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Resumo — Neste trabaho estuda-se matematicamente e numericamente processos de
biorremediacdo para problemas de contaminacdo de &guas subterrdneas em meios porosos
saturados. Inicia-se com a modelagem matemética do transporte de multiplas espécies através da
teoria classica de escoamentos em meios porosos saturados e deriva-se 0 sistema de equagdes
diferenciais parciais ndo-lineares que governa o problema. Estas equacfes estdo acopladas através
dos termos de reacdo, onde o0s processos de biodegradacdo sdo incorporados. A seguir, S0
modelados os processos de biodegradacdo dados pelas cinéticas de Monod modificada e de
Michaelis-Menten, os quais fisicamente representam as reacfes bioldgicas que ocorrem durante a
atenuacdo natural e forcada. Entdo as técnicas numeéricas utilizadas no célculo da solucéo
aproximada desses problemas sdo descritas. Finamente, apresentam-se resultados numéricos
(simulagBes computacionais) que demonstrardo a eficacia e a precisdo das metodologias
mencionadas para as duas classes de problemas. A primeira trata do problema da remediacéo de
uma pluma de alta concentracdo de poluentes organicos (substratos) através do espalhamento de
fertilizantes organicos, nitratos e nutrientes (atenuacdo forcada) e a segunda, estuda o caso da
simulagdo do transporte de dois substratos (um contaminante organico e oxigénio dissolvido) na

presenca de uma populagdo biol 6gica estacionaria.

Abstract — In thiswork we shall study mathematically and numerically bioremediation processes to
contamination transport in groundwater saturated porous media. The mathematical model given by
modified Monod and Michaelis-Menten kinetics will be presented and its association with the
reactive solute transport through the classical theory of saturated displacement in porous media.
This mathematical description involves a set of non-linear partial differential equations coupled by
the reactive terms, which the biodegradation processes are incorporated. The number of equations
depends on the number of species considered. We also discuss numerical techniques used in the
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approximation solutions of these problems. Finally, numerical results (computational simulations)
will be presented demonstrating the accuracy and efficiency of those mentioned methodologies for
two classes of problems. a first considering a zone where a high-concentration plume of organic
pollutant (substrate) has been released and industrial and fertilizers and concimes (nitrates and
nutrients) have been spread and a second, studies the simulation of two substrates (one organic

contaminant and dissolved oxygen) in the presence of a stationary biological population.

Palavr as-Chave - Modelagem Matemética e Computacional, Remediagio de Aguas Subterraneas,
Contaminag&o de Zonas Saturadas.

INTRODUCAO

A questdo da poluicdo das reservas hidricas do planeta € um problema ambiental amplamente
conhecido. Devemos entender por poluicdo das aguas a adicdo de substancias ou de formas de
energias que direta ou indiretamente alterem a natureza do corpo d’agua de uma maneira tal que
prejudique os legitimos usos que dele sdo feitos [1]. Os aguiferos subterraneos séo naturalmente
melhores protegidos dos agentes poluidores do que os rios e lagos, muito embora o lencol freatico
sgja vulneravel a contaminacdo e, neste caso, a despoluicdo é muito mais complicada [2], [3].
Liquidos orgéanicos tais como solventes ou derivados de petroleo sdo, por exemplo, contaminantes
potencialmente cancerigenos dos solos e das aguas subterraneas [3], além dos esgotos industriais,
aterros sanitérios e outros. Métodos de descontaminacdo que utilizam processos biol6gicos onde
contaminantes organicos sao transformados em formas mais benignas vém se tornando amplamente
empregados [4], [5], [6], ja que 0 processo de biodegradacéo envolvido é considerado seguro e
econdmico. As formas mais conhecidas de remediacdo que utilizam a biodegradacdo séo as de
atenuacdo natural e forgada. Na primeira, espécies microbiais in situ naturalmente degradam o
contaminante organico e, na segunda, a biodegradacdo de muitos compostos, que s&o normal mente
mais resistentes, € encorgjada através da injecdo de nutrientes apropriados para estimular ou
aumentar tipos especificos de atividades microbianas. A remediacdo natural € uma estratégia de
gerenciamento que se baseia em mecanismos naturais de atenuagdo para remediar contaminantes
dissolvidos naagua. A atenuacdo natural refere-se aos processos fisicos, quimicos e biol 6gicos que
facilitam a remediacdo natural [7]. Dados de campo de varios pesquisadores [7], [8], [9] tém
comprovado que a atenuacdo natural limita bastante o deslocamento dos contaminantes e, portanto,
reduz a extensdo da contaminagdo ao meio ambiente. A remediagdo natural ndo é uma alternativa de
“nenhuma acdo de tratamento” mas uma forma de minimizar os riscos para a salide humana e para o

meio ambiente, monitorando-se 0 deslocamento da pluma e assegurando-se que 0S pontos
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receptores (pocos de abastecimento de &gua, rios, lagos, etc) ndo serdo contaminados. Em [10]
discute-se o problema da contaminacdo de aguas subterraneas por derramamentos de gasolina e
aconselha-se que “a remediacdo natural deveria ser também incorporada as estratégias de
recuperacao de areas degradadas. Se a migracédo dos contaminantes até locais receptores for evitada
pelos processos de atenuacdo natural, a aplicacdo de atos investimentos com remediacdo seria
somente utilizada em locais prioritérios’. Portanto, 0 monitoramento da evolucéo desses processos
(contaminacdo e remediacdo) € um procedimento necessario. No entanto, a aquisicdo de dados na
subsuperficie é tipicamente cara, dai a importancia da modelagem matemética e computacional,
gue gudaria a predizer o estado futuro de tais sistemas, a partir do comportamento obtido nas
simulagdes numéricas das plumas de poluentes sub superficiais. Estes resultados auxiliariam na
escolha de estratégias mais eficientes de remediacdo, que levam em conta o0 transporte e 0s
processos de reagdo [4], [5], [6], [11], [12].

Com base no que foi descrito nos paragrafos anteriores € proposta neste trabalho a andlise
matematica e numeérica de processos de biorremediacéo para problemas de contaminagéo de aguas
subterréneas em meios porosos saturados. Para tanto, apresenta-se a modelagem matematica do
transporte de multiplas espécies através da teoria cléssica de escoamentos em meios porosos
saturados e derivarse 0 sistema de equacgOes diferenciais parciais néo-lineares que governa o
problema. Estas equagdes estdo acopladas através dos termos de reacdo, onde 0s processos de
biodegradacdo sdo incorporados. O nimero de equacfes dependerd do numero de espécies
consideradas. A seguir, s80 modelados os processos de biodegradacdo dados pelas cinéticas de
Michaelis-Menten [4] e de Monod modificada [11], os quais fisicamente representam as reacoes
biolégicas que ocorrem durante a biorremediacdo: atenuagdo natural e forcada. Em seguida,
técnicas numeéricas utilizadas na solucdo aproximada desses problemas sdo descritas. Finalmente,
apresentam-se resultados numéricos (simulagbes computacionais) que demonstrardo a eficécia e a
precisdo das metodologias mencionadas para duas classes de problemas. A primeira, introduzida
em [11], estuda um caso de atenuacdo natural e forcada dada pela cinética de Monod Modificada e
trata o problema da remediacdo de uma pluma de alta concentracdo de poluentes organicos
(substratos) através do espalhamento de fertilizantes organicos, nitratos e nutrientes. A segunda, que
foi proposta pelos autores em [12], estuda o caso da simulagdo do transporte de dois substratos (um
contaminante organico e oxigénio dissolvido) na presenca de uma populagdo biol dgica estacionaria

(atenuacdo natural), modelado pela cinética de Michaelis-Menten.
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MODELAGEM DO TRANSPORTE REATIVO DE CONTAMINANTES

Um transporte € dito ser reativo se adém dos mecanismos de conveccdo e difusdo ocorrem
também mecanismos de reagdes de natureza fisico-quimica ou bioquimica. No caso de transporte
de contaminantes em meios porosos seralevada em considerag@o a existéncia de micro organismos
em sua matriz solida, que através de seu trabalho metabdlico podem degradar certas substancias
contaminadoras. Assim, 0 processo de biodegradacdo serainserido na equacdo do transporte através
daadicdo determos de fonte nas equacdes macroscopicas do sistema, as quais estéo baseadas numa
classe especifica de aplicacfes da Teoria das Misturas [13], [14], que s80 os sistemas de equactes
gue governam o escoamento de um fluido através de meios porosos. As equagtes fundamentais
para estes sistemas incluem conservacdo de massa, de momento e de energia. Ja que esta se
focalizando a atencdo na zona saturada, sob condi¢des isotérmicas, toma-se a Lei de Darcy como
uma formulagdo adequada da conservagao de momento e, neste caso, apenas as equagdes de massa
serdo necessarias para descrever 0 modelo. No meio poroso saturado trabalha-se com duas fases, a

fluida e a sdlida, podendo-se ter n espécies dissolvidas em cada uma delas. Denotam-se as

concentrages nas fases sdlida e fluida de cada espécie i por C. e C!, respectivamente, com o

indice i representando as espécies dissolvidas. Como a obtencdo das equacbes é a mesma para
ambas as fases, derivam-se as equagoes apenas para a fase fluida.

SgjaentdoM} aquantidade de massa do soluto i nafase fluida no interior de um dominio Q
m; o fluxo de massa do soluto i nafase fluida que atravessa a fronteira o2 e n um vetor normal

unitério apontando paraforade Q. A conservacdo de massa € dada entéo por

d i o i
a|\/|f+mf=ijo|v, )
Q

onde a primeira parcela representa avariagdo damassa do soluto i na fase fluidano interior
do dominio Q, eotermo do lado direito € ageracdo de massado soluto i nafasefluida devido as

interagdes reativas com as demais espécies. A seguir, sgja C} a concentragdo do soluto i na fase
fluida dada por C; =M} /v, , onde V; é o volume ocupado pela fase fluida. Dessa forma, pode-se

re-escrever aequagio (1) como:
%jc‘f@fdvchf\ﬂ -ndA=[RidV, (2)
Q oQ Q

onde #; é afragdo do meio poroso que é ocupada pela fase fluida, 6, =V, V eV €o0

volume total de Q. Supondo um dominio Q fixo qualquer, usando a regra de Leibniz e o teorema

dadivergéncia, encontra-se aforma pontual da conservagdo de massa, a saber:
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0

+(Clo )rancio v )=R, €

Para obter aequacdo do transporte define-se a velocidade difusiva U; =V, -V, onde v, é
a velocidade da fase fluida e postula-se a Lei de Fick J} =co,u} =-Divc} onde J| é o fluxo
méssico difusivo do soluto i nafasefluida e D} € o tensor de dispersdo hidrodinamica. Com isso,
chega-se a equacao:

0

a(c‘faf )+ div(Ci6,v, )=div(D/VC! )+ R, , (4)

que € a equacdo de adveccdo-difusdo-reacdo para o soluto (ou espécie) i na fase fluida
Anaogamente, obtém-se

%(c;asﬁ div(C!6.v, )= div(DIVC!)+ R. 5)

Assumindo que o meio € rigido, ou sga, 6,, a=s,f é constante; aém disso, como
hipGteses para a fase solida tem-se D! ~0 e que o termo de convecgio pode ser desprezado.

Assim, chega-se as equacOes nas fases fluida ((6)) e solida ((7)) paraaespécie i :

0, %(c; )+ div(C} 6,7V, )=div(D,VC} )+ R}, (6)
0 (~i i
QSE(CS)_ Rs : (7)

Faz-se agora para cada espécie um balango das reages. Supondo que R, =-R! —r, , onde
r. éaparcelade reagio devido a biodegradagdo microbiana, obtém-se

6, %(c; )+ esg(cgﬁ div(C6,v, )+, =div(DivC!), ©)

considerando ainda que a concentracdo absorvida pela fase sdlida € proporcional a

concentragdo do soluto na fase fluida (isoterma de Freundlich, expoente =1), isto é, C. =w,C!,

encontra-se

(0, + 0.0) < (c})+ divlCio, T, )+, = div(Divey). ©)
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A partir desse momento, quando se define a parcela de reacéo devido a biodegradacéo, € que
comeca a divergéncia entre os model os para o transporte. Na proxima secéo aborda-se varios tipos de

model 0s que descrevem a degradacdo-se microbiana fazendo uso de hipdteses e cinéticas distintas.

MODELAGEM MATEMATICA DOS PROCESSOS DE Bl ODEGRADAQAO

A biodegradacéo € adecomposicao de substancias organicas pela agdo de organismos vivos,
em gera micro organismos. A existéncia destes micro organismos na sub superficie faz com que a
bioac&o (a acdo microbiana) interfira na concentragdo dos solutos contaminadores organicos, que
de alguma forma sdo introduzidos neste tipo de meio ambiente, e que naturamente se tornam
fontes de energia e nutrientes para a populacéo microbiana ai existente. A bioacéo interfere também
na concentracdo de outras substancias presentes e necessarias para realizagdo do processo
metabdlico pelos micro organismos.

Nos processos de bioremediacdo o fendmeno responsavel pela atenuacéo da contaminagao é a
degradacéo microbiana dos solutos contaminadores, ou sgja, a biodegradacdo. Dependendo das
condicdes biogeol 6gicas encontradas nos sitios de contaminacéo ela poderd ser do tipo aerdbica e
anaerébica. A biodegradacdo aerdbica ocorre quando o oxigénio estd presente e a anaerdbica
guando o oxigénio é exaurido e as bactérias buscam outros tipos de aceitadores de elétrons, como
nitrato ou outra forma de nitrogénio oxidado, para oxidar seu substrato. Além disso, podem ainda
acontecer processos fermentativos [5]. Devido a essas diferentes formas de metabolismo, os
modelos desenvolvidos para representar a biodegradacdo tém buscado cinéticas apropriadas para
descrever essas diversidades de situacoes.

Como foi visto na secdo anterior, a modelagem cléassica do transporte reativo de multiplas
espécies em meios porosos saturados gera equacOes diferenciais parciais que descrevem 0s
processos fisicos de convecgdo, de difusdo e de absorgdo, além de processos bioquimicos, como € o
caso da biodegradacdo. Dessa forma, para cada espécie quimica do sistema deve-se avaliar suas
concentracfes, em cada fase, sendo que essas concentrages se relacionam umas com as outras
através de um balanco de reacdo. De acordo com o tipo de cinética escolhida para representar os
processos de biodegradagdo microbiana, as relagdes entre as reacbes em cada uma das fases séo
expressas de formas diferentes, e assm diferentes problemas matematicos sdo gerados e os
artificios numeéricos utilizados para encontrar a solucdo aproximada desses problemas terdo também
cardéter distinto e graus de complexidades diferenciados. Deste modo, apresentam-se, a seguir,
algumas formas usadas para modelar os processos de biodegradacéo [11], [12] além das hipiteses
envolvidas para tais escolhas. As implicagdes numeéricas e computacionais que cada modelo

acarreta serdo entdo discutidas na proxima secao.
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A Cinética de Monod M odificada

Basicamente dois model os para biodegradacéo vém sendo utilizados desde meados dos anos
80. O primeiro a ser abordado utiliza a cinética de Monod modificada para descrever a taxa de
utilizacdo das espécies envolvidas. Este modelo foi originalmente introduzido para duas espécies
em [15], depois estendido para quatro espécies [16] e, recentemente, expandido por Gallo et al.
[11] paraum dominio bidimensional. Nesta sub-secéo aborda-se o caso de biodegradacdo aerdbica,
seguindo as idéias apresentadas nos trabalhos acima. Para tanto, considera-se uma estrutura usual
de poros associada com um aguifero sedimentar fragmentario onde micro col6nias microbianas
crescem na superficie solida ao redor dos poros. Assumindo-se que em Sua maioria as micro

colénias tém aforma de uma placa cilindrica com raio r, e espessura r € suposta a existéncia de

uma camada de contorno das micro colénias com espessura 6 que separa a fluido da superficie
da colénia. Considera-se ainda, que o metabolismo microbiano aerdbico é baseado na sintese do
carbono orgénico (contaminante organico) e no oxigénio molecular. Esta hipétese provém da Teoria
de Herbert [15] da assimilagcdo do carbono e oxidacdo pelos micro organismos heterétrofos, na
gual estaimplicito que o metabolismo microbiano aerdbico pode ser limitado pela auséncia ou do
substrato (carbono e fonte de energia), ou do oxigénio (aceitador de elétrons), ou de ambos
simultdneamente. Essa teoria é adequada a relacdo de Monod modificada para a cinética do

crescimento microbiano e fica entéo expressa por:

C C
Yrg =0V, 5 °—1,
s THmPe {KSJFCJ[KOJFCJ

C
o =erS+aKdm{—K, ic }
(0] (0]

onde r, € a taxa de utilizacéo de substrato por col6nia (massa/col6nia tempo); u,,é a taxa
méaxima de crescimento especifico dos micro organismos heterotrofos (massa/massa tempo); o, €a

massa celular dos organismos por unidade de volume da col6nia (massa/ volume); Y € o coeficiente

de produc&o para os micro organismos (adimensional) ; ¢, € concentracéo de substrato dentro da
colénia (massalvol); c, € concentracdo de oxigénio dentro da colbnia (massalvol); K € a
constante de saturac8o do substrato (massa/volume); K, é a constante de saturagéo do oxigénio
(massalvolume); V. =zrér € 0 volume dacoldnia; m, = p .V, éamassacelular por colbnig; r, éa
taxa de utilizacéo de oxigénio por col6nia (massa/coloniatempo); » € o coeficiente de utilizagcdo do
oxigénio para sintese da a biomassa heterétrofa (adimensional); « coeficiente de utilizacdo do

oxigénio para energia de manutencéo; K, € o coeficiente de decaimento microbiano (massa/ massa

tempo) e K, € a constante de saturagdo do oxigénio para o decaimento. As concentragdes do
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substrato e oxigénio nafasefluida sdo definidaspor C; e C? , respectivamente. Para chegar até

micro coldnia microbiana as espécies devem difundir através da camada de contorno de espessura
o . Normalmente este processo de difusdo sera rapido quando comparado a velocidade do fluido no
poro. Portanto, considera-se razoavel assumir uma condicdo de estado estacionario através da
camada de contorno. Entdo, um balango de massa para 0 oxigénio e o substrato é feito através da

camada, resultando em:

CS—c, |
DSb[ S lar?=rg,

5 c

5 c

co—_c. |
Do{—f O lzr? = I'os

onde Dy e D, sdo os coeficientes de difusdo na camada do contorno para o substrato e o

oxigénio, respectivamente. As equacBes acima permitem relacionar as concentracOes na fase
fluida com as concentrages dentro da coldnia. Estes resultados sdo obtidos na escala do poro. No
entanto, para relaciona-los com o problema de transporte na escala de Darcy estabelece-se que um
volume representativo nesta escala contém um grande nimero de micro coloénias tal que uma

densidade de col6nia N, (nimero de col6nias por unidade de volume) pode ser definida. Com isso
os termos de reagOes nas equagBes de transporte das espécies sfo dados por r° =N.r, e
o =N.r,.

O conceito de micro col6nias foi formulado tal que o seu tamanho médio ndo sofresse

variagdes. No entanto, um dos objetivos desta modelagem € simular o crescimento e decaimento da

biomassa e isto é realizado ao permitir que avariavel N, cresgca ou decresga dependendo da taxa

de utilizagdo do substrato por unidade de volume do aquifero. A variacdo desta grandeza é entéo

representado pela expressao:
1 aNc C C
S T Ml ° —|-K,,
N, ot Ks+Cs || Ko +Co

gue € a equagdo macroscopica que modela o crescimento e decaimento da biomassa em

termo do nimero de micro coldnias por unidade de volume do aguifero. A partir desta equacéo, e
de condi¢Bes iniciais e de contorno adequadas, obtém-se um fechamento para as equagbes do
transporte de contaminantes (equagdes (9)) com biodegradacdo aerdbica utilizando-se a cinética de
Monod modificada.
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Esta modelagem é facilmente adaptavel quando é considerada a biodegradacdo anaerdbica.
Neste caso, toma-se as espécies envolvidas no processo biolégico como sendo um substrato de
carbono orgéanico S, oxigénio dissolvido O, nitratos N, e uma fonte genérica de nutrientes A
(ex.: compostos amoniacais). Com isso aumenta-se 0 nUmero de espécies dissolvidas e, portanto,
0 numero de equagdes para descrever o transporte. Obtém—se, com as mesmas hipdteses anteriores,

expressdes para as taxas de utilizacdo das espécies por coldnia dadas por:

C?-c,
rs = Dg, 5 g,
fo = Doy C?;co B,
rN=DNbCfN5_C”ﬂ,
=Dy CfA(;CA p

Os termos r, contam para 0 desaparecimento da i-ésima espécie com i =S, O, N,A nas
equacOes de transporte. As equagdes acima envolvem os seguintes termos; Dy, Dy, , Dy, € Dy,
sdo coeficientes de difusdo na camada de contorno das micro colOnias para cada espécie; c.,
C,,Cy € C, SA0 as concentragOes das espécies dentro da col6nia microbianas, £ € a éreatota da

colénia microbiana atravées da qual a difusdo acontece e 6 € a espessura da interface difusional
separando o fluido em movimento e a colénia. As espécies S, O, N e A sdo transportadas
dentro volume fluido e entram nas micro colGnias via um mecanismo de transferéncia de massa
difusiva. Uma vez dentro das colbnias essas espécies passam por um conjunto de reagdes que
podem ser qualitativamente resumidas como segue: 0 substrato organico S é metabolizado pela
bactéria heterétrofa, que competitivamente faz uso do oxigénio O e /ou do nitrato N como
aceitadores de elétrons. O crescimento microbiano e 0 metabolismo sdo também quantitativamente
influenciados pelo suprimento do nutriente A. A massa transferida por unidade de tempo do
volume fluido para as coldnias microbianas deve ser equacionada como a massa consumida por

unidade de tempo dentro das coldnias, como segue:

S
o Yo | K +Cs || Ko +Co || Kgo +Ca Yo | Kgg+Cs || Ky+Cy || Kgn +Ca

5 c?—c, gt |_cs Co A |, | _Co
o Ho | Ko +Cs | Ko+Co | Ko +Ca | ° °| K, +Co
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Dl & "N]ﬁw{ o [ o [_ca }<o>+ank{ }(o)

o Kg +6Cs || Ko +Co || Kan +Ca Kn+Cn

Cf—ca cs | co | ca Cq Cn Ch
D ap B =y, + &l I(O)
o Ke +Cs || Ko +Co || Ky +Ca Kg +Cs | Ky +cy || Kan +Ca

ondeu, e u, sd0 taxas de crescimentos especificos, Y, e Y, coeficientes de producdo
heterétrofos, y e 1 sdo coeficientes para a sintese da biomassa heterdtrofa para oxigénio e
nitrogénio, «, e «, Sao os coeficientes de uso do oxigénio e nitrogénio para a manutengéo da
energia da bactéria, v e ¢ sdo os coeficientes do oxigénio e do nitrogénio para a producéo da
biomassa sob condigdes aerébicas e anaerdbicas, K, K, e K,, sdo constantes de saturagéo do
substrato, oxigénio nitrogénio amoniacal sob condigdes aerdbicas , K., K, e K, sdo as
constantes de saturacéo do substrato, nitrogénio e nitrogénio amoniacal sob condicfes anaerdbicas,
K, e K, sio constantes de saturagio do oxigénio e do nitrogénio, 1(0)=K_/(K_ +c,) éafuncio
de inibicdo da respiracdo baseada em nitrogénio, dependendo da concentracdo de oxigénio dentro
da col6nia microbiana c, e K, € o coeficiente de inibicdo. O fechamento do sistema algeébrico-

diferencial, como antes, requer gue a cinética do crescimento microbiano sgja especificada. O
balanco entre a reproducéo e decaimento da biomassa fornece a seguinte equacgéo diferencial para

0 crescimento bacteriano:

1 oN | u Cs Co Ca k|| Cs Cy Ca k(o)
N, ot | Ky +Cs | K, +Co || K +Ca ° M Ky +Cg || K, +cy | Ky +Cp "

onde k, e Kk, sdo constantes de decaimento que contabilizam a morte bacteriana por unidade

de tempo. Os sistemas de equagdes encontrados devem ser completados por um conjunto de

condic¢des de contorno e inicias apropriadas.

A Cinética de Michaelis-Menten

Uma outra abordagem dada as reagdes que envolvem a biodegradacdo foi dada por Céliaet al.
[5], [6] e buscou uma representacdo aternativa para modelar a taxa de utilizagdo das espécies
envolvidas. A cinética utilizada para tal fim tem como base a cinética de Michaelis-Menten [17],
gue determina a taxa de utilizacdo de uma Unica espécie, que € limitante do crescimento bacteriano
e cuja expressao matemética contém fatores de inibicdo. Estes fatores modelam a presenca de
espécies inibidoras para a catdlize enzimética que governa a absorcdo do nutriente limitante e até

mesmo uma inibigdo fisica por acimulo de biomassa. Como o problema da biodegradacdo envolve
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multiplas espécies descreve-se a taxa de utilizagdo das outras espécies envolvidas (ndo limitantes) a
partir daquela desenvolvida para a espécie que limita o crescimento bacteriano, sendo essas fungdes
determinadas através de consideragbes de proporcionalidades, baseadas em relacbes
estequiométricas e/ou porcentagens das espécies no peso celular. Todas as expressdes sao escritas
assumindo que a absor¢do bacteriana ocorre apenas para as espécies na fase fluida, ou sgja,
qualquer espécie adsorvida na fase solida ndo esta disponivel para a absorgdo biologica. A
expressdo dada pela cinética de Michaelis-Menten para a taxa de utilizac8o da espécie limitante, j&
modificada pelainclusdo dos possiveis fatores de inibigdo considerados, é dada por:
V,_ XCi
(Kol +CP )1l

=

onde V,, € ataxa maxima assintotica de utilizagdo especifica (1/tempo); K, € a constante de
meia saturagcdo (massa/volume), isto €, a concentragdo da espécie limitante onde a taxa de
utilizacdo é igual ametade de V, ; C! é a concentragéo da espécie limitante (massa/volume); X é a

concentragdo da biomassa bacteriana (massa/volume); |, |, e I, sdo fatores de inibi¢gdo por

n Cc

acumulo de biomassa ndo competitiva e competitiva, respectivamente. Cada fator de inibicdo tem a

forma matemética dada por 1,,.=1+Q/k , onde Q € a concentracdo da substancia inibidora

b,n,c

(espécie quimica ou biomassa) e k é a constante de inibigdo, e 1,,.=1 se o tipo de inibicdo

b,n,c
referida ndo é ativa. Dessa forma, escreve-se a reacdo devido a biodegradacdo para a espécie
limitante como:

V_XC! 1
r' = Uk v Koo = = kX 10
b (Kh|c+clf)|b|n Vec) Nec LYJ m ( )

Para uma espécie ndo limitante ela é dada por

nl Y| Vm XCIf
"=

1
=— - Ko = — |k _X. 11
b Y, (Kh|C+CIf)|b|n Vpcn Npc (Ym} m ( )

Nas expressdes acima, Y, e Y, sdo coeficientes de producgéo celular para a espécie limitante e
ndo limitante, respectivamente; y,.., € 7., S30 as taxas de reagcdes para quantidade de espécies
limitantes e ndo limitantes produzidas por unidade de composto gerador metabolizado; K,. € a
quantidade total de composto gerador metabolizado; k., é o coeficiente de manutengéo. Os

segundos termos do lado direito das equacbes (10) e (11) aparecem apenas nas equagdes para

XI11 Congresso Brasileiro de Aguas Subterraneas 11



compostos intermediarios produzidos durante o metabolismo fermentativo, e o Ultimo termo so é
diferente de zero se a equacéo for referente a um nutriente precursor. Considera-se ainda que o
crescimento e decaimento da biomassa bacteriana estdo ligados a utilizacdo da espécie limitante
determinando-se a equagdo do crescimento/decal mento bacteriano como sendo

V_XC!
Xy ™= X
ot (Kule +C )1l

Compar agao entre os modelos de biodegr adagao

O primeiro tipo de representacdo das reacdes de biodegradacdo, que utilizou a cinética de
Monod modificada, foi baseado em estudos que consideram uma resisténcia difusional das espécies
para dentro das micro colbénias. Essa resisténcia difusional pode ser causada pelo acumulo de
biomassa que impede a passagem das espécies para a biomassa das camadas mais internas das
colbénias. Isso foi determinado através de balancos de massa (equagdes de balanco de massa), na
escala do poro, na camada de contorno da micro coldnia que relacionou a concentracéo da fase
fluida com a concentragdo dentro da micro colénia das espécies envolvidas. O segundo tipo de
representacdo (cinética de Michaelis-Menten) também levou em conta este tipo de consideracdo ao
estabelecer o fator de inibicdo por acimulo de biomassa. A diferenca entre essas duas formas de
modelagem das reacfes € que na primeira se requer a resolucdo de equacbes adicionais, que
descrevem o transporte difusivo na escala do poro e envolvem uma grande quantidade de
parametros (tal como o tamanho das colbnias), que geramente sdo dificeis de se obter. Essas
equacdes sao equactes algébricas ndo lineares acopladas, ou sgja, a equacdo na escala do poro de
cada espécie esta relacionada com a equacdo de todas as outras espécies envolvidas. Na segunda,
devido a utilizagdo da cinética de MichaelissMenten diretamente na escala de Darcy, apenas as
equacdes do transporte de cada espécie sdo necessarias, no entanto, elas sdo ndo lineares no termo
de reacdo para as espécies limitantes e ha um acoplamento entre as equactes dessas espécies com
aguelas ndo limitantes. Devemos notar ainda que a condi¢do de ser limitante ou ndo do crescimento
bacteriano geralmente ndo permanece inalterada na evolucdo do processo do transporte com
biodegradacdo. Dessa forma, para a segunda modelagem € adicionada uma avaliacdo das
concentracBes no dominio considerado, que verifica em qua regido uma determinada espécie é
limitante do crescimento bacteriano. Essa avaliagdo ndo € necessaria para 0 primeiro tipo de
modelagem (Monod modificada), visto que na propria cinética esta inserida a possibilidade de
troca de espécie limitante ou delas serem simultaneamente limitantes.
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TRATAMENTO NUMERICO DOS SISTEMAS DE TRANSPORTE COM
BIODEGRADACAO E SIMULACOES COMPUTACIONAIS

Devido a primeira abordagem dada ao problema do transporte com biodegradacdo do tipo
Monod modificada deve-se resolver equagbes com trés naturezas distintas. Um conjunto de
equacles diferenciais parciais (equacbes de transporte convectivo-difusivo-reativo) lineares
acopladas com um sistema de equacdes al géebricas ndo-lineares (equagdes do transporte difusivo das
espécies para dentro das micro coldnias, na escala do poro) totalmente acoplado, e uma equacéo
diferencial ordinéria (equacdo do crescimento/decaimento do nimero de coldnias por volume do
meio poroso). A metodologia humérica (aproximacdo do problema continuo) usada em [11] para
resolver o primeiro conjunto de equagdes emprega uma técnica de volume finito para aproximagao
das equacOes de transporte. A solucdo das equacbes algébrica é entdo dada por um esguema
completo de iteracdo do tipo Newton-Raphson resolvida nodalmente, célula por célula e no fim de
cada passo de tempo. Finalmente, a equacdo do crescimento bacteriano € integrada no tempo
usando um esguema, atrasado, de um passo do tipo Euler explicito e € resolvida no final de cada
iteracdo no tempo, ja que depende da solucdo do sistema das equagdes de transporte.

Por outro lado, o procedimento proposto pelos autores em [12], para resolver o sistema de
equacdes obtido a partir do modelo de biodegradacdo com a cinética de Michaeglis-Menten, utiliza
um esguema semidiscreto. A equacdo do transporte € aproximada combinando-se os métodos de
diferencas finitas do tipo Euler implicito no tempo e um método de elementos finitos estabilizado
no espaco do tipo SUPG (Streamline Upwind Petrov-Galerkin). O problema da n&o linearidade do
termo de reagdo para as espécies que sdo limitantes do crescimento é resolvido avaliando-se 0s
coeficientes ndo lineares através do seu valor num passo de tempo anterior.

A seguir, serdo exibidos dois casos testes com simulagcdes computacionais gerados a partir das
metodologias descritas nos paragrafos anteriores. No Caso Teste 1 apresenta-se um exemplo de
[11] que simula processos de biorremediagdo forcada, ja no Caso Teste 2 é mostrado uma
simulagdo exibida pelos autores em [12], referente a biorremediagdo natural.

Caso Teste 1

Considera-se uma regido onde uma pluma de alta concentragdo de poluente (substrato) foi
deixada e fertilizantes industrias, nitratos e nutrientes sdo espalhados sobre ela. A escolha da
remediacéo divide-se entre a reagéo bioldgica natural do solo e um processo humano-forgado. No
primeiro caso a cinética de biodegradacéo € simplesmente deixar Seu curso acontecer, enquanto no
segundo caso, substancias especiais, tais como ar enriguecido com oxigénio, sdo injetados no solo
para acelerar 0 processo de degradacéo do componente organico (atenuacdo forgcada). A principal

guestdo neste caso teste é descrever as mudancas nas concentracdes das quatros espécies envolvidas
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(um substrato de carbono organico S, oxigénio dissolvido O, nitratos N, e umafonte genérica
de nutrientes A) transportadas pelo campo de escoamento da &gua. Trés possivels cendrios foram
simulados: 0 processo de reacdo bioldgica natural, um processo de remediacdo oxigénio-injetado e,
finalmente, uma estratégia de remediacdo fazendo o uso de bombeamento para desviar o
escoamento em caminhos diferentes. Contudo, neste trabalho, mostram-se apenas os dois ultimos
cenarios ja que o um caso de bioderremediacéo natural seréintroduzido na préxima sub-secéo.

Na Figura 1 tem-se uma representacéo esquemética do caso teste. A localizacdo aproximada
dos assentamentos agricolas, fontes potenciais de componentes organicos e perdas de nutrientes, é
indicada. A mesma figura também ilustra as condic¢des de contorno para 0 escoamento e o problema
de transporte. O dominio computacional é discretizado usando uma malha ndo estruturada composta
de 1033 nos e 1941 células triangulares e esta plotado na Figura 2. Todas os resultados mostrados a
seguir foram obtidos para t=13.1 anos. Para a simulagcdo do processo de oxigénio-injetado foi
suposto gque 0s assentamentos agricolas a concentragéo de oxigénio é dez vezes maior que no do
caso de biodegradacéo natural. O processo de degradacdo cinética é portanto acelerado e em t =131
anos o substrato organico é fortemente reduzido com respeito ao caso da remediacdo natural. Tal
comportamento pode ser notado comparando-se as Figuras 3 e 4 onde estdo plotadas as concentracoes
de substrato. A primeira apresenta o caso de remediacao natural, e a segunda o de atenuacéo forcada -
aumento da concentracdo de oxigénio dissolvido. Finamente, foi tratado o problema onde sdo
adicionadas duas estactes de bombeamento a fim de modificar o caminho do escoamento. A Figuras
mostra a concentragdo de substrato com aumento de oxigénio dissolvido e campo de velocidade
modificado, onde se verificam aguns desvios. E claramente visto que as distribuicbes das
concentracbes sdo fortemente influenciadas pelo bombeamento-induzido, embora nenhuma

diminuicdo a mais na concentracéo do substrato organico é obtida nos 13 anos de simulacéo.
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Apresentam-se agora as simulacbes computacionais realizadas para o transporte de um
contaminante organico com biodegradacdo aerébica apresentadas em [12]. Estes tipos de
simulagbes poderiam ser Uteis no caso do monitoramento necessario ao processo de atenuagdo
natural, pois da a evolucdo temporal e espacial da pluma de contaminantes. Simula-se um dominio
unidimensional, onde o comprimento (eixo x) da regido considerada é significantemente maior do
gue a altura (eixo z) relativa e supde-se que o comportamento da pluma se repete ao longo da
largura da regido (eixo y). Para descrever este sistema tomam-se trés espécies, 0 oxigénio
dissolvido O, o substrato de carbono orgénico S e ainda as bactéria aerébicas X, que sdo
consideradas constantes. Representa-se uma Situagdo em que, a partir de um certo instante, o
contaminante organico (substrato) é injetado no contorno esquerdo do dominio que antes era
desprovido de tal substancia. A partir desse instante essa substancia vai ser transportada por
adveccgdo e difusdo e sua presenca vai estimular a absor¢do de ambas espécies (do oxigénio e do
préprio contaminante). Como a concentragdo do contorno esguerdo do contaminante € maior do que

a do oxigénio, o oxigénio sera o limitante. Esta condicdo permanecera nos locais onde sua
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concentracdo for menor do que a do contaminante. Caso contr&rio, ou sgja, se a concentracdo do
contaminante for menor do que a do oxigénio ele € quem sera considerado limitante. As figuras
abaixo mostram os graficos das concentracdes como funcéo da disténcia nos tempos fixosde 8, 34 e
68 dias, respectivamente, e com um nimero de Peclet de malhade 5. O gréfico C1 representa o
oxigénio dissolvido e 0 C2 representa o contaminante organico. Analisando as Figuras de (6), (7) e
(8) percebe-se que depois de um periodo inicia o oxigénio é exaurido no centro da pluma de
contaminantes e a biodegradacdo do substrato ocorre apenas ao redor do contorno esquerdo do
dominio, onde tanto o oxigénio quanto 0 composto organico estdo presentes. Estes resultados sao
consistentes com observagdes de campo que indicam que o centro de uma pluma de contaminantes
€ geramente desprovido de oxigénio e estd geralmente presente ao longo do contorno externo
desta. As Figuras (9), (10) e (11) mostram o efeito da biodegradacéo na pluma quando comparada
ao caso onde esse processo ndo esta inserido no transporte em 8, 34 e 68 dias , respectivamente.

Figura6
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CONCLUSOES

Neste trabalho procurou-se apresentar duas formas de modelagens de processos de
biodegradacdo em meios porosos saturados, considerando-se metodologias de biorremediacéo para
regides saturadas em aguiiferos contaminados por compostos organicos. Procurou-se enfatizar as
suposi¢des basicas de cada modelo, suas diferencas e suas inclusdes nas equacles do transporte das
espéecies envolvidas. As implicagbes mateméticas de cada um dos modelos foram analisadas e
simulacBes computacionais de situagbes de interesse foram mostradas. Notou-se ao longo do
desenvolvimento do trabalho a importancia do aprimoramento dos modelos matematicos e
computacionais dos processos de biorremediacdo de &guas subterréneas contaminadas, como
instrumento capaz de auxiliar a elaboracdo de projetos de remediacdo que levem em conta o

transporte e processos de reagdes biol 6gicas, reduzindo-se, deste modo, custos e tempos operacionais.
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