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Resumo: Apesar de as aguas subterraneas possuirem grande importancia estratégica,
vém sofrendo varias pressdes em decorréncia do aumento da quantidade de éareas
contaminadas por atividades industriais, urbanas e agricolas. Com isso, é urgente um
gerenciamento que leve em consideragao tanto a probabilidade de ser identificada uma
concentracdo superior a uma concentracdo aceitavel, P;, quanto o0s custos da
contaminacao, i.e. que considere o risco relacionado com as areas contaminadas. No
entanto a determinacdo da P; é complexa devido as incertezas intrinsecas dos
parametros associados ao transporte de contaminantes. Assim, neste artigo busca-se
mostrar um exemplo de aplicacdo da obtencéo da P; através de uma andlise probabilistica
do transporte unidimensional de contaminantes em meio poroso saturado, usando
simulacdo de Monte Carlo. Os resultados mostram que pequenas variagcbes na
concentracdo inicial (de 10 para 15 mm/m®) podem levar a P; a um incremento de até
guatro ordens de grandeza. Além disso, com o aumento do tempo de analise ocorre
aumento das P; para uma mesma concentracdo inicial. Este trabalho evidencia a
necessidade de rapida contencédo e identificacdo de vazamentos, reduzindo as P: e
consequentemente, os riscos envolvidos. Por fim, espera-se estimular o uso de analises
probabilisticas permitindo um melhor gerenciamento das aguas subterraneas e,

consequentemente, de toda a bacia hidrogréfica.
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1 INTRODUCAO

As aguas subterrdneas possuem grande importancia estratégica, principalmente
em paises que sofrem com escassez hidrica e ambiental. No entanto, esse recurso vem
sofrendo varias pressdes em decorréncia do aumento da quantidade de areas
contaminadas por atividades industriais, urbanas e agricolas. Com isso 0 gerenciamento
dessas éareas tem se tornado essencial na manutencdo da qualidade dos recursos
hidricos subterraneos (Hirata, 1993). No entanto, a gestdo de areas contaminadas nao é
apenas uma questao de comprovacao se um local esta ou ndo contaminado e se um local
deve ser remediado, mas também como e se o site deve ser corrigido e quais 0s custos
dessa contaminacao (LEMMING, FRIIS-HANSEN e BJERG, 2010). Envolvendo, entédo, a
andlise, avaliacdo e gerenciamento de risco. O risco é definido como a probabilidade de
falha i.e. probabilidade de ser identificada uma concentracdo superior a uma
concentracao objetivo, ou aceitavel, determinada por algum 6rgdo ambiental, multiplicada
pelos custos esperados de falha (consequéncias), dessa contaminacdo (FREEZE et al.,
1990 e ISSMGE, 2004). Os resultados de uma boa analise de risco subsidiardo as
tomadas de decisdes e permitirdo a reducdo dos impactos sobre as dguas subterraneas

e, consequentemente, sobre toda a bacia hidrogréfica.

Nota-se que a determinacdo da probabilidade de determinado contaminante estar
acima dos valores aceitaveis para agua subterranea € uma etapa essencial na analise de
risco. No entanto, para a determinacdo da probabilidade de falha é necessario que se
conhecga 0s mecanismos de transporte de contaminantes e de fluxo de agua na area, o
gue nem sempre se da de maneira simples. Isto porque os sistemas fisicos possuem

incertezas intrinsecas (ou inerentes) associadas, i.e., incertezas correspondentes a
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aleatoriedade natural dos fendmenos fisicos, quimicos, biolégicos e atmosféricos aos
guais possam estar relacionados (HAMED, BEDIENT e CONTE,1996). A incerteza dos
parametros fisicos em problemas de transporte de contaminantes em subsuperficie é
ubiqua. Ela se manifesta desde a heterogeneidade de base da formacao do aquifero até
a incerteza relativa as propriedades quimicas, fisicas e biolégicas do contaminante a ser
libertado e transportado. Além disso, estes parametros podem variar muito de um local
para outro e também apresentam grande variabilidade espacial no mesmo site (HAMED,
BEDIENT e CONTE,1996; LI et al., 2005, BAALOUSHA e KONGETER, 2006).

Mesmo com significativa incerteza relacionada ao transporte de contaminantes, os
modelos deterministicos foram, por muitos anos, os mais usados para previsdo do
transporte de contaminantes. No entanto, esses modelos sao incapazes de levar em
conta as incertezas intrinsecas do meio (HAMED, BEDIENT e CONTE,1996). Com isso
houve um significativo avanco na area de modelagem probabilistica e estocastica do fluxo
de agua subterrdnea e transporte de contaminantes nas Ultimas décadas (SITAR e
CAWLFIELD, 1987; JANG, SITAR e KIUREGHIAN, 1994; HAMED, BEDIENT e
CONTE,1996; LI et al, 2005, BAALOUSHA e KONGETER, 2006). As implica¢des dessas
incertezas intrinsecas sao particularmente importantes na avaliacdo das varias
possibilidades de gerenciar o problema. Desta forma, por mais que seja necessario um
esforco significativo para incorporar incertezas no processo de andlise da contaminacao,
isso pode resultar no fornecimento de informacfes Uteis e confiaveis na tomada de
decisbes. Assim, neste artigo busca-se mostrar um exemplo de aplicagéo da obtencdo da
probabilidade de falha por meio de uma andlise probabilistica do transporte
unidimensional de contaminantes em meio poroso saturado por meio da simulacdo de
Monte Carlo. Com isso espera-se estimular o uso de andlises probabilisticas que sao
capazes de incorporar as incertezas intrinsecas relacionadas ao transporte de

contaminantes e permitem um melhor gerenciamento do problema.
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2 TRANSPORTE DE CONTAMINANTES EM MEIOS POROSOS SATURADOS

A interacdo solo-soluto é de grande complexidade, pois podem ocorrer
simultaneamente fenémenos fisicos, quimicos e biolégicos. Essa complexidade, somada
ao aspecto transiente dos fluidos e a grande variabilidade das condi¢cbes geoldgicas e
hidrogeolégicas, fazem com que a formulacdo matematica do movimento de
contaminantes seja bastante intrincada. Para lidar com essa dificuldade, inicialmente
simplifica-se a abordagem para cada mecanismo de interacdo separadamente, para
depois efetuar a andlise de problemas mais complexos (FETTER, 1993; FREEZE e
CHERRY, 1979). A seguir serdo mostrados separadamente 0s principais mecanismos de
transportes relacionados com as analises feitas neste artigo. Em seguida trata-se da
formulacdo matemética para o fendmeno completo envolvendo os principais mecanismos

envolvidos.
2.1 Adveccao

Adveccdo é o mecanismo de transporte causado pela dgua em movimento,
segundo vetores de fluxo. Com o deslocamento da agua, os solutos presentes nela se
deslocam na direcéo das linhas de fluxo com a velocidade igual a velocidade linear média
da agua (Equacédo 1), sem que ocorra alteracdo da concentracdo, e com taxa de
transporte diretamente proporcional a velocidade da agua (SHACKELFORD, 1993;
FREEZE; CHERRY, 1979; FETTER, 1993). No caso unidimensional, a equacao
diferencial do transporte de solutos por advec¢cdo (FREEZE; CHERRY, 1979) é dada pela
Equacéao 1.

S, ®
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onde C representa a concentracéo do soluto [M/L°]; v, a velocidade da agua nos poros na

direcdo z [L/T]; t o tempo [T]; e z a coordenada vertical [L].

2.2 Dispersao Hidrodinadmica

O processo de difusdo molecular ndo pode ser separado da dispersdo mecanica no
fluxo de agua pelo solo. Esses dois mecanismos de transporte de solutos séo
combinados para que se obtenha o coeficiente de dispersdo hidrodinamica Dy. A
disperséao hidrodindmica pode ocorrer tanto na dire¢do do fluxo, denominada de dispersao
longitudinal, ou perpendicular ao fluxo, chamada entdo de disperséo transversal. Assim,
os coeficientes de dispersdo hidrodinamica longitudinal D, [L%T] é (FETTER, 1993;
FREEZE; CHERRY, 1979;BEAR, 1961):

D =qV,+D" (2)

onde Vv, é a velocidade da 4gua nos poros na direcéo z [L/T]; D" é o coeficiente de difusdo
efetiva (D" =7D), e 7, o fator de tortuosidade do solo [ ; a, é o coeficiente de

dispersividade longitudinal [L]; e, a,v, é coeficiente de dispersédo mecénica [L2/T].

A dispersividade € provavelmente dependente da escala, com valores maiores
para maiores distancias de transporte (PICKENS; GRISAK, 1981). As dispersividades

longitudinal e transversal sdo expressas respectivamente por:
a, =pd 3)
em que d corresponde ao diametro interno do poro [L]; 4 tem valores da ordem de 1,75.

Desta forma, a Equacédo 3 pode ser reescrita (SCHEIDEGGER, 1963) como:

D, =1,75dv, + D* 4)
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De acordo com Fetter (1993) a dispersividade € aproximadamente 10% do

comprimento analisado.
2.3 Fator de Retardamento

Devido aos diversos mecanismos fisicos, quimicos e biolégicos que ocorrem na
interacdo entre a solucdo e o solo, a velocidade real de percolacdo da agua, v, difere da

velocidade do soluto, v¢, Equacao 5.

Ry === ©)

em que t. representa o tempo necessario para o centro de massa do soluto migrando

alcance o final da coluna de comprimento L.

O retardamento € um dos principais parametros a ser obtidos nos estudos do
transporte de solutos nos meios porosos. Quando o0s solutos ndo interagem com o0 meio
poroso (ndo reativos) o Rq € 1, representando que a velocidade de percolacdo do
contaminante € a mesma que da agua. Solutos com Ry > 1 sdo chamados de solutos
reativos (SHAKELFORD, 1994; FREEZE; CHERRY,1979). A Figura 1 ilustra a curva

caracteristica do transporte para situacdo com e sem retardamento.

C/C,

! Vv

___ com retardamento
sem retardamento

Figura 1 - Curva caracteristica do transporte incluindo o efeito do retardamento (Modificado de
FREEZE; CHERRY, 1979)
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3 ABORDAGEM PROBABILISTICA DO TRANSPORTE DE CONTAMINANTE

Sabe-se que os problemas de transporte de contaminantes possuem incertezas
intrinsecas (ou inerentes) associadas, isto €, incertezas correspondentes a aleatoriedade
natural dos fendbmenos fisicos, quimicos, bioldgicos e atmosféricos aos quais possam
estar relacionados. Estas incertezas se manifestam desde a heterogeneidade de base da
formacdo do aquifero até a incerteza relativa as propriedades quimicas, fisicas e
biologicas do contaminante a ser libertado e transportado (HAMED, BEDIENT e
CONTE,1996; LI et al., 2005, BAALOUSHA e KONGETER, 2006).

A estimativa dessas incertezas por muito tempo foi realizada por meio de métodos
puramente deterministicos. No entanto, inserindo as considerac¢des acerca das incertezas
fisicas nos modelos deterministicos sobre um sistema, tem-se entdo um modelo
probabilistico que permite uma avaliacdo mais adequada e racional do problema e, assim,
a determinacdo da confiabilidade de um determinado sistema. A confiabilidade é a
probabilidade de um evento favoravel acontecer (sobrevivéncia). Por outro lado, a
probabilidade de falha € a probabilidade de que um evento indesejado aconteca (falha).

Assim, a confiabilidade e probabilidade de falha sdo complementares, ou seja:
P(S)+P(F):1 (6)
onde P é o operador probabilidade, S € o evento sobrevivéncia e F € o evento falha.
De maneira simplificada, a Equacéo (6) pode ser reescrita da seguinte maneira.

P =1-P 7

S

onde P, representa a probabilidade de falha e P,, a sobrevivéncia o confiabilidade.

Agora, podemos definir a analise de confiabilidade como a estimativa do valor da
probabilidade de falha ou da probabilidade de sobrevivéncia. Por simplicidade, neste

estudo, o resultado da analise de confiabilidade é a probabilidade de falha.
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O transporte de contaminantes envolve parametros que sao intrinsecamente
variaveis e incertos. Assim, estes parametros podem ser tratados desde o ponto de vista
da analise de confiabilidade como sendo varidveis aleatérias (VA). As VA que
representam os parametros do problema sdo agrupados e representados pelo vetor X.
Desta maneira, o desempenho de um determinado comportamento & descrito atraves da

sua funcéo de performance, g(X). Quando a funcéo de performance adota um valor

nulo, g(X)=0, divide o espaco amostral nos dominios de seguranca e falha:

Q. ={X|g(X)>0} dominio de seguranca @)
Q

 ={X|g(X)<0}  dominio de falha

e(x)<0

dominio de falha

2(x)>0

dominio de seguranga
X

Figura 2 - Equacao de estado limite e dominio de falha e de seguranca (BECK, 2011)
Esta equagédo g(X)=0 é conhecida como a superficie de estado limite, LS. Assim,
a probabilidade de falha, P;, é a quantificacdo de probabilidade do vetor X adotar um

valor dentro do dominio de falha, €, . Matematicamente, isto € equivalente a:

P = j f, (x)dx (9)

onde: f, (x) é afuncéo de densidade de probabilidade conjunta de X.
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3.1 Simulacédo de Monte Carlo

Neste estudo, a abordagem do problema foi realizada através do uso da simulagéo
de Monte Carlo. O método de confiabilidade por simulacdo de Monte Carlo (SMC) é um
meétodo considerado como “exato” desde que o numero de realizagbes tenda ao infinito.
Ou seja, que a precisdo de valor depende da quantidade de amostras. Devido a que o
ndamero de amostras ndo pode ser infinito, existem técnicas para a estimativa dos erros
de inferéncia (RUBINSTEIN, 2008; HONJO, 2008).

Este método consiste em fazer realizacbes das variaveis aleatdrias através do
sorteio do valor destas seguindo as suas proprias distribuicdes e correlagdes. Neste
ponto, a geracdo de numeros aleatérios € fundamental. Esta geracdo pode ser realizada
com func¢des para a geracao de numeros pseudo-aleatérios (RUBINSTEIN, 2007). Alguns
pacotes de software comerciais ja tem gerados implementados internamente. Por outro
lado, existem na internet geradores de niumeros aleatérios reais. Contudo, nesta pesquisa
foi utilizado o gerador automatico do Mathematica 9.0 (WOLFRAM RESEARCH, 2013).

Uma vez feito o numero total de realizagbes, a média do estimador da
probabilidade de falha é calculado como o cociente entre 0 nUmero de amostras que

apresentaram falha e o nimero total de realiza¢c6es (Equacao (10)).

E[ P, |=P - nnfa'“as (10)

total

E a variancia do estimador é:

var[Pf}nin (1-P,) (11)

total

Por outro lado, seguindo a critério de desigualdade de Chebyshev o numero
necessario de amostras que precisam ser realizadas para satisfazer um erro limite

maximo ¢ com um nivel de confianca superior a a é dado por:
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P (1-P)

Niotar > W

(12)

4 EXEMPLO DE APLICAQAO
4.1 Definicdo do modelo de transporte

Para o exemplo analisado neste artigo foi adotado um modelo de transporte
unidimensional considerando a presenca de retardamento. Assim sendo, utilizou-se a
Equacéao (13), para que se obtivesse a concentracdo no espaco e no tempo C(x,t). No
caso de problemas reais de contaminacdo, sdo necessarias analises bi ou
tridimensionais. Para estes casos, métodos numéricos devem ser utilizados para que se
obtenha a solucéo das equacdes de transporte (FREEZE e CHERRY, 1979), mas para o
exemplo de aplicagdo unidimensional ela representa bem o transporte de contaminantes
em meio poroso saturado.

R =D v S 13
em que Ry é o fator de retardamento, onde C representa a concentracdo do soluto [M/L?];
vy a velocidade da agua nos poros na direcao x [L/T]; e, t o tempo [T]; Dnx 0 coeficiente de

dispersao hidrodinamica na direcdo x [L*/T].

Ogata (1958) e Ogata e Banks (1961) propuseram uma equacao (Equacéao 14) que
€ solugdo para a equacgdo diferencial parcial (Equacdo 13) que governa o processo de
transporte advectivo-dispersivo em um meio homogéneo e isotrépico, com as condi¢des

de contorno adequadas e um fluxo constante através da coluna de solo.

c 1 L—wvt vL L+vt
C_oil rfc(z—JD_htJ+exp[ hjerfc(z\/_ﬂ (14)
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em gue L o comprimento da fonte de contaminacao [L] quando a concentracdo de saida é
observada no final da coluna de solo, v a velocidade linear média [LT™], t o tempo [T] e

erfc é a funcdo erro complementar.

Para o caso de solutos reativos, ou seja, que possuem um fator de retardamento

(Rd), os parametros v e Dh da Equacgéo 14 devem ser divididos pelo Rd.

A erfc se relaciona com a distribuicdo normal o que significa que a solugao descrita
pela Equacdo 41 é normalmente distribuida, como esperado para processos de difusédo. A

erfc relaciona-se com a fungéo erro, erf, da seguinte forma:

erfc(f) =1—erf(p) (15)

O valor de erfc () € 0 para qualquer valor positivo de £ maior do que 3,0 e 1,0 para
pigual a zero. Para valores negativos de S a erfc € computada a partir das seguintes

relagdes:
erfc(—p) =1+erf(p) (16)

Sendo que a erf § € definida como:
2 ’f t
erf(8) = — |e™"dt (17)
V73
A Equagéo 17 nao pode ser resolvida analiticamente, no entanto, os valores de g

sdo tabulados por diversos autores, entre eles Freeze e Cherry (1979). Além disso, ela

pode ser aproximada pela expressdo analitica:

erf(5) = Jl—exp (iﬂz] (18)
T
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4.2 Definicdo das variaveis do problema

Neste exemplo consideramos como variaveis aleatérias independentes a
condutividade hidraulica, a porosidade e a dispersividade, assim como Hamed, Bedient e
Conte (1996) e Hamed e Bedient (1999). As variaveis aleatorias dependentes sdo a
velocidade linear média e o coeficiente de disperséo hidrodinamica. A Tabela 1 mostra as

distribuicbes estatisticas e seus parametros para as variaveis aleatérias

Tabela 1 Variaveis aleatoérias: distribuicdes e seus parametros

V.A independentes Distribuicao Parametros Autor
K (m/s) LN Média= 5,0E10-5;
Desv.= 5,0E10-5
Alfa (m) N Média= 5,0; Hamed, Bedient e
Desv.=1,5 Conte (1996)
n U Intervalo: 0,3-0,5

As outras variaveis do problema foram assumidas como deterministicas, a saber:
gradiente hidraulico, i, concentracao inicial da solucdo contaminante, C,, fator de
retardamento, Rd, comprimento da fonte de contaminacao, L, tempo de andlise, tanaiise, €
concentragao objetivo, Copjetivo-

A concentracdo objetivo adotada neste exemplo foi de 5mg/m?, conforme adotado
por CETESB (2005) para Benzeno. No entanto, destaca-se que nao se considerou o real
comportamento do benzeno no solo, apenas utilizou-se sua Copjetivo @ titulo de exemplo da
aplicacao da Simulacdo de Monte Carlo.

O comprimento da fonte de contaminacao foi de 30 metros, gradiente hidraulico de
0,025 e o fator de retardamento utilizado foi de 7. Variaram-se as concentragdes iniciais
de 0,5 a 1000 mg/m?® (0,5, 5, 10, 15, 25, 50, 100, 500 e 1000 mg/m°). Todas as andlise
foram feitas para tanaise de 5 € 10 anos, conforme sugere CETESB (2007) como sendo
tempos necessarios para ser realizada modelagem da expansdo da pluma de

contaminacao dissolvida.
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4.3 Definicado da Funcédo de Performance

Para o caso de transporte de contaminantes o evento de falha pode ser definido

como a ocorréncia de uma concentracdo observada, C acima de uma

observada ?

concentragdo limite, Cg;,, para um tempo maximo pre-estabelecido, t (SITAR e

andlise
CAWLFIELD, 1987; JANG, SITAR e KIUREGHIAN, 1994; HAMED, BEDIENT e
CONTE,1996; LI et al., 2005, BAALOUSHA e KONGETER, 2006). Desta forma, a fungéo

de performance utilizada foi:

gtc ( ) CObjethO Cobservada (X) (19)

O valor da C € dependente das VA do problema e, por tanto, é funcao do

observada

vetor X de VA.

Assim, a probabilidade de que a concentracdo observada exceda a concentracao
objetivo é dada por (HAMED, BEDIENT e CONTE,1996):

Pf = PI:g (X) = 0] = PI:Cobjetivo < Cobservada (X)] = J. fx (X)d X (20)

A méxima probabilidade de falha adotada neste artigo como aceitavel é de 10E-5,
conforme propde CETEBS (2006) por meio dos niveis aceitaveis baseados no risco para

o Estado de Sao Paulo.
3 Resultados e Discussoes

O processo de simulagdo empregou 10’ realizacdes de cada VA em cada
concentracao inicial Cy. Este processo foi realizado em uma planilha Mathematica 9.0.

Com as simulacdes de Monte Carlo para t de 5 anos para os diversos valores de

analise
concentracdo inicial, contatou-se que ela variou de 0,5 a 25 mg/m?® a probabilidade de
falha permaneceu dentro do limite de probabilidade aceitavel especificado por CETESB

(2006), i.e., abaixo de 10E-05. No entanto, a partir de 50 mg/m?® nota-se o rapido
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incremento da probabilidade de falha, chegando até o extremo superior de 50% para uma

concentracdo de 1000 mg/m? (Figura 2).

As simulacdes de Monte Carlo para t de 10 anos, considerando novamente

analise
diversos valores de Co, mostram que quando a mesma variou de 0,5 a 10 mg/m® a
probabilidade de falha permaneceu abaixo de 10E-05. No entanto, o0 aumento de 10 para
15 mg/m*® mostrou um incremento da probabilidade de falha em quatro ordens de
grandeza, passando de 1.00E-07 para 5.86E-03. A partir de 25 mg/m? constatam-se altas
probabilidade de falha, variando de 23% para a concentracao inicial de 25 mg/m3 até 98,5

e 99% para 500 e 1000 mg/m3, respectivamente (Figura 2).

Ao analisar os resultados em relagcdo aos diferentes t nota-se que com o

analise
aumento do tempo ocorre aumento das probabilidades de falha para uma mesma
concentracdo inicial. Isto porgue o contaminante continua a se mover no perfil do solo e
guanto maior o tempo em que ele permanecer no solo, maior sera a probabilidade de que
ele alcance a profundidade de interesse, mesmo com o0s efeitos de retardamento
atuantes. Além disso, para o tempo de andlise de 10 anos, constata-se um aumento mais
rapido das probabilidades para a mesma variagdo da Co, quando comprado com O t_ ...

de 5 anos. A Figura 2 dois ilustra toso esses resultados.
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Figura 2 Variagfes da probabilidade falha com a concentracao inicial e com o tempo de analise

Com isso, percebe-se que pequenas variacdes na concentracao inicial podem ter
efeitos muito sérios em termos de risco relacionado a determinado vazamento de
contaminante no solo, ja que o risco é diretamente dependente da probabilidade de falha,
como exposto acima. Esses resultados chamam a atencdo para a necessidade de rapida
contencéo e identificacdo de vazamentos, reduzindo o tempo bem como a concentragao
inicial da contaminacdo. Assim reduzir-se-d0 as probabilidades de falha e

consequentemente, 0s riscos envolvidos.
4 CONSIDERAC;()ES FINAIS

Com este trabalho pdde-se concluir que as andlises probabilisticas sdo de extrema
importancia nos estudos de transporte de contaminantes dada as incertezas intrinsecas
relacionadas. A andlise das simulacdes de Monte Carlo permitiu que se notassem 0s
efeitos de pequenas alteracbes na concentracdo inicial na probabilidade de falha,
chegando a ocorrer um incremento de quatro ordens de grandeza na probabilidade de
falha quando a concentragao inicial variou de 10 para 15 mg/m3. A despeito disto,
concluiu-se que com o aumento do tempo de andlise ocorre aumento das probabilidades

de falha para uma mesma concentracdo inicial. Por fim, este trabalho evidencia a

IX F6rum Ambiental da Alta Paulista, v. 9, n. 2, 2013, pp. 360-377



" Doniidico Eletrint ISSN 1980-0827
/5 ” = Volume 9, Numero 2, 2013 ﬂ
&g/ F o ru m A m b I e n ta I Bacias Hidrograficas, Planejamento e

P

da AHea Daul Gestao dos Recursos Hidricos AN AP

necessidade de rapida contencdo e identificacdo de vazamentos, reduzindo as

probabilidades de falha e consequentemente, os riscos envolvidos.
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