficie
unitaria leocal a x & J(x,t), entEo o fluxo por unidade de

Adrea através da superficie x+Ax € definido como

JCx, L) + JCx, LD /8% Ax

@ a diferenga enire os dois & 8J-.x Ax . Esta diferenca
deve ser igual a taxa de variagZo de massa no volume, de
modo a satisfazer a conservagfo de massa . Igualando os

dois termos, tem-se

CAJrdhd + LAC L) = O CITI.3D

Portanteo, podemos deduzir que a relagio entre o fluxo
JCx,tI e a concentragio Clx,t) ¢ independente do mecanismo
de transporte molecul ar

Substituindo a equagio C(II1.12 na equaglo CII.3D
teremos

CAC ) = DmCI°Craxcd CII.4)



Alternativamente, diferenciando a equag¢fo (II.3) em relagio

a x e substituindo 8C-/3x por -J-Dm, Leremos
CaI/aLd = DmCA I/ ax>> : CII.5D

As equagBes (11.42 e (II.55 s3o conhecidas como equagdes
de difusfo e descrevem como a massa € transferida pelo
processo de difusfo molecular

Os resultados prévios podem ser estendidos a mais de
uma diregfo, mais sucintamente utilizando notagfo vetorial.
Considere um volume de controle fixo V com area superficial
S. A concentracfo de massa do poluente & agora uma fungio
da posig¢io X e do tempo t, desse modo a massa total neste

volume & -
f CCx»,t2 dv
v

Se o fluxo de massa & j?x,t) , ent3o a conservagio de massa

requer gue

8 [cex,td dv + [ Fx,td . D ds =0
8t v =

onde N & um vetor unitiric normal a superficie ds . Usando
o Teorema de Green, e notando que V ¢ um volume fixa,
temos

-+ 2
J‘c AC + V.3 ddv = 0O . CIT.6ED
v



Se o volume V ¢ arbitréario

>

acrat = - V. J CII.73

Para o processo molecular o fluxo & descrito pela lei de

Fick, equagfo (II.22, de meodo que a equagio (I1.7) torna-se

a equagio de difusEo

ac/8t = Dm V°C CII.8

Reescrevendo em coordenadas cartesianas, tem—se:

Dpm | a°c + a%c + d%c CII. O

2 ayz az°2

2[R

I1.2- ADVECCRO
>

Suponhamos o fluido se movendo com velocidade U, cujas
componentes em X,y @ z s5o u, v e w. Denomina-se advecgio o
transporte do centro de massa do fluido e assume-se dque os
processos de adveccio e difuzfo s3o distintos, ocorrendo
simultéaneamente e que seus efeitos podem ser superpostos.
Isso é equivalente a dizer que a difusZo ocorre dentro do
fluido em movimentos bem como através de um fluldeo
estacionirio.

Inicialmente seri analisado a difus3o molecular em um

escoamento laminar, de maneira que o coeficiente de difus3o
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Dm seja constante em todas as direg@es. Mais tarde, sera
analisado um escoamento turbulento com suas complexidades.
O fluxo advective de massa atravées de wuma area
unitaria no plano yz em relagio 4 componente da velocidade
na dire¢Zc x & equivalente aoc produte escalar (u. O, uma
vez que & a taxa com que o volume de fluido passa através
da 4Area unitaria C G X &area unitaria = volume .~ tempo

unitarie > multiplicado pela concentragfio. O fluxa total de

massa sera a soma do fluxo advectivo mais o difusivo ,

J = u.C + C-Dm 8CdD CII.10D
fluxo fluxo
advectivo difusivo

Substituindo a equagio (I1T1.10) na squaglo de conservagio de
massa unidimensional (II.3), obtemos a equacZo de difusdo

acrescida do termo advectivo

C CII.1id

A equacio em trés dimensdes vem a ser

> >
Cacsaty + 9 . CUCY = Dm V°C CIT.iad

Aplicando ainda, a equagfo da continuidade

o
H
o

_‘
v .
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obtem—-se, finalmenie

-+ >
CACr/aty + U . VC = Dm 9°C €11.13

Ou ainda, escrevendo a equagio em coordenadas cartesianas e
assunmindo que o coeficiente Dm ¢ constante para todas as

diregdes coordenadas

= pm|a%c + a°c + &%c

I 6y2 22

ac
az

CI1.14>

I1.3- DIFUSAO TURBULENTA

A descricio de fluxo turbulento ¢ baseada na suposigZo
de que o fluxo variavel instantinec satisfaz a equag@o de
Mavier-Stokes. Muitos pesquisadores no campo da turbuléncia
aceitam esta suposi¢io como um postulada e usam—-na como
base para o desenvolvimento de teorias estatisticas ou
modelos de simulagic numeérica.

A maneira de se representar as componentes de
velocidades hidrodinimicas instanténeas ¢ em termo= da soma

da média temporal e da flutuagdo,

u=u+ u’ CII.15)



onde 4 &

L+T-2

uctd = 1 I
T
t-T.72

e T & o pericdo.

iz

media temporal

uCt’®l) dit’

CIT1.1i62

Esta idéia & retratada na figura CIT. 3D

Fig.11.3 —Velocidade variando com o tempo

devido a turbuléncia.

Anil ogamente, pode-—-se

definir

v =V o+ v
w=w + w
C=C +C
onde :
C .v .w - valores médios
Cr,v',w - flutuagBes cobtidas das

CII.17D

diferencas entre os

valores instanbtineos e os valores médios.
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Substituindo as velocidades e concentrag@es instantineas na
equagio CI1.18), e tirando a média de cada termo em relagdo

ao tempo ,

@
M
(@]

+ CO+ g__cr': + C'OCu + ud+ a_cé + GO OV + v')
ax ay

&

@ CC + C*) Cw + wDd = Dm {8%T+C*D . 3% T+Cd . 8°CT+CD
2

ax’ ay" az

+

¥

C1I.183

Assumindo que a média do termo de flutuagio &

t+Tr2 t+Tr2

=, _ 1 R 1 = o= —

Cr o= — J C* dt = 5 J CC-CY dt = C C
Lt-T,2 t~-Tr2

e suponde que a média temporal de T & o prépric G,
ent 3o C'= 0 . Esta dedugSc também & valida para as

componentes do campo de velocidade. Logo,

e t+T-2 t+T-2
auct = 1 uc’ dt = u 1 C* dL = O
—— ——
t-T~ 2 t-T,r2
. L+ T2 t+T-2
uC = 1 I u'€ dtv = ¢ 1 _( u’ dt = 0
T T

t-TA/2 t-T-2
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o que também se aplica as componentes v e w.
Aplicande a propriedade de que a média temporal calculada

=cbre a média temporal de uma vari&vel &€ a prdpria média,

entZo a equagio (II1.18) torna-se

A+ U+ (vDI +aCwl +3Cu C +
* o 3y 7z 3%

A Ve + aCwey =Dm | °C _ #°C | #°C
ay az 2 ayz 22

CII.ia0

Os produtos dos termos médios podem ser expandidos

resul tando

CI1.200

Usando a equag¢io da continuidade:

A2
3
NP

|05

a equacgio (IT. 200 torna-—-se :
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gC +u dC + v € +wdl + aucC’d + 9 vC
T % 7y 3z ox ay
—— 2oz 2= 2=
+ @ Cw’C’D) = Dm aC + C + 8C (1i.21>
az Ix? ay2 822
Os termos de produtos como u’'C’, representam o fluxo

de massa devido as flutuag@es turbulentas e, por analogia a
lei de Fick de difus3o molecular , podem ser representados
por um sistema de transporte de massa equivalente, no qual
da

o fluxo de massa ¢ proporcional ao gradiente

concentragio média, sendo o fluxo na direcio das

concentracties decrescentes,

<«-
<
Y& Hd ¥

onde Dne, Dy e Dz s3do coeficientes de di fusfo

turbulenta. Reescrevendo a equagdo (II.21), teremos

dC + u 8 + v 9C + w oC - 4 (Dx 80 - 3 (Dy &
at ax 8y #z dx x ay ay
= - P 2 2=
-2 Dz 88> = Dm | &°C + 9°T + 9°C C1I.22)
z z
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Os coeficientes Dx, Dy e Dz nFo sZ0 necessariamente as
mesmos em todas as diregBes, e s85o de ordem de grandeza
maior que o coeficiente de difusio molecular Dm. Logo,

podemos desprezar ¢ termo Dm, ficando com :

R
&,
Iy

CII.a232

A pariir de agora , vamos omitir as barras dos termos

médios, por questio de simplicidade

II.4 - DISPERSAO EM UM ESCOAMENTO LAMINAR

Considere um escoamento bidimensional como mostrado na
figura II.4 . O fluxo ¢ conduzido através de paredes
paralelas, separadas por uma distincia w, sendo todas as
linhas de fluxe paralelas as paredes, A wvariagdo da
velocidade entre as paredes € dada por u(y) e a velocidade
média & u . A velocidade média pode ser calculada pela

integrag¢io

h
u= 1 I u dy CI1.24>
L o]

e g desvio entre a velocidade e a velocidade média na secdo

transversal &€ definido como -



uCyd = u {yd - u CII.=5D

utyd u’Cyd

Cad Cbhd

Fig.II1.4 - adPerfil de velocidade ; b) O mesmo perfil de
velocidade de (2> , +transformado para um sistema de

coordenadas movendo-se com velocidade média, u

Se o fluxo transporta um solute com concentracio
Clx,¥y2 e coeficiente de difus3o molecul ar Dm . a
concentragio média em uma segfo transversal qualquer do

escoamento & definida como :

=1 JCdy CII.26)
[a)

Analogamente, o desvio da wmédia ¢ definido por



i8

C'Cx,y) = Clx,yd-CCxD

A equacfo de difus3io para um escoamento na diregfoc x € :

C CIL.Z27>

Substituindo-se C e u na equagdo (IT.27)

cc’D

& CT+C’> + CT+wd @ (T+C’) =Dm | 8°CT + C*d +
2 z

a2
;: ax ax ;;
CII.28>

onde considercu-se que € = CCxD
No momento, estamos apenas Lratando com escoamento
laminar, isto &, n3o estamos preccupados com as lutuacdes
turbulentas ou com o efeito da turbuléncia no transporte de

MaSSa.

A equagio (II1.28> pode ser simplificada por uma

transformaglo para um sistema de coordenadas cuja origem

move-se com a velocidade média deo escoamento . Definindo

CII.29d

]
o

F = x - ut ,1

e utilizando a regra da cadeia

2 =& 8 +ora =9 C1I.30)
ox ax 9E ax at aF

8 =88 +8r 9 =-Ta +0

. oL 9 FL a7 F I
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Substituindo na equagio CII.Z28) , cobitem—se

8 CT+C’Y + u’” @ CC+C’> =Dm | §°CT + C*D + &
ar o oz

CII.312

A transformacic para o sistema £,7 permite visualizar

o escoamento como um observador que se desloca com a

velocidade média. Neste sistema em movimenta a dnica
velocidade observada & u’, como mostra a figura II.4-b .

Considerando—-se que a dispersio ac longo da diregdo

do fluxo devida ao perfil de velocidades € muito maior gque

a difus3c molecular , podemos desprezar o termo de difus3o

longitudinal na equacio (II.31) , obtendo :

c’ CII. 32D

A equagfo (II.32), ainda continua complicada sob o©
ponto de vista matematico, uma ver que u’ varia com y . N3o
existe uma solugfo geral para (I1I.323. Taylor obteve uma
solucqo analitica desprezando trés tLermos da equagdo,
inclusive o termo dC/31 que expressa o que estamos tentande

enconbLrar que & a taxa de decaimento de
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resultando assim uma equag3o de facil =solugfo

concentragio,
para C’'CyD
u’ &€ = Dm 3°C’ CI1.33)
z
K ay
com &8C’ = O nos pontos v = O,w .
ay

A justificativa para essa simplificaglo & discutida em

detalhe por Fischer et all. [2] e baseia-se numa analise da

ordem de grandeza de cada lLermo da equagio (II.32D.

A solugfo da equagio (II. 33D &

Yy ¥

C’Cyd = _l ac J J.u CIT. 34>
Dm éx a Jo

*dy dy + C'C0OD

Considere agora, a Laxa de trangporte de massa na

diregio do fluxo. A massa transportada relativa ao eixo

coordenado mdével, € dada por

w
M = J' u'C’ dy
o

ac I u’ J J u’ dy dy dy . CI1.35
ax Jo o Ja



w w
O termo j; u’ {C'CO0>¥ dy = 0 , pois Ia u’ dy = 0

A massa total transportada na diregfo do fluxo é
proporcional ac gradiente de concentragioc nesta diregio
Este resultado ¢ igual ao encontrado para a difusdo
molecular, mas agora enunclado de uma forma mais ampla para
a difusio na direg¢fio do fluxo através de todo o seu campo

de velocidades.

TY

P ec 3 ac?
Advectivo i

_ 2 .
u’ Edy uC dy + x Cu’Cy dx dy
—_ dy —_—
[ ' oc’
: ; Transporte -D 3y dx
i ! Difusivo A
»| dx | « »

Fig.I1I.S-Balango entre o fluxo advectivo

e o fluxo difusivo expresso pela equagdo (II. 33).

Analegamente ao coeficiente de difusio molecular,

podemos definir um coeficiente de dispers3o D, tal que :

M=-hDaC CII. 352
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onde h, a profundidade, ¢ a 4rea por unidade de largura. O
coeficiente de dispersZo D expressa a propriedade difusiva

do campo de wvelocidades e ¢ geralmente conhecido como

coeficiente de dispersZo longitudinal . Comparando (II.352
com (II.368) , vemos que
h Yy Y
D=- 1 J‘ u’ J ![ u’® dy dy dy . CITI.37D
hDm Jo o Jo

O coeficiente D tem a mesma funcfo que Dm, coeficiente de

difus3o molecular, para toda a segf3oc transversal. Desta
maneira, podemos escrever a equag o de difusdo
unidimensiconal para valores médios na segfo transversal, no

sistema mével de coordenadas ., da seguinte forma

& = D °C CII.38)
at ot 2
Retornando ao sistema fixo de coordenadas a

reintroduzindo o termo contendo a velocidade advectiva

media , tem—-se

CITI. 3G

I
o
<
0l

2%
2 (&

%

Esta equagIo & conhecida como a "equagEo de

difusfo-advecsio unidimensional®.
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CAPITULO III

RELAGEES ENTRE OS CONSTITUINTES

IIT.1 - INTRODUGAO

Um dos problemas mais dificeis no desenvolvimento de
modelos de qualidade de agua ¢ a determinagfo adequada do
grau de complexidade do modelo. £ necessaric , mas ndo
suficiente, a condi¢fo de que o modelo de qualidade de agua
seja capaz de simular "a priori” as condi¢Ses observadas
durante um certo intervalo de tLempo.

O grande nGmero de problemas ambientais causados pelo
aumento de cargas poluidoras langadas em cursos d’agua
naturais tem exigido, por parte da comunidade cientifica,
estudos que permitam relacionar a descarga de poluentes num
corpo liquido com mudangas pravocadas na qualidade da Agua.
Esta relac3o ¢ normalmente expressa na forma de equagdes
matematicas que descrevem fendmenos como advecgdo,
dispersfo, fontes, decaimento e mudangas , nos varios
constituintes, por reagdes quimicas, fisicas e biolégicas ,
incluindo inter-relagBes entre estes.

O= parametros necessarios para analises mateméticas
de qualidade de &4gua em rios incluem caracteristicas
hidrolégicas do ric e taxas de rea¢cfo para variavelis
particulares em estudo. Por exemplo, quando se esiuda 2

poluicZfo em rio devida a um despejo acidental de um certo
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poluente, procurar-se-a simular a variagfo da concentrag3o
desga substancia & jusante do langamento, assim como
determinar o tempo de passagem da nuvem poluente nas varias
sae¢les a jusante.

Considerando-se os constituintes de interesse a serem
simulados peloe modelo QUICKEST, e em fungZo dos dados
geralmente disponiveis nas anialises de qualidade de agua,
declidiu-se simplificar a descri¢ioc matematica das reag¢es
quimicas e biolégicas que se passam entre as substéancias,

através de termos de 12 ordem.

III.2- PARAMETROS DE QUALIDADE DE AGUA

IT1.2.1- CondigBes aerdbicas e anaerdbicas

As condig@exzs aerdbicas ocorrem quando a decomposigZo

da matéria orginica € feita na presenga de oxigénio.

As condi¢Bes anaerdbicas ocorrem gquando nZEo existe

presenga de oxigénio na decomposi¢io da matéria organica.

ITI. 2.8~ Classificagio dos Parametros

A qualidade da aAgua apresenta caracleristicas fisicas,
quimicas & bioldgicas. Os parémetres fisicos da Agua s3o,

em geral aqueles que afetam os sentidos humanos. Dentro
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desta classificacifo estio parimetros como temperatura da
&gua, densidade, turbidez, odor e cor. Alguns parametros
s%o resultados de componentes quimicos da Agua, mas s3o
classificados aqui como parfmetros fisicos porque podem ser
detectados pelos sentidos humanos.

Os parametros quimicos e bioclégicos descrevem as
modificac@es quimicas e bioldgicas na agua, fungia da
interac3io destes componentes . Esses parametros variam
devido a combinacZo de componentes fisicos, gquimicos e
biolégicos e n3c por efeitos separados. Porlanto, alguns
parametros sfo ordenados a seguir segundo suas

caracteristicas principais.

— Parmetros Fisicos

Temperatura da &gua : A temperatura da agua afeta os
processos bioldgicos que se desenvolvem na agua. Para cada
organi smo existe uma faixa de Lemperatura para o

crescimento e morte ideal.

Densidade : A diferenga de densidade num rio ¢ fungdo da
diferenca de temperatura ao longo da vertical ou devido a
variagio da quantidade de material em suspensfo ao leonge da

profundidade.

Turbidez : £ uma caracteristica decorrente da presenga de
substincias em suspenso, ou seja, de =sdlidos suspensos,
finamente divididozs em estado coloidal, e de organismos

microscdpicas.



=28

- Parametros Quimicos

Oxigénio Dissolvida CQOD> : Este & um parimetro importante
na analise da poluigio de um rio. O oxigénio & necessario
na Agua para manter as condig8es de vida de alguns
organismos e para a decomposigia aerdbica do despejo

poluidor.

O oxigénio usado na dilui¢fEoe da matéria organica é
reposto pelo processo de reaeraglo. A reaeragic ¢ produzida
pela atmosfera, turbuléncia do rio, fotossintese de plantas

aquaticas.

Demanda Bioquimica de Oxigénio (DBOD : Este parametroc mede
a quantidade de oxigénioc usado pela agua na degradagio de

material organico.

—Parametros Bioldgicos

Esses parametiros podem ser classificados em organismos
patogénicos, que =%o organismos provenientes de dejelos de

animais.

Indicadores bacteriolégicos : & outro tipo de
avaliacBo biologica, que testa o numerco de bactérias
presentes na agua. Os indicadores normalmente usados s30

coliformes fecais & totais, etc.
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Indicadores aquéticoz : s3o wutilizados habitantes
aquiticos como peixe e plankton para verificar o grau de

polui¢lo através de sua resisténcia as condigles anormais

IIT.3 - CICLO DO NITROGENIO

Uma parte importante do nitrogénic da biosfera provém
da fixagfo do nitrogénioc molecular atmosférico . O ciclo do
nitrogénio constitui um processo bioquimico no qual se

produz nitrogénio molecular por fixagdo, assimilagio e

desnitrificagio , como mostra a figura IIT.1
MATERI A
AQUOSO CNz) » ORGANI CA
"
MineralizaciEo
e
NHa
CEESCIMENTO DE
PLANTAS .
Nitrossomas
Nz NOz
Nitrobacter
NOz N Desnitrificagio NOs

Fig.ITII.1 - Ciclo do Nitrogénio
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a8

aequag Ses diferenciais governantes dessas

transformages de nitrogénio de uma forma para outra, s3o

P : - N a
normalmente modeladas como equagdes diferenciais de 1-

ordem que =serdo descritas a seguir.

III.32.1 - NITROGENIO ORGANICO

dN1
dt

onde :

™!
]
H

= — fla Ni — T2 Nt CIII.1>

concentrag¢fioc de nitrogénio orginico, mg-l.

taxa de hidrédlise do nitrogénio orglnico em

. ~1
aménia, s .

coeficiente de deposicio de nitrogénio organico,

-4
s .

IIT.3.2 — AMONIA

ciNz

dt

onde

Nz

= f33 N¢ — 3+ N2 + 7¢ - d CIII.2D

taxa de oxidacZo, NHa — NOz , s -

concentracfo de aménia, mg-l
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d = profundidade média , m .

71 = taxa de demanda bentica de amdénia, mg/mz.seg

ITII._ 3.3 - NITRITO

dNa = Nz - f3z2Na CITI. 35
dt

onde

Na = concentracfZo de nitrito, mg-l

Pz = taxa de oxidag¢3o , NOz + NO3 , s .

ITII.3.4 — NITRATO

dNe = 32 Na CITI. 4D
dt

onde

N4 = concentrag3o de nitrato , mg-l

III.4- DEMANDA BIOQUIMICA DE OXIGENIO

A demanda bioquimica de oxigénio & utilizada como uma
medida da quantidade de oxigénic requerida para a oxidacHo
de matéria orginica biocdegradavel presente na agua por agfo

bioquimica aerdbica. A demanda de oxigénio em Aguas
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residuais & exercida por trés classes distintas : (1D
matéria orgénica carbonada utilizavel como fonte de
alimento para organismos aerdbicos i £28) nitrogénio
axidiavel derivado do nitrito, amdnia e compostos de

nitrogénic orginico eos quais servem de alimentoa para
bactérias especificas (por exemplo Nitrossomas J ; e (3D
compostos quimicos reduzidos, isto &€, ion ferroso ( Fozﬁ,
ion sulfite (80:_ Y e ¢8%) que sZo oxidados pelo oxigénio
dissol vido

A utilizaglio de oxigénio pelas bacitériaz para a
estabilizac¥o orginica pode ser aproximada por uma equagio
diferencial de primeira ordem . Ou seja, a taxa de oxigénio
usado ¢ uma fungio da quantidade de material oxidavel

remanescente no sistema num tempo qualquer

diL = - Kz L CIII.S
dt
onde :
L. = concentragfo de DBO , mg-1l
Ki = taxa de desoxigenacdo, s *

IIT.8 -~ OXIGENIO DISSOLVIDO

Em geral, o par&dmetro mais impeortante numa analise de
qualidade de agua € a concentragfo de oxigénio dissolvido.

O oxigénio & necessario na Agua para manter as condi¢Ses de
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vida dos varios organismos agquaticos e para a decomposigio
aerdhica de despejos poluidores.

A previs3c do consumo e da concentragdo de oxigénio
em melos hidricos =3 funcio de VArios fatores
significativos, tais como : oxidagi3oc da matéria orgénica
Ccarbonicea e nitrogenada), demanda béntica, respira¢fo das
plantas e animais, fotossintese, reaera¢do atmosférica, e
interag®es com © ciclo de nitrogénio (transformagio amdnia
+ nitrito e nitrite 5 nitratod. A equagfo diferencial
utilizada para descrever a taxa de variagio de oxigénio
dissolvido & mostrada a seguir. Cada termo representa uma

faonte ou sumidouro de oxigénio.

dO = K2¢0"-0 - KiL - oufaiNz - ozf3zNs CIII.8
dt
onde :

0O = concentragio de oxigénio dissolvido, mgrl

"

O = concentragio de saturagic de oxigénio
dissolvido, mg-1l.

o4 = taxa de oxigénio gasto para oxidagdo da amdnia em
nitrito, mg-mg

oz = taxa de oxigénio gasto para oxidagfo de nitrito

em nitrato, mg-mg

K1 = taxa de desoxigena¢io de DEO, s

L = concentracic de DBC , mg-l
1 = taxa de oxidagio da aménia, s *

[Pz = taxa de oxidagio do nitrito, s_{
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M2 = concentragiec de amdénia, mg-l

N3 = concentragio de nitrito, mg-l

IIT. 5.1 - CONCENTRAGAO DE SATURAGCAO DE OXIGENIO DISSOLVIDO

A solubilidade do oxigénio dissolvido na 4gua decresce
com o aumento da temperatura, aumento da concentragioc de
=dlidos disseolvidos e com a pressfo . Neste trabalhe, €
utilizada uma equagdo ndo linear para calecular a
concentragcio de saturagio de oxigénio dissolvido, proposta

pela American Public Health Association (186%D

D* = 14.652 - 0.41022T + 0.0079S10T° - 0.00077774T>

CIII. 73

onde T & a temperatura da agua em OC . Esta equagio foi

desenvolvida para a preszio atmosférica padrio.

I1T.5.2- COEFICIENTE DE REAERACAO

O coeficiente de reaeracio ¢ normalmente escrito em
fungio da profundidade e da velocidade do rie .Muiteos
pesquisadores tem desenvolvido relagdSes empiricas para este

coeficiente com base na seguinte relag¥o apresentada por
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Streeter e Phelps.

Kz

CITI. 8

onde ¢ e n s3o parfimetros, u ¢ a velocidade e d a
profundidade. A relagio entre Kz e temperatura € geralmente
expressa por

20 {T~20
K2(TD> = Kz 8 CIII.®

onde & = 1.0238 , um coeficiente definido experimentalmente
e K:o & o coeficlente de reaeragf@o quando T = 20% . o
modelo utiliza a equaglo proposta por O'Connor e Dobbins
[16]1, baseada nas caracteristicas turbulentas do rie . Para

rios que apresentam velocidades baixas e condig¢des

isotrdpicas, tem-se

K= C bmu ) , CIII.10D
di.s

Para riozs com velocidades altas e condig¢@es anisotrdpicas,

a relag3o &

K2° = 480 Dm™*® So%*°

1.25%
d

x 2,31 CIII.115

onde :

S0 = declividade , msm .
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o
It

profundidade média , m .

velocidade , m s

£l
i

. . ~ —4
Kz2= coeficiente de reaeragio , s. .

III.& - FENOL

Para descrever a taxa de variag3o de fenol utilizamos

a equagio diferencial de primeira ordem , dada a seguir

dFf = - Kf F CITI.12D
at
onde
F = concentragio de fenol , mg-i
Kf = taxa de decaimento de fenol , s °.

III.7 - CIANETO

A equagFo diferencial gque descreve a variagio de

cianeto & :

dCN = - Ken CN CIIT.13

ande

CN = concentragio de cianeto , mg-l
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Ken= taxa de decaimento do cianeto , s L.

III.8 - TAXAS DE REACIOES E CONSTANTES FISICAS

As reaglBies quimicas e bioldgicas que s3o simuladas
pelo modelo QUICKEST s3o representadas por equaglies que
contém varios parametros. A tabela 1 apresenta uma lista
desses parametros com valores usuals e suas dimensfes,

obtidos do manual do modelo QUALZE (41].
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TABELA III.1

VALORES TIPICOS PARA COEFICIENTES DE REAGAO

VART AVEL DESCRICAQ UNIDADE VALORES

fa ¥} taxa de consumo de Oz mg-0O 3.0-4.0
por unidade de oxidagfo mg=N
de am&nia

o2 taxa de consumo de Oz mg—O 1.0-1.14
por unidade de oxidag¢3io mg-N
de nitrito

£ taxa de oxidag¢3o bio- dia* 0.10-1.00
ldgica de amdnia

32 taxa de oxidagSo de dia™* 0.20-2.00
nitrito

f3a taxa de hidrdélise de dia~* 0. 20-0. 40
nitrogénio orginico
para a amdnia

T1 taxa de demanda ben-— mg/hf.dia —_
tica de amé&nia

T2 coeficiente de depo- dia™* 0.001-0.10

ei¢do de nitrogénio

orgénico
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CAPITULO IV

SOLUCAC NUMERICA

IV.1 - INTRODUGZAO

Um tipico modelo de qualidade de aAgua € composto por
um conjunto de equagBes diferenciais parciais no tempo e no
espago. Para resolver estas equa¢des diferenciais aplicadas
a problemas praticos de engenharia € necessario recorrer a
técnicas de solugio numérica .

No modelo proposto a equag®o bisica €& a equagiio de

transporte de massa unidimensional,

Y - 8 CAuCY + dC + S CIV.1D
ax dt

ar ax
em cuja solugio deve-se Lomar determinados cuidados com a
ezscolha de métodeo numérico a ser empregado, devido a
existénecia na equagio de fendmenos de natureza matemética
distinta : o termo dispersivo representado por uma derivada
de segunda ordem e o advecitivo, representado por uma
derivada de primeira ordem.

O parémetro que demonstra a imporlincia desses dois
fenémenons ¢ conhecido como numerc de Péclet, Pe = uhsD
Cadimensional), sendo h um comprimento caracterisiico.
Quando Pe assume o valor =zero, dizemos que o problema é
puramente difusivo e a equag8o se torna parabdlica. Quando

Pe tende a infinito, o problema ¢ dito puramente advectivo
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e a equacio do problema se torna hiperbdlica. No primeiro
caso a utilizagcio de méltodos discretos conduz a boas
aproximagdes ; no segundo tem-se um problema de propaga¢Zo,
e a solugdo via diferencas finitaz leva a problemas
numéricos de oscilag3io e amoriecimento da frente da onda.
Neste capitulo apresentaremos os fundamentos do

esquema numérico adotado, bem como algumas técnicas de

aplicagio imediata a equaglo de difusio - advecg3o.

IV.2- APROXIMACAO DE DERIVADAS VIA DIFERENCAS FINITAS

Considere—se uma fun¢io U finita e continua, definida
dentro de um dominio uni-dimensional. Utilizando o teorema

de Taylor, podemos escrever

2 3

UCx+hd = U(xD> + h UG + 1 h" Ur'Cxd + 1 h U’ ’CxD+. ..
Z2 5
cIv.a
=]
UCx-hd = UG - h UPCxd + 1 K2 W' -1 k2 U G+, ..

= (S
CIV.3

onde h representa um pequeno incremento aoc longo do eixo x.
Somando-se as expressBes (IV.2) e (IV.3) e desprezande os

termos de ordem superior a dois, cbtem-se

UCx+h) + UCx-h) = 2UCxd + hZ U'’Cx) + OCh® CIV. 4D
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Rearganizando oz termo=, tem-se

~ -}-5 { UCx+hd — BUCxY + UCx-hd } - kD
h

CIV.55

com erro de aproximacZo da ordem de nZ.
Por ocutro lado, subtraindo a equagdo (IV.3) da equagdo

CIV.25, teremos

. = |dayul 1 _ _
Urdxd = EEE] X s {pr+h) UCx=hd } civ.&o

com erro de aproximagio da ordem de nZ.

A equagio (IV. 6> aproxima a declividade da tangente no
ponto P pela declividade da corda AB (figura IV.1). Esta
relacdo & conhecida como aproximagcZo por Diferenga Central.
Podemos também aproximar a declividade da tangente no ponto
P pela declividade da corda PB, que ¢ conhecida como

aproximagdc por diferen¢a progressiva, resultando

1

Urixdy o~ - { Ulx+hl) - UCxD } + OChd CIV. 7D

ou ainda, pela declividade da corda AP, resultande na

aproximag¢8c por diferendga regressiva:

U0 Huc:a - UCx-hd }+ OChD CIV. &)

Os esquemas se diferenciam pelos pontos utilizados e
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pela ordem de aproximagdo, que & de segunda ordem na

esquema centrado e de primeira ordem nos outros dois.

u x2
4
A
M P x + h i

Fig . IV.1- Interpretagio geométrica para

aproximagio via diferengas finitas.

Considere-se agora uma fungZo U dependente de x e t.
Subdivide-se o plano x-t em um conjunto de retangulos
iguais de lados Ax e At, igualmente espacados por linhas

paralelas a Ox = a Ot, definidas como mostra a Figura IV.2.

t’ o
L k+1
Ltk - - -
i-1.k Lk 1+4,k

At iLk~1
P P - >
Ax p sl X

||

Fig.IV.2- Malha de discretizagio
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Denctamos o valor de U representativo na malha pelo

pontoe P{xi,tkd, como :

UcpPd = Ui.

onde o subindice i esti relacionado com a variavel espago e
o superindice k com a variavel tempo.

A discretizagio no tempo pode ser feita utilizando
esquemas implicitos ou explicitozs. 0s esquemas implicitos
relacionam o valor da fung¢3o U no ponta xi,no instante tk+t
com valores de U em outros pontos, no mesmo nivel de tempo,
Ulxi,tkd. Isto did origem a um sistema de equagdes que deve
ser resolvido simultineamente para varias incdédgnitas. Os
esquemas explicitos utilizam somente informagSes da
varidvel no instante anterior, em diferentes pontos, para o
cdleulo da variadvel no instante posterior. Assim, a soluglo
é dada por uma equagZEo explicita que relaciona UCxi,tLk+1d

com valores conhecidos no instante anterior.

tlr t’ik
i
1
k+1 & F k+1
. . k . . . k
-1 L 1+4 =i 1 L+4
i N N
x x
Cad h)
Fig.Iv.3 - Cad- Esquema explicito.

Ch) - Esquema implicito.
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Retornando & equagfo (IV.13, desprezando os termos de

reacdes = fontes e considerande A, D e u constantes no

tempo e no espago, aplicaremos os esquemas apresentados da

seguinte forma

1 - Diferenga Regressiva (DR) para o termo advectivo
k k
et = Ci - Ci-1 CIV. Q3
ax T Ax
2 - Diferenca Central (DCD paré. o termo advectivo
k 3
aC = Ci+1 - Ci-t CIV.105
ax T 2Ax
3 - Diferenga Progressiva (DFY no tempo
k+1 k
ac = Ci - Ci CIV.11D
at At

4 Segunda derivada centrada no espago para

di fu=sivo

k k ke
C = Qi+t — 2CL + Ci-1

a2 AxZ

2

@

Substituinde (IV.82 , (CIV.11) e ({IV.12) em

obtem—se :

o termo

cIv.1ad

C(IT1.320,

e+ k k ¥ ke k k
Ci = ¢i - 28t [CL — Ci-1 ] » DAt [CL+1 - BC + Ci.—i]
Ax sz

CIv.13
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Substituindo CIV.10> , <CIV.11) e (CIV.i2) em (I1.38D ,

obtem—se :
k+14 k k k 4 k k
ci = ci — 3B e o+ BB e~ aci + cia
=2Ax 2
Ax
CIV.145
IVv.2.1 - Condig¢Bes Iniciais e de Contorno

A condigZo inicial mais comum para as equacSes(IV.13D

e (IV.14> & da forma :

Clx,03 = {2 CIV.15)

onde {f(x) pode assumir uma distribui¢ico qualquer.

Para a condi¢io de contornc a montante, temos

CCO,t2 = gltd CIv.1e5

onde gli) também pode assumir varios tipos de distribuigZo.
Para a condigdo de contorno a jusante, usamos a

expressdo a seguir:

Clo, D> = O CIV.17D
ax

Ma pratica, ¢ comum truncar-se o conprimento do trecho em

estudo a uma certa distancia finita x = L, e impor que -

gCCL,ty = 0 CIV.18)
anc
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Esta aproximagio fol adotada ne presente trabalho.

IV.3 - SOLUGAO ANALITICA

Com a finalidade de testar

aproximagfes de

diferencas finiitas apresentadas, analisou-se um problema

com solugdo analitica conhecida

diferencial abaixo,

2|
R
2 |

com condig¢Bes iniciais e de contorno :

CCx%, 00 Ci

]

Co  0<t<= to
CCo, LD

0 t> to

aCCL,t> = 0
ax

tem—se a seguinte solugio analitica

Clx, LI =

{CLA’CX.t) + CaB(x,t2

CiAlx,t) + CoBCx,t3 - CaBCx,t-ted

onde Co e Ci 520 constantes, e

{1zl

A  equacgHo

Civ. 19>

CIV. 20

{IV.&213

CIiv.aa>

O < L <= Lo

t > te

fim" DL

[a 5] Z_L
ACX, 1) = T ECfm,x) exp [E -t — =

m=1

]

CIV.23D

(IV.24D
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2
E CAmxd 2E exp 4 2X
D e CIV. 26
BiCx) = 1 — .
=1 2 {ul. z 2
m fm +d=——4 +ul.
D) g

e[ S Y Jaxp 0% _ 0 _ Wt _ Dt
®ECAm, x> {7 T{ 2D xplan HY 1D z
BzCx,t0= T

z z
m=41 z ulL ul
(o (8] ¢ ]
CIV.272
2fm sin [—’?-Ex]
ECfBm,x) = 3 CIv.28)
o z ul. ul.
™ 2D 2D
1,2
v = u [ 1 + 4 ? ] CIV.29D
u

Os valores caracteristicos m s8o raizes positivas de

fim cotCBmd + ’é’_lls =0 CIV. 30>

O terme Bi(xD) pode ser expresso por uma forma aliternativa

que € mais facilmente determinada :
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Cu-vix + v-u . Cu+vlx _ XE
Sxp 2D VG P 2D D

Bilx) =
Cv—ud
CIV.315
Alternativamente, pode-se empregar a seguinte solugdo
aproximada :

ACx, 4 = exp C-utd {1— L exp CuxD erfe [‘;;‘“‘1.;2]

e CDLD
- —%— exp Cux/D2 erfc L;E:EE;&]
CDLD
F4
_ é [a . uce;—x)+th] expCul /D) erfc [CEL.—xD + ut]
2 oty t’®

uL 1 z

CIV. 320
BCx,t2=Balx, 1D /B4 D CIV.32D
onde :
Cv-ud
Balx) =1 + ——— exp (— vL/D D CIV.342

Cv+ud
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2 el

BaCx,t) = 1 exp [w ] arfc [X——Vt__“
2Chl)

172 ]

i Cu+vlx »—vt

+ - exp —=p erfc —,
=2CDL)

Cv—ud [Cu-v)x - avL ] orfc [ CRL-x> - vt.]
2Cv+u) cD 8(Eh31/2

Cv+ud [Cu—v)x - avx_] orfo [caL—x) + vt,]
2Cv-ud 2D ECDtbi/z

+ hd exp [ EE — pt] erfc [ CaL—x) + vt ]
eulD D 8(Dt31/2
CIV.35)

Fungio EXF CA,B2

Esta fungfo foi definida para exprimir o produto de

uma fun¢gfo exponencial (expl) e uma fungio erro complementar

Cerfcd) como a seguir
EXF CA,BD = exp (A erfc (BD
onde:

a

erfe CB) = = J exp C-15) dr
v n Jm

CIV. 362

CIV.37D

Duas aproximag@es diferentes s3o usadas para EXFCA,BD.
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Para O <= B (= 3

EXFCA.BY % exp CA-B®Catr + azr’+ asr + aet + ast® )

CIV.38)
onde
= 1 CIV. 30D
T = ¥ 5 35750118 .
a1 = O, 2548295
az = -0.2844067
as = 1.421414
a4 = 1.453152
as = 1061405

Para B > 3

EXFCA,BY ~ —— exp CA-B® ~ (B+0.5 A€ B+1..,C B+l.5/

Y n
CB+2. LB + .8 »~ (B+1.23222> . CIvV. 40D
Para wvalores negativos de B, a sequinte relagi3o

adicional & usada

EXFCA,BY = 2 exp CAS - EXF CA,-BY . CIV. 41D

A fungfo EXFCA,BY n¥o pode ser usada para valores

muito pequenos ou muitos grandes dos argumentos A, B . A

fungfo retorna zero para duas condigSes
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|A] > 170 B <=0
ou

(A B%{ > 170 B >0

IV.4 - COMPARACAO ENTRE OS ESQUEMAS DE DIFERENGA CENTRAL E

REGRESSIVA

Este exempleo compara as solu¢des numéricas cobtidas com
as aproximacdes de diferengas finitas apresentadas e a
solugio analitica [12] do problema descrito anteriormente,
com dados obtidos das campanhas de campo realizadas no rio

FParaiba do Sul [151

Dados
1 - Concentragdo inicial = 0.0 mgsl em todo o trecho
2 - Injegdc continua a montante com concentragfo igual a

7.0 mgrl

3 - D =40 [mirs]

4 - U =0.80 [m=]

85 - Ax = 5800 {m]

6 - AL = 240 ([s]
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7 - Duragl3o da injeglc = 6GO0OAL

8 - Numero de Peclet = 10.00C

8 - Condi¢do inicial

CCx,00 =0 . 0O < x < BOAx
10 - Condigio de contorno de montante
7 O < L <= 60AL
CCO, LD =
Q t > 80AL
i1 - Condi¢3o de contorno de jusante
ac _
= C(80Ax, L =0 , t > 0
Os resultados s3oc mostrados nas figuras CIV. 4>

CIV.9) a seguir.



51

1 2 — ANALITICA
) e STEP = 20
1 i T.REAL = 4800.0{a]
7.50 |-[ - £0.00 [ain]
(j"“ PECLET = 10.00
: k Courant = (.3840
< 6.00 |~ r Phifusivo = 0,0384
o . DELTAX = 500.0 [n)
=3 I DELTAT = 240.0 {a)
— as0fF U U= 0.80 (n/s]
W B D = 40.00 [#2/s)
= : K = 0.00000000
(=) 3,00 - l:
1.5 L
0.00 2 N
b 15 30 43 60 78 I S
NOS
SIMULACAQ Dados
Fig. IV.4 - Diferenca Central para FPe = 10
B — ANALITICA
7.00 T - STEP = 20
\\'._ - - DIF. REGRESSIVA T.REAL = 4800.0{s]
&.00 — . - 80.00[.1n]
\: PECLET = 10.00
— s00f Courant = 0.3840
o [ POitusivo = 0.0384
~~ : DELTAX = 500.0 (m]
g a0 | DELTAT = 240.0 (s]
= } U=0.80 [n/s]
Poa.00 D = 40.00 [m2/a}
b 3 K = 0.00000000
5 i
SR
sl
A\
o'oo :SE\L 3
5 16 a0 8 &0 78 ™
NOS
SIMULACAQ Dados
Fig. IV.8 - Diferenca Regressiva para Pe = 10
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' — ANALITICA
10.50 | STEP = 40
4 =~ = = DIF. CENTRAL T.REAL = 9600.01s]
8.00 [ [ = 160,00 {min)
I \ PECLET = 10.00
—_ A Courant = ©.3840
— 7.50 J\!‘ POifusive = 0.0384
~ 11 k DELTAX = 500.0 (m]
gl oo~ |, T DELTAT = 240.0 {s)
[N— ". U=0.00 [./81
- s b . D w 40,00 (m2/e]
W . K = 0.00500000
= \:
8 3.00 | 1
1.50 |- "'.
\:
0.00 i >
B 15 30 P 60 7 88
NQS
SIMUILACAD Dados
Fig. I1V¥.6 - Diferenca Central para Pe = 10
b — ANALITICA
7.00 S STEP = 40
N - — " DIF. REBRESSIVA T.REAL = 9600.0 (s}
6.00 [ 3. = 160.00 [nin]
v PECLET = 10.00
— - : Courant = 0.3840
— 8.00 t FDifusivo = 0.0384
~ : DELTAX = 500.0 (m]
g’ 400 [ i DELTAT = 240.0 [s)
= , - U=0.80 [w/n)
- a0 b } D = 40.00 {w2/a]
5 T : K = ©0,00000000
g !
O 2.00 \
1.00 |- R
2N
ooy RS P 3 o - P S
Qs
SIMULACAQ Pados
Fig. IV.7 - Diferenga FRegressiva para Pe = 10
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@oolk — ANALTTICA
— — ~ DIF. CENTRAL STEP = 60
T.REAL = 14400.0(s)
10.00 + !1 = 240.00 Inin]
1\ PECLET = 40.00
= \ Courant = 0.3840
~ 8.00 - a ’\ ! { PDifusivo = 0.0384
o _._:,!.‘..L.... -l DELTAX = 500.0 [a}
(= [ i ' DELTAT = 240.0 (8]
— 8,00 |- v ’ r U=290.80 [n/8]
O v D = 40.00 [n2/a]
v b K = 0.00000000
Z 400 -
(=) ‘ 1:
() .
2.00 |- "-,
\
i
0.00 hACH N
0 15 30 & 0 78 80
NOS
SIMULACAQ Dados
Fig. IV.8 - Diferenga Central para Pe = 10
— ANALITICA
7-00 N — — - DIF. REGRESSIVA STEP = B0
- T.REAL « 14409.0 [¢]
6.00 | v = 240.00 [nin]
\: PECLET = 10.00
~— 500 - Courant = 0.3840
Q v PRifusivo = 0.0384
o | - DELTAX = 500.0 (m)
2 400 1 DELTAT = 240.0 (s]
) ! U=0.80 {ns8)
¢ deof i D = 40.00 [m2/s}
= 4 K = 0,00000000
5 .
IE] 2.00 P ..\
Z.\
1.00 | A
-\
FERN
0.00 S 5
3 16 30 & 60 75 80
NQS
SIMULACAQ Dados
Fig. IV.9 - Diferenga Regressiva para Pe = 10
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IV.5 - ANALISE DOS RESULTADOS

Podemos observar, com relacfio a solugio por diferenga
central, a formagio de oscilag¢Ses a4 montante da frente de
onda que aumentam ao longo do tempo. Esse comportamento
oscilatdrio ¢ devido a aproximacio de diferenca central do
termo advecltivo. Para evitar-se o problema de oscilag@es, &
comum utilizar-se a solug®o por diferenca regressiva para
este termo. Porém, a aproximagio de diferenga regressiva
apresenta problemas numéricos de amortecimento da frente de
onda . Az imprecis®es desse esquema s3c devidaz A
introdugfo de um coeficiente de difusic artificial ao
problema, © chamado "upwind” .Uma forma de se amenizar
esses problemas &€ se fazer o refinamento da malha.
Entretanto, para problemas préiticos de engenharia,
especialmente se tratando de modelos para escoamentos
turbulentes em regime nic permanente, essa solugfio se torna

impraticavel.

IV.6 - METODO QUICK

A formulag3o do algeritmo QUICK utiliza um esquema de
interpolag8o quadratica com Lrés nods, sendo dois simétricos
e um assimétrico a montante, para o calcule do valor de ¢

no ponto r, como mostra a figura CIV.103.
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Fig.C(IV.103 - Interpola¢io regressiva quadratica para ¢r

A faormula resultante para espagamentos de malha

constantes ¢ dada por

¢r=%c¢c+¢n3—%cm+¢n_a¢c) CIV. 42D

Esta expressio ¢ obtida considerando a curva acima como
sendo uma paribola que passa pelos itrés nds. Dessa maneira,

podemos escrever que
D = a X+ bx + ¢ CIV. 43D
onde a e b e ¢ s30 constantes a determinar

Pontos : C Ax,¢cd
C24x, ¢rd

¢ O,¢Ld
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2 . .~

Fig.CIV.11) -Eixos coordenados para interpolacio de ¢r

Aplicando a expressZo (IV.43) aos pontos L, C e R de

acordo com o sistema local definido na figura C(IV.11D,

tem—-se

gL = c,

Pc = aAx®+ bAx + ¢u,

@R = daAx" + ZbAx + ¢L. CIV. 44

FResclvendo o sistema, encontramos :

CPr — 2¢c + gLY ~ BAxX" CIV.45)

o
|

o
It

Cdc — ¢r — 3¢LY ~ 2Ax CIV. 462

Substituinde os coeficientes a e b na equagdo CIV. 430

K = PR BbC * gL 2 4dc — ¢m — 3

202 2Ax

x + ¢

CIV. 47D
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Aplicando a express32o acima no ponto r, com coordenada

local x = 3Axw2Z, obtem—-se

¢r=%€¢n—8¢c+¢:..) +%C4¢c_¢n—3¢nn+¢L

CIV. 482
Rearranjandc a expressio acima
1 1

O esquema pode ser interpretadec come sende uma
interpolagfo linear corrigida por um termo proporcional a
curvatura de uma parabola. Para a modelagio do gradiente
Cd¢p dDr, a tangente ac nd no centro do intervalo &
mostrada na figura IV.10 . E uma propriedade da parabola
que a ineclinagcfo da tangente na mediatriz entre dois pontos
é igual a inclinagfo da corda que liga estes pontos, isto

e,

[@] o @R — @C CIV.S0)

C@rd

Fig.{IvV.12) - Interpolacdic regressiva quadratica para ¢l
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Analogamente, a Figura (IV.1&) mostra a construg¢io para ¢l

e ca¢/ax3L. As férmulas correspondentes s3o :

¢>L=1TC ¢L+¢c3-.--’é-c¢p+¢c_a¢m CIV.5B1)

[ %xé]f% CIV.S2)

As férmulas (IV.49) a (IV.520 sAo apropriadas para
regime permanente em que o numero de Péclet & grande . As
férmul as correspondentes para regime nfo-permanente serido

descritas na préoéxima seg3io

IV.6.1- Analise de estabilidade de Von Neumann

£ instrutivo se fazer uma anaAlise para investigar a
estabilidade do medelo unidimensional C(QUICKD, usando
diferenga progrezssiva no Lempo CCexplicitol e valores

constantes de A, u, D e Ax :

K+ k k k kK k K
dc — pc _ u Cgr — @) + D (L + ¢r — 2¢D
At hx A
CIV. B3
onde :

@c = g, @PL = ¢i-1, @R = i+t , CIV.840
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@r = 1? Chi + @ied — % Cimt + Qivt — 2P CIV.55)

al lT Ci-t + D — _;.. Cpi-z + ¢i— SPi-1D CIV. 56D

Multiplicando {IV.53 3 por At e passando todos os termos em

k para o lado direito, resulta

k+1 k k k k k

_ 1 7 3 3
b TH O [ g % B8P T B %Y B ¢L+1:}
K k k
race  to,, — 2 D CIV. 572

onde Cr ¢ o numero de Courant, dado por

Cr = CIvV.58d

o = DAt CIV. 59D

As condigdBes de estabilidade do método QUICK [1] s3o

CIV.B801
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IV.7 - METODC QUICKEST

Em escoamentoz nIEo permanentes onde a adveccio é
predominante (isto &, difus3o pequena ) os solutos
dissolvidos no meio sfo transportados com a velocidade
local do fluido . A figura CIV.130 mostra esta idéia para
uma direcio coordenada onde, por gsimplicidade . a
componente da velocidade € suposta constante. A equagic de

diferengas finitas para advecgdo pura pode ser escrita na

forma
Cpi - i) = u Cfl — ¢pr D CIV.61D
- at - Ax

~

onde ¢ representa os valores meédios no cenitro do intervalo
para um Iincremento de tempo AL . Usando-se interpolag3o
linear entre os valores nodais, os valores médios no centro
do intervalo podem ser estimados assumindo que o perfil ¢ &
transladado para Jjusante sem sofrer modificacBes

Tomando-se como referéncia as figuras (IV. 143 e (IV.14a),

pode ~S5e escreveaer

k
k k
= _Pi-t — Pl Y e _ uAt 0 .
te = g = WAtz T Y T Eax (et - 90
CIV. 523
k k
LY L - -+ 4
G o= Bt * P y CIV. 63)
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Logo

k k k k
Gu= Bt T AU, B g — g0 CIV. 84D
Como,

1 k k k "
= = Cgi-t + @id — Cr C@i — gi-1D ]
43
ulr |
\ \‘\ ¢|
~J L
~
~
~ ¢r
VN
| 1}‘/;\\1(3?—&1)
pto) r e
i-1 _ i i+l ‘ X
L Ax

Fig.IV.13- Estimativa dos valeores médios assumindo

advecgio pura (para velocidade constante
a curva dada por ¢@L) & simplesmente
transladada para a direita de uma.

disténcia uAt.?>

CIV. 8655
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¢
]
~
- ~
vt > \éi\

\""--.\

| ullt/2
r

i-1 i it X
Ax

Fig.IV.14~ Estimativa da convec¢io dos valores médios
$l e Er, assumindo interpolagfo linear entre os

valores nodais para (LD

it ulTt/2

-
Ar—.—.

Ax

v
Figura IV.14-a~ Estimativa de ¢
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Anadlogamente, pode-se escrever

~ 1 k k k k
b = = [Cch v > —Cr e — B D ] CIV.B6)

Substituinde as expressdes (IV.65) e C(IV.668) em

CIV.61) e rearrumande, obtem—-se :

CIV. 872

que & equivalente a aproximagfo progressiva no tempo,
centrada no espago para o caso de advecgfFo mais difusHo,

com coeficiente de difusSc u At 2.

L

s
Assumindo-se que a mesma estimativa de ¢t e ¢ possa
r
zer feita quande a difusSo natural se faz presente, a

equagdo da difusf3o - advecgio completa fica sendo

2
k k
k Cr k

k+i k Cr k
2 C¢L+1— ¢i—13 * Cofisico + 2 ) C¢t-1+¢L+1£¢L3

¢, = b-

1N

CIV.B683

Un procedimento similar pode ser feito em conjunto com
interpolagdo regressiva quadritica . Neste casc os termos

de curvatura so incluidos na férmula de interpolaglic para
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os valores no centreo do intervalo ; ¢ consistente, entio
incluir termos de curvatura similares na modelacio do termo
temporal

A aproximacio de diferencas finitas para advecgdo pura,
vista anteriormente na equagio (IV.61D

k+t k k k
g — i oL — ¢r

un -—-—

At Ax

pode ser reescrita da forma :

k+d k 3 k
C i — i D Ax = u C gL — ¢r I At CiV. 690

Isto & uma aproximagcfio que supdSe que Cq‘.)kﬂ— ¢k3 seja
constante ao longo de um Ax Cigual ao valor no ponto iJ, e
aque C(H-¢grd seja constante ao longo de um At (igual ao
valor no tempo k). Para se obter uma relagcfo exata, devemos

integrar os dois lados, da forma :

Axr2 Axr2z At At

k+1 k
J ¢dE—J ¢df=.[ u¢LdT—ju¢rdT
—Axr2 -Axr2 0 ]
AL AE
o= I ¢ CEd dE - J' @ L0 &
o a
CIV. 700

onde
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Cr Ax CIV.71>

f1
o)

o

0.

~
I
(™
&
i

Podemos interpretar, de acordo com a figura (IV.15 , que a
fungic ¢ & projetada para o instante posterior (k+1) a

partir de valores do instante anterior (kD.

¢ k+t

v

X

oy

Fig.IV.1S -Interpretagio geometrica

para a grandeza @u( &

Através da expansdio por série de Taylor podemos aproximar

@l da seguinte forma :

k 2
SLCEY = L — F Gradl +—%- £ Curwt CIV.72)

Integrando
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A¥ k 1 2 1 3

J ewgd dg = ¢ A — ~5— Gradt Af + —— Curvi Af

o
CIV.73)

Coma, por definig®o, tem-se A¥ = Cr Ax

AF k 1 2z 2z 1 8 3

J owgd df = ceax ¢t — —— Crax Gradl + —— Crix Curwvi

(s ]
CIV.74)

Colocando CrAx em evidéncia ,

Fivd k 1 1 z2 2

J e dr = crax [ Pt — ~z— CrAx Gradl + —— Crax Curvt ]

[a ]
CIV.79

onde ,

k k
Gradl = (@i — @i-13 ~ Ax ,
k k k 2

Curvl = Cgi-2 + @i — 2i-1) ~ Ax

k k k 2 -

PL = - (Pima + O — % Curvi . CIV. 76D

Anidlogamentie para ¢r, teremos

k 2
#r — F Gradr +1? £ Curvr CIV.77)

Il

@r CED



87

Integrando :

AF k 4 2 1 3
| erce df = ¢r A{ — —— Gradr A + —— Curvr Af
=]
CIV. 780
Como, por definig¢fo, tem—se A¥ = Cr Ax
AF k 1 z 2 1 a 3
J‘ @rCEd df = Crax ¢r — —— Crax Gradr + —— Crax Curvr
fa] .
CIV. 79D

Colocando CrAx em evidéncia ,

AF k 1 1 2 2
j @rCEY dF = CrAx { ¢r — —5— CrAx Gradr + —— CrAx Curvr ]
8]
CIV.80>

onde ,

k k
Gradr = (gi+t — @I » Ax ,

k k k 2
Curvr = (g1 + @i - 2D ~ Ax
k k k 2
dr = %- Coi + gind — 2% curve CIV.81)

Portanto a aproximacio do lado direito da equagioc (IV. 70D

Yem a ser
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k 1 1 z 2
LD = CrAx [ PL — —— CrAx GradL + - Crax Curvi ]

k 1 1 2z 2
- [ @r — —— CrAx Gradr + - CrAx Curvr ] }

CIV.820
Para calcular o lado esquerdo da equag8o (IV.702,

deve—-se notar que a integral f ¢ df pode ser interpretada

como sendoe a a4rea hachurada da figura CIV.16D

Pi+l

Pela aproximagio do QUICKEST, considerando um sistema local

com origem no ponto i, tem—se

¢ = ax® + bx + ¢ CIV.83)

Portanto :
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Axr2 A2 2
¢ d& = | Cax” + bx + ¢d df
-Awr2 -Awr2
=—g—->{3+2x2+cx]
= —%é A+ e Ax

Calculo dos ceoeficientes a & ¢

x = Ax => ¢ = aAx® + bAx + @i = it ,

% = —Ax = ¢ = aAx® — bAx + @i

If
i

Resolvende o sistema de equacSes acima

a = -1—2c¢t+1+¢~;-1-a¢13

2Ax

Por definigao :
13 k k 2
Curvr = (@gi-1 + giva — SPid ~ AX

logo,

a = — Curvr

obtem-se :

CIV.84)

CIvV.85

CIV.8565

C(IvV.87)

CIV. 885

CIV.89
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O resultade final &

¢ df = Ax C ¢+ 2 curve O CIV. 90

Procedendoe de maneira anidloga para a integral de ¢3 s

chaga-se finalmente A seguinlte express3io correspondente ao

lado esquerdo da equagio (IV. 70D

k+1 z k+1 k+1 2 k+1
LE = Ax [ [ ¢+ é%} Curvr ] - [ i+ %%— Cur vr ] ]

k+1 k AXZ k+1 k
= Ax [ Cpi — @i I + 51 ¢ Curvr — Curvr 3 ]

CIV.91>

Agora, a diferen¢a temporal entre curvaturas pode ser

interpretada aproximadamente da seguinte forma

” . 9 _ agp
equagio do problema : 7 il "~

Portanto : 2 [ i ¢ ] CIV.92)
at

i’;[a“’]:mui{-[a@] CIV. O3
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k+i k
2
2—[ g ¢] = Curvr — Curvr Caproximacio de D.F. no tempod
oL\ ax® at
CIV.94)
2 k k
2—[ g ¢) - Gurve — Curvi Caproximac3o de D.F. no espagod
ax\ ax® Ax
CIV.85>
Temos que :
k+1 k TAt k k
Curvr — Curvr = — —x ¢ Curvr — Curvi D CIV. 865
k ¥
= — € € Curvr — Curvl 2 CIV.G97D

Substituindo as expressSes (IV.78) e (IV.813 enm

CIvV. 820
1 k k 1 k k k
LD = Ax Cr [ S Cgimt + B0 — —— C@iz + @i — 2¢i-0
k k 2 k k k
Cr . , Cr . . .
- = Chi — @i-2d + - Cpi-z + @i — Ei-1Id
1 k k 1 k k i
- k K C:z k X K
— ?’” Cdits — @pid + 5” Cdi-1 + Piva — Spid

CIV.980
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Agrupando os termos semelhantes

k k k k k

LD = Ax Cr [— —%—- Cpive + hi-13 + % Cpivt + gi-1 — 2D
k k k k
+ [ gr _“_}é_d] C @i-z2 — 3pi-1 + 3Ppi — Pi+e D ]
CIV. 89

Substituindo a expressio (IV.97) em (IV.91D

- k+4 k c sz k k
LE = Ax | € @i — i I — é4 CCurv:-—Curvl)]
- kel k ¢ k k k k
= Ax C @i —qbi.)—§£—C¢i-z-3¢t-1+3¢i—¢i+1)]
CIV.1003
Igualando (IV.99) e CIV.100D
K4
k+1 x ce k K Cr k k k
pL = - — C @irt + @it I + —— C Pivt + @i-a — 2¢i 2
Cz N L k e k K
+Cr[ 6"— — - 84]C¢L-2—3¢>L-1+3¢i—-¢t+13
2
k+1 x e k k o k k k
Pi = @i~ = C @iva + Pit I+ Tz C it + Pi-i — gL D

c F4 k k k k
+ 6rCCr—l.‘)C¢t—2—3¢>t—1+3¢>£—¢t+i)

CIV.101>
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Comparando as equagfes (IV.67) e (IV.101), nota-se que
a Unica diferenca & o ultimo terme em C(IV.1012, que n3o
existe em C(IV.67). Mas a equagio acima feoi deduzida
considerando apenas advecgio, & pode ser estendida para o
cazo do problema apresentar uma difus3o natural a . Obtemos
ent3o :

ked  k X k z K x k
Cr

PL = gL — —gi Ciet + @Pi-1d + [oa + o CPiet + Pt — 290

k k k k

2
+ Cr [—-é—c Cr —1 23 + o ]C¢i.-z — Bghi-t + 3Pi — Pi+1d
CIV.10aD

Esta equacio difere da equagdo C(IV.68) pelo

aparecimento de uma quantidade :

1 2 k 4 k k
Cr [ 5 CCr —1 D + }C Pi-z — 3gi-1 + 3L ~ @ivd =
. 1 2 k k k k k k
==L [——é—{Cr——IDﬂx] [C¢:L—1 + hivt — EPidLPpi-z2 + i — 2¢>L-13]
5 2 2 k ¥
= — Cr {75— CCr—12 + a] Ax € Curve — Curvli 2
2 1 2 k k
= Ax Cr [75— CCr=-12 + a] ¢ Curvr — Curvlk 2

CIV.103D
qus & devido a consideragfo dos termos de curvatura no caso

de interpolag¢io regressiva quadritica
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A equaglo (IV.102) também pode ser escrita da forma :

k

kt+1t k 1 k Ax AXZ
L = i — Cr{[—§~{¢i+¢i+13 — ~Ta-Ch“S!‘adr - —6C1—Cr—303CUI“Vr]

- k k r4
_ .}é_ Cpi-+gpd — XX crGraar — X Cl—Cr—BoDCurvl]}

2 2

+ o [ AxGradr — A—; CrCurVr] — [ AxGradt — A—g Cz-CurvL:]

CIV. 1040

como aparece em [11]

Uma condi¢lo necessaria para estabilidade & dada

abail xo

4

¢o €8 = 2Cr) €1 —Crd e ¢ L
a & C1 — 2Cr) se r )

2

€3 — 2Crd CCr — 1D 1
& <= B CaCr — 1O se Cr > —
CIV.105)

Temos ainda a condigio fisica irrestrita :

a >= 0 CIV.10632
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As condigdes (IV.105) £ (IV.1068) s30 necessarias mas
nic suficientes para a estabilidade . Através dos
parametros examinados para uma série de valores a e Cr
pode-se encontrar a regifo de estabilidade para o método

QUICKEST , como mostra a figura CIV. 17D
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0 .'I .2 3 4 5 6 7 B 9 LO L L2

R

Fig.IV.17 - RegiZo de estabilidade no plano Ca,Crd

para o método QUICKEST.



CAPITULO V

APLICACZES E ANALISE DE RESULTADCS

Com o objetivo de mostrar a potencialidade do Modelo,
serio apresentados neste capitulo testes numeéricos
realizados com dados obtidos em estudos anteriores no rio
Paraiba do Sul [15], no trecho situado entre Volta Redonda

e Barra do Pirat

12 EXEMPLO

— Este exemplo compara oz esquemnas de diferenca central,
diferenga regressiva e QUICKEST com uma solugio analitica
conhecida (121, simulando um efluente conservativo, para Pe

igual a 10, 20, S0 e 100 .

12 caso — Pe = 10
U = 0.580 [mrsl
D = 25.00 [m* s
Awxw = 50O Eml
At = 240 [

3

22 caso — Pe = 20
U = 0.40 {m-=s]

D = 10.00 (m°rs]
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Ax = BOO (mi
AL = 240 (=1
Ea ]
32 caso — Pe = 30
g = 1.00 [ms]
D = 10.00 (ms/s]
Ax = 500 fm)
At = 240 [s]
42 caso — Pe = 100
U = 2.00 (mrs)
D = 10.00 [m°rs]
Ax = 500 [ml
At = 240 [s1

O= resultados sio apresentados nas figuras (V.12 a
CV.24) para intervalos de tempo 60 At e 100 At . Podemos
notar que existe um aumento de oscilagBes para o esquema de
diferenga central a medida que Pe aumenta . Para o esquema
de diferenga regressiva ocorre um amortecimento da frente
de onda. O esquema QUICKEST apresenta um excelente ajuste
com a solug¢dio analitica para teodos os valores de Pe

considerados.
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8.00 | . — ANALITICA _
. — — — DIF. CENTRAL STEP = 60
T.REAL = 14400.0(n)
7.0 L 3 = 240.00 {»in]
wihef) PECLET = 10.00
— v Courant « 0.2400
:‘i 6.00 . POifusivo = 0.0240
> : DELTAX » 500.0 [nl
= . DELTAT = 240.0 (s)
~—  4.50 |- | U=0.50 [w/a]
. " D = 25.00 (m2/s]
(23 ‘{ K = 0.00000000
o 00 i
© I
1.80 | i
0.00 5 >
0 15 6 s ) 78 od
NOS
SIMULACAD Dados
Fig. V.1 - Dif. Central para Pe = 10
~ ~= ANALITICA
9.00 N o, et STEP = 80
p T.REAL = 18200.0(3]
el o | = 320.00 {adn}
F‘T“1 PECLET = 10.00
— sl | ° ¢ Coursnt = 0,2400
— : 3 PDifuBive = 0.0240
B | I DELTAX = 500.0 [n]
D 4w ; DELTAT = 240.0 [s]
= f : U= 0.5 [ms]
© s b L D= 28.00 [n2/s]
O f :
£ X = 0.00000000
5 :
o 1.% E
0.00 I—I .
K
oy n P p P = P
NOQS
SIMULACAQO fladas

Fig. V.2 - Dif. Central para Pe

10
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B e — ANALITICA
7o N PeseESS STEP = 60
B - - TR VA T.REAL = 14400.0(a)
s.o0 M = 240,00 (win)
. PECLET » £0.00
— 00 : Courant = 0.2400
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T~ ‘ DELTAX = 500.0 [n)
g’ 400 [ ' DELTAT =~ 240.0 (s}
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:o3.00 s D= 25.00 [m2/u)
o 1 K = 0.00000000
= :
8 2,00 | '\
A
1.00 |- i
Y
0.00 ENR. —
18 20 8 50 7 80
NQS
SIMULACAQ Dados
Fig. V.2 - Dif. Regressiva para Pe = 10
. ~ ANALTTICA
7Y Y - STEP = 80
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g 1 \ K = 0,00000000
S awf t A
t 1\
1.00 —): E !
i ERY
0.00 jo- - N
0 1 90 P ) e )
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SIMUL ACAQ Dados
Fig. V.4 - Dif. Regressiva para Pe = 10
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B — ANALITICA
. STEP = 60
v - - = oSt T.REAL = $4400.0(s)
6.00 | | = 240.00 Ensn]
i PECLET = 10.00
— i Courant = 0.2400
"y 4.5 : PDifusivo = 0,0240
o i DELTAX = 500.0 [n]
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3 D= 25.00 (s2/s]
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Fig. V.8 - QUICKEST para Pe = 10
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0.00 Lo \
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Fig. V.8 - QUICKEST para Pe = 10
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T.REAL = 14400.0 [s}
7.50 = 240.00 [nin}
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o K = 0.00000000
< 3.00
5
(]
1.50
0.00 —>
30 a8 60 78 a0
SIMUL ACAD Dados
V.7 - Dif. Central para Pe
wee - — ANALITICA —
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— ANALITICA
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Fig. V.10 - Dif. Regressiva para Pe

=20
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780 — ANALITICA _
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—— 3.00 |- - : U =0.40 [m/s]
Q. f i 0 = £0.00 [m2/s]
: 1 K = 0.00000000
% 1.50 | :
i
- [ .
: 1
0.00 |4 e
-1.50 >
b 15 ad & 60 72 o0

NOS
SIMULACAQ

Dados

.Fig. V.12 - QUICKEST para Pe
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Fig. V.14 - Dif. Central para Pe = 50
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Fig. V.16 -~ Dif. Regressiva para Pe = 50
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780 — ANALITICA _
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Fig. V.18 - QUICKEST para Pe = S0
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22 EXEMPLO :

— Este exemplo apresenta uma comparagfo do QUICKEST com uma
solugBo analitica (121 para um caso simplificado com
paraAmetros constantes, para um problema de injegio de curta

duragioc de DRO .

DADOS :
- 12 caso PECLET = 7.5
U = 0.45 ([mss]l
D = 30.0 (m/rs)
Ax = 500 {m)
AL = 240 [s]
K = 0.0000101 {-s]
- 2%cas0o PECLET= 15.0
U = 0.90 Iimrsl
D = 30.0 [mirs]
Ax = 500 [m]
At = 240 {s]
K = 0.0000101 [r=]

Az salidas com os resultados sio mostrados nas figuras
(V.25 a (V.323 .Podemos notar que o modelo n3o apresenta
problemas de oscilacBes e amortecimento da frente de onda
de peoluente para valores do nimero de Peclel de interesse

pratico
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Fig. V. 26— Comparagdo com Solugio Analitica para Pe = 7.5
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Fig. V.27- Comparac¢fo com Solu¢ioc Analitica para Pe = 7.5
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Fig. V.28- Comparagio com SclugHo Analitica para Pe = 7.5
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Fig.V.29- Comparagfo com Solugfo Analitica para Pe = 15.0

1 DBO ANALITICA
s - -
. autckesT STEP = 40
. T.REAL = 9600.0[s}
6.00 |- - = 160,00 [min]
|3 PECLET = 15.00
— { Courant = 0.4320
Q 4.50 |- PDifusivo = 0.0288
o t DELTAX = 506.0 [m]
=S § DELTAT = 240.0 [s]
= 3.00 |- ( U= 0.90 In/s]
o 0 = 30.00 [m2/s]
=2 i K = 0.00001010
5 1o -
O \
0.00 | .
-1.50 >
0 5 30 a5 80 75 ag
NOS
SIMULACAQ Dados

Fig.V.30- Comparagio com Solugfio Analitica para Pe = 15.0
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Fig. V. 32- Compara¢ic com Solugdo Analitica para Pe = 185.0
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32 EXEMPLO :

— Este exemplo visa comparaf os modelos QUICKEST e QUALZE
com uma solugico analitica (121, para um caso simplificado
de injeg¢do continua de Fenol com parametros fisicos médios
relativos ao rio Paraiba do Sul [151. O modelo QUALZE (4]
desenvelvido pelo United States Environmental Protection
Agency ¢ amplamente utilizado no mundo inteiro e emprega um
esquema de diferenga regressiva para o termo advectiveo, o
que provoca um amortecimento da frente de onda, conforme
pode ser visto a sequir.

DADOS

1 - Concentrag¢X%o inicial da substincia = 0.0 mg-l

2- D = 29,02 [mersl
3- U = 0.66 [m/s]

4- A = 320.30 {m®]

S- Ax = 500 [m]

B- At = 240 {s]

7- Duragfo da injegio : 30CAL
8- Concentragfo de injeg¢io : 10 mg-rl

a- N2 Peclet = 11.30

As Figuras (V.33) a (V.38) apresentam os resultados
para os niveis de tempo 30At, 60AtL, QOAt, 120At, 150AtL e
180At . Pode-se observar a concordincia do QUICKEST com a
solugio analitica e a difusio artificial intreduzida pelo

QUALZE.
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Fig. V.34~ Comparacgio QUICKEST, QUALZE e solugio

analitica para Fenol.
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V.36 - Comparagfo QUICKEST, QUALZEE e solugZo
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Fig. V.37 - Compara¢fo QUICKEST, QUALZE e solugio
analitica para Fenol.
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42 EXEMPLO

— Com a finalidade de verificar a potencialidade do modelo
QUICKEST na zsimulacio simultinea de varios efluentes, neste
exemple vamos compara-lo com o QUALZE (41 , para um
acidente simulade no rio Paraiba do Sul, com injegZo
continua de varios efluentes. Analisa-se também, a wvariag3o
de concentra¢fo de oxigénio dissolvide no rieo. O=

parametros U, D, A variam a cada irecho

DADOS

1 - Cencentrac®a inicial das substancias

DBO = 0.0 mg.-1
Fenol = C.0 mg-1
Nitrog. Org. = 0.0 mg-1
Aménia = 0.0 mg-1
Mitrito = 0.0 mg.1
Nitrato = 0.0 mg-1
oD = 0.0 mg-1

2- Concentragfo de injegdo das substiancias

DBO = 7.0 mg -1
Fenol = 10.0 mg-1
Nitrog. Org. = 1.0 mg-1
Amdnia = 5.0 mg.-1
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Nitrito = 2.0 mg.1

Nitrato = 2.0 mg.1

oD = 6.0 mg.s1
3- D = DX [mrs] 0 <= x <= 40 Km
4- U = U [mrs] 0 <= x<= 40 Km
B- A = ACX) [m°] O <= x<= 40 Km
B- Ax = 500 [m]

7- At = 240 (=)

8- Duragio da injegdic : 300At

9- Intervalos de apresentagfo de resultados
30AL, 90At, 150At, 210At, 240Ate 300AL

10- NZ%Peclet = 11.66 (médiod

As figuras (V.38 a (V.81) apresentam os resultados
dos modeleos QUALEE e QUICKEST para os seguintes efluentes:
DBO, Fenol, Nitrogénic Orglnico, Amédnia, Nitrito, Nitrato e
oD.

Pode-se observar, tomando-se por base dados do rio
Paraiba do Sul, um amortecimento da frente de onda para
todos os poluentes no modelo QUALZ2E | Nota-se, também, que
os esgquemas tendem para a mesma solucio em regime
permanente, quando a frente de onda ja foi completamente

dispersada.
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Fig. V. 40— Compara¢io com QUALZEE para DBO.
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Fig.V. 46~ Compara¢3o com QUALZE para Fenol.
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Fig. V. 48- Comparag¢fo com QUALZE para Fenol.
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Fig. V.50~ Compara¢io com QUALZE para Fenol.
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(mg/1)

CONC.

1.03

0.79

0.60

0.45

0.30

0.00

N

NITROGENIO ORG.

v, NLThRUBENLU Unb. — QUALZE
et — — — GUICKEST
“"""'-—".."‘:_:M““
: 3
\
-~ !
L\
“ﬂ
L 4
i ‘ |58
v
- v
\
\\
b B 1§ 23 3 38 i

DISTANCIA (Km)

STEP =210

T.REAL = 50400.0 s}
= 0.58(di=]}

PECLET » 4£.39

Courant = 0.3172
PDifusivo = 0.0279
DELTAX = 500.0 (m]
DELTAT = 240.0 (s}
U« 0.66 [m/a]

D = 28.02 [wa/s)

SIMULACAO BIO PABAIBA DO SUL

DADQGS

Fig.V.84- Comparag3do com QUALZE para Nitrogénio Org.
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Fig. V. 85— Comparagfo com QUALZE para Nitrogénio Org.
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Fig. V.56- Comparagio com QUALZ2E para Nitrogénioc Org.
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Fig. V.58- Comparac¢3do com QUALZE para Amdnia
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> AMONIA
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Fig.V.59- ComparagZoc com QUALZE para Aménia
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Fig. V.80~ Comparag¢fo com QUALZE para Aménia




113

T AMONIA -
el it STEP =240
"‘*"*«--N - T.REAL « 57500.0(s]
4.50 e = 0.57[dis]
T PECLET = 41.39
—_ RO Courant = 0.3172
= 3.75 A PDifusivo = 0.0278
E R DELTAX = 500.0 [a]
= DELTAT = 240.0 [a]
E sl \ U~ 0.65 [n/s]
U. “ b= 20.02 [m2/6]
S 2=t E|
o P
f
1.50 L.
\
\ LY
>y S S S SR ”
DISTANCIA (Km)
SIMULACAQ RIO PABAIBA DO SUL DADOS
Fig. V.81 - Comparag¢Zo com QUALZE para Amdnia
4~ AMONIA _
5.00 [ U T et STEP =300
sy T.REAL = 72000.C {8}
4.80 [ . = 0.83{d1a]
“\-\"“ PECLET = 11,39
o er B POfunivs = 0.0273
:5 ¥ ", DELTAX = 500.0 [m}
s 4.4 b v DELTAT = 240.0 [sl
— 'TT:j? ..... U~ 0.66 [w/8}
U' 420 . D =29.07 [m2/a)
5
o 4w
3.80 -
g 8 15 ) 30 a8 >
DISTANCIA (Km)
SIMULACAO RIO PARAIBA DO SUL DADOS

Fig. V.62~ Comparagfo com QUALEE para Amdnia
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Fig.V.684d- Comparagio com QUALZE para Nitrito
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Fig. V.85~ Comparac¢fo com QUALZ2E para Nitrito
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Fig. V.B6~ Comparag¢fo com QUALZE para Nitrito
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Fig. V.88~ Comparag¢io com QUALZE para Nitrito
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Fig.V.69- Compara¢3o com QUALZE para Nitrato
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Fig.V.70—- Comparagfo com QUALZ2E para Nitrato
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Fig.V¥.71- Comparagio com QUALZE para Nitrato
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Fig. V.72~ Compara¢3o com QUALZE para Nitrato
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Fig.V.73- Compara¢io com QUALEE para Nitrato
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Fig.V.74- Comparacgio com QUALZSE para Nitrato
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Os dados utilizados 'na calibragio do models de
qualidade de Agua foram obtideos fundamentalmente de ensaios
“in situ" com tragadores (151, realizados no rio Paraiba do
Sul. Foram realizadas 4 C(quatrod campanhas com tragadores
fluorescentes para diferentes condigBes de escoamento, com
vaz®es variando de 272 a 638 mss. A partir desses ensaios
foi possivel determinar os parametros de transporte e
dispers3a nas varias se¢Bes do rioc e suas caracteristicas

hidrodinamicas.

Ensaio de Campo

Um ensaio de tragadores consiste, basicamente, na
injecio instantinea da substiancia tragadera em uma das
segdes do rio e na medigdio das respecltivas concentra¢de=s do

tracador nas se¢Ses a jusante, figuralV.g1)d

INJECAQ MEDICAD MEDIGAO
DO TRAGADOR

Fig. V.81- Esquema de ensalo de tragador.
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Apds a injecdo e sob o efeito da advecgio, as
particulas de tragador misturadas com a agua deslocam—se
para Jjusante. Simultaneamente, sob o efeito conjunto da
difusfo molecular e da difus3dc turbulenta, inicia-se o
processo de dispers8o do tragador nas tres diregdies do
espaco.

A dispersfo na vertical completa-se rapidamente
passando o processo a partir dai a ter caracteristicas
bidimensionais. A distincia necessiria para que a dispers3o
lateral se complete depende das caracteristicas do ric e do
escoamento. A dispersic longitudinal, quando se trata de
substincia conservativa, continua indefinidamente.

Os dois tipos de tragadores comumente utilizados em
estudos ambientais sdoc os radicativos e os fluorescentes.

Devido a facilidade de utilizag¢io e a maior economia,
optou-se pela utilizagfo de tragador fluorescente.

A mediglio das concentragBes de tragador ¢  feita
tirando partido daszs suas caracteristicas de fluorescéncia
utilizande um aparelho especifico ., o fluorimetro .

O fluorimetro & um equipamento que mede a intensidade
da luz emitida por uma amostra de Aagua contendo uma
substéncia fluorescente, sendo a intensidade da
fluorescéncia emitida diretamente proporcional a quantidade
de substincia presente na amosira. Mediante calibracgio
adequada, as valores de flucorescéncia dados pelo
fluorimetro sdo transformados em valores de concentragifo de

tragador.
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SEGXO LOCALI ZAGKO DISTANCIA A SECXO
INICIAL CKmD

O Emissario da CSN C.0

. e v st chs e
- este e i e
. opicto de minvecat s
. e varoen sesre .
- opacic varsen sieore ma
. Clotirin de 0t ocitia e

Tabela V.1- Dados das segfies de medi¢fo estabelecidas

ne rio Paraiba do Sul
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RIO PARAI;BA DO SUL

(TRECHO VOLTA REDONDA - BARRA DO PIRAl - RJ )

BARRA DO PIRAI

DERIVACAO PARA

PINHEIRAL 0 RO DE JANEIRC

YOLTA REDONDA

Fig. V.82~ Localizagfioc das se¢BSes de medigio

no rio Paraiba do Sul.
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N VAZRO SECAD D U

- Cm /5D Cm” =) (m sd
e A iG.80___ 0.72____
e 2 24.720___ 0.69 ___
1 a7m a______TC 28.50_______ a.e3____
e a__________az.z0_______ a.66____
5 _as.o0_______ o.64 ___
e & _____a@.00_______ 0.63__
A _at.ea_______ °.77____
e _ z2__ . 28.20_______ o.82____
> 242 oo a_________at.oo ______ c.8z____
e a_ 28,70 _____ 0.86____
o 5 _________zi.900_ _ 0.70____
S & _ s1.00_______ c.e5
T 6.30_______ a.72____
ez 27.90_______ o.ea____
= BIE 0000 —————— N gt o
A 30.70_______1.04____
o s _ ze. 00 o.e6 ___
I & o 32.00_ ______1.05____
T A ___13a.so0____ °.74____
e _ 2__________ at.e0_ ___ o.79 ___
4 coa a_____ T~ za.o0_ ______ o.25____
e a 31.?20_______ o.78____
e _ 5 o __ as.oa_______ a.z3____

-] a4, 00 Q.75

Tabela V.2 - Resultados obLidos nas varias

campanhas de medic3o.
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52 EXEMPLO :

- Este exemplo visa comparar o modelo QUICKEST com os dados
obtidos da Campanha N 4 realizada em 15/12/87 no rio
Paraiba do Sul [{15] para uma wvazdo de referéncia igual a
204 m®/s . A figura (V.82 mostra a localizac¥o das seis
se¢®es situadas num trechoe de 40 Km compreendido entre o
pontoe de confluéncia do emissario geral da CSN (Companhia
Siderdrgica Nacional) com o rio Paraiba do Sul (Se¢fo-07 e
a elevatéria de Santa Cecilia em Barra do Pirai (Seglo—- B).

Os parametros U, D e A variam a cada trecho .

Az figuras (V.83) a (V.86) mostram uma comparagdo
entre as curvas de passagem medidas nas secles 3, 4, 5 e B
e a calculada pelo modelo QUICKEST . O tragador utilizade &
Sulforodamina B, simulado como conservative. Os resultadeos
simul ados pelo model o s3o bastante satisfatdrios
proporcionando um ajuste excelente aos dados obtidos no

campo.
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Fig. V.83~ Curva de passagem medida e simulada na seg¢io 3

N SULFORODAMINA B
6.00 [ STEP = 200
¢~ CANPANHA
5.00 —— — GUIOKEST TRt o oo b e
PECLET = 42.06
~—~ 4,00 [ Courant = 0.3648
~t PDifusive = 0.0302
B i DeltaX ~ 500.0 [w)
e 3% DeitaT = 240.0 [o]
= U =0.76 (w/s]
* 2.00 F D= 31.50 [m2/s}
% K = 0,00000000
8 1.00 1~ SECAD-4
0.00
et A SR S S S S SR B
TEMPO (h)
SIMULACAQ _RBIO PAHAIBA DO SUL DADQS

Fig.V.84- Curva de passagem medida e simulada na segSo 4
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2 SULFORCDAMINA B
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Fig.V.85- Curva de passagem medida e simulada na seqgic ©
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Fig.V.86- Curva de passagem medida e simulada na se¢dc 6




131

CAPITULO VI

CONCLUSSES E RECOMENDACTES

Um dos principais objetivos deste trabalho foi mostirar
a potencialidade do esquema numérico QUICKEST de diferengas
finitas aplicado 4 simulag¢fo do transporte e dispers3o de
poluentes biodegradaveis em rios.

Decidiu-se modelar oiteo efluentes de maior interesse
{fenol ,cianeto, demanda bioquimica de oxigénio, nitrogénioc
orginico, amdnia, nitrito, nitrato e oxigénio dissolvidod
com base na equa¢ioc de transporte de massa unidimensional ,
com termos de reagfo especificos para cada substéncia
simulada. O modelo pode ser facilmente estendido para o
estudo de outros efluentes, desde que se disponha de termos
de reacio adequados.

Os parametros de transporte e diluig3o utilizados
foram cbtidos anteriormente pelo Laboratério de
Tragadeoresda COPPEAUFRJ através de medigdes realizadas no
rio Paraiba do Sul [195].

O modelo ¢ de facil compreensic e versatilidade. O
tempo de execugio estid relacionado com o niimero de
censtituintes do sistema e o numero de passos de tempo
simulados, mas o programa € suficientemente pequeno para
poder ser wusado em microcomputadores do tipo XT ou AT.
Tipicamente, a solugfo do exemple I demorou 1,5 minutos
para 80 néds e 100 passos de tempo, em um micro-computador

EBC/XT com co-processador aritmético.
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Para se peder aplicar o medelec a um problema real
faz-~se necessaria a obteng3o de maior quantidade de dades
geométricos e informagBes significativas de campo com
relagio aos dados de gualidade de agua no trecho simulado,
de forma a se obter uma calibragio perfeita do modelo.

Baseado nos resultados obtidos com este trabalhao,
recomenda-se a utilizagcZo do modelo QUICKEST para controle
e planejamento de polui¢io em rios, podendo ainda ser
empregado para avaliar sua capacidade de recuperag¢io para

diferentes niveis de descarga de poluentes.
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