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Resumo - Este trabalho apresenta o desenvolvimento do pacote computacional SPA, destinado a
Simulaggdo numeérica de Processos em Aquiferos. O trabalho foi desenvolvido no Laboratério de
Hidraulica Computacional (LHC) do Departamento de Hidraulica e Saneamento da Escola de
Engenharia de S&o Carlos da Universidade de Séo Paulo. O pacote, desenvolvido em ambiente
LINUX, destina-se a simulacdo de processos de fluxo de dgua subterrénea e transporte de solutos no
subsolo. A solucdo das Equacdes Diferenciais Parciais resultantes da modelagdo matemaética dos
fendmenos fisicos que ocorrem em aquiferos é baseada no Método de Elementos Finitos. Em
especial, sdo apresentadas caracteristicas dos modulos de pré e pos-processamento: Construtor de

Modelos de Aquiferos e Visualizador de Processos em Aquiferos.

Abstract - This work presents the development of the computational package SPA for the
Simulation of Processesin Aquifers. The work has been developed at the Computational Hydraulics
Laboratory (LHC), Department of Hydraulics and Sanitation, Engineering School of Sdo Carlos,
University of Sdo Paulo. The package developed under LINUX environment, is designed for the
simulation of groundwater flow processes and solute transport in the subsurface. The governing
Partial Differential Equations are solved by the Method of Finite Elements. The main characteristics
of the pre and post processing modules. Aquifer Model Constructor and Aquifer Processes

Visualization are shown
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INTRODUCAO

A captacdo de &gua para consumo humano ou irrigacdo de areas produtivas, bem como a
preocupacdo ecolégica com a contaminacdo do meio-ambiente tornam necessaria a protecdo
guantitativa e qualitativa dos reservatorios subterraneos. Por outro lado, em obras de engenharia como
barragens, fundacfes e pavimentos, a acdo destrutiva da &gua pode ser controlada através da adocéo
de medidas preventivas baseadas no conhecimento dainfiltracéo e movimento de &gua no solo.

Através da formulacdo de model os matemaéticos, os pesguisadores das areas de Hidrogeologia
e Hidraulica estudam teoricamente o movimento de &guas subterréneas e o transporte de poluentes a
ele associado, reduzindo o tempo e recursos exigidos pelos testes de campo ou ensaios realizados
em laboratério. Ferramentas mateméticas e numeéricas vém intensamente substituindo alguns tipos
de investigacOes experimentais, tendo em vista vantagens operacionais, principalmente em termos
de custo e tempo.

Avancos na determinacdo experimental de caracteristicas fisicas do solo, associados ao
desenvolvimento de equipamento computacional e métodos numeéricos adequados, possibilitam
modelar areas de interesse e simular seu comportamento ao longo do tempo.

Como exemplos de simulagdo, podemos citar:

. obtencdo de agua em regifes aridas ou centros urbanos;
. controle do lencol fredtico em éreas de prospeccao mineral;

. contaminacdo de lencdis subterraneos por utilizagéo de defensivos agricolas;

1
2
3
4. difusdo de poluentes em depdsitos de lixo ou reservatérios de material toxico;

5. ateracdo do fluxo natural de &gua em centros urbanos devido a fundagdes e tineis,

6. avaliacdo de perdas em reservatorios de acumulagdo por infiltragdo no solo;

7. drenagem em regides alagadas ou fundacdes.

Devido a essa variedade de aplicagdes, esforcos tém sido realizados no sentido de desenvolver
model os matematicos e solucbes analiticas e numéricas para os problemas citados. O texto aqui
apresentado visa apresentar o desenvolvimento de um programa computacional baseado no método
de elementos finitos destinado a simulagdo numeérica de escoamento tridimensional, em meios

porosos heterogéneos com aplicacdo pratica na &rea de Hidrogeologia Ambiental.

ETAPASDA MODELACAO

Para a simulac&o do fluxo de &gua subterranea e transporte de solutos em um computador, 0
problema real tem de ser reproduzido em ambiente digital. Esse processo é denominado construgéo
do modelo. O desenvolvimento de um modelo digital ou numérico pode ser dividido em quatro

etapas principais:
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Conceituacao do problema:
e Definicdo das questdes a serem respondidas (0 que o modelo deve fazer ?);

e Caracterizacdo das condicdes hidrogeol 6gicas do problema.

Aquisicéo de dados:
e Avaliacdo dos dados disponiveis. Eventualmente, complementacéo através de medicdes ou
sondagens adicionais;
¢ Digitalizacdo dos dados de mapas e tabel as;
e Utilizago de dados de Sistemas de | nformagdes Geogréficas (SIG).

Construcao do modelo numérico:
e Escolhado modelo a ser construido (3D, 2D, horizontal, vertical,...);
e Delimitacdo da area de interesse;
e Construcdo da malha e atribuicdo de parémetros fisicos,
e Calibragdo e andlise de sensibilidade;

e Simulagéo e visualizagado de resultados.

I nter pretacéo dosresultados:
e Avaliagdo criteriosa dos resultados numeéricos, com base em fundamentos hidrogeol 6gicos
(coeréncia da simulagéo)
¢ Documentacdo dos dados do modelos e resultados em um relatério técnico;

e Eventuamente, transferéncia de dados paraum SIG.

A construcdo de um modelo €, portanto, um processo complexo que envolve, aém da
construcdo da malha, as etapas de calculo numeérico e visualizacdo dos resultados. Considerando
gue um modelo deve ser controlado e modificado varias vezes, o processo pode ser visto como um
processo iterativo: resultados considerados incoerentes na etapa de interpretacéo podem levar auma

revisdo de todo as quatro etapas.

O PACOTE SPA
O pacote SPA [1] consiste em um programa computacional baseado no método de elementos
finitos destinado a simulacdo numérica de escoamento e transporte de solutos tridimensional, em

meios porosos heterogéneos com aplicacdo prética na area de Hidrogeologia Ambiental. O pacote
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em desenvolvimento dispde de recursos de pré e pds-processamento, sendo, portanto, destinado a
execucao de todas as atividades descritas naterceira etapa (construcdo do modelo numeérico).

O pacote é dividido em moddulos com aplicacdo em diferentes etapas do processo de
modelacdo de fluxo e transporte de poluentes em aquiferos. Resulta dai 0 nome do pacote: SPA
(Simulag&o de Processos em Aquiferos). O pacote é composto dos seguintes modul os:

CMA (Construtor de Modelos de Aquifer os)
Este modulo pode ser visto como a interface gréfica para a construcdo dos model os (definicéo
do tipo de problema, dimensdes, contornos, condi¢des de contorno, parametros fisicos, construcao

da malha de elementos finitos).

VMA (Verificador de M odelos de Aquifer os)
Etapa de verificagdo do modelo construido, com relacdo a consisténcia da maha (relacéo

entre elementos e nés e coeréncia dos parametros fisicos especificados).

FAS (Fluxo de Agua Subterranea)

Modulo de processamento principal, no qual sdo calculados cargas hidraulicas e vetores de
velocidade, com base nas condi¢des de contorno e parametros fisicos especificados pelo usuério.
Esse modul o consiste na solucéo da equacéo diferencia parcial

oh

Sc —=V(KVh)+R
S 1 ( )+ v )

para aguiferos em regime transiente, onde
S;- coeficiente especifico de armazenamento (1/m)
h - carga hidréulica (m)
K - tensor de condutividade hidraulica nas direcbes x, y e z (m/s)

R, - termo de fonte, em pontos discretos do dominio (1/s)

Essa equacdo gera pode ser simplificada para ssmulagdo de aquiferos confinados ou livres,
em regime permanente, com ou sem termos de fonte. Matematicamente, equacdo € do tipo
parabolico, ndo apresentando grandes problemas para a solucdo numérica. Métodos iterativos de
solugdo de sistemas de equagdes tém se mostrado efetivos. Tendo em vista a Simetria do sistema
resultante, o método PCG (Preconditioned Conjugate Gradient) costuma ser escolhido.
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TP (Transporte de Poluentes)
O transporte de poluentes em meio poroso € descrito pela equagéo de adveccdo-difusao
oc

— =V(DVe¢)-vVe+R,(c * =)
o ()

para mei 0s porosos, em regime transiente, onde
C - concentracdo de soluto (mg/l)
D - tensor de difusdo nas diregdes x, y e z (m?/s)
v - vetor de velocidade do fluido nas direcBes x, y e z (m/s)
R, - termo de fonte, em pontos discretos do dominio (1/s)

c* - concentragao de soluto nafonte (mg/l)

Do ponto de vista mateméatico-numérico, essa equacao apresenta dificuldades adicionais para
solugdo, podendo assumir um carédter predominantemente parabdlico ou hiperbdlico, em funcdo da
relac@o entre os termos advectivo e difusivo. O sistema de equacgdes resultante é ndo-simétrico e
métodos iterativos convencionais (PCG) ndo podem ser aplicados diretamente. Alternativamente
podem ser utilizados métodos diretos (extremamente lentos) ou iterativos para matrizes néo-
simétricas (BICG, GMRES, ORTHOMIN, etc).

VPA (Visualizacdo de Processos em Aquiifer os)

Os resultados numéricos obtidos através de cada um dos médulos descritos anteriormente
devem ser visualizados, de forma a permitir sua interpretacdo. Como ambiente de visualizacdo foi
desenvolvido um modul o baseado em OpenDX, disponivel nos termos de open sour ce devel opment.

Resumidamente, as caracteristicas principais do software sio:

e Método de elementos finitos;

e Modelosem 2D, 3D e combinagdo de ambos;

¢ Problemas em regime permanente e transiente;

e Meios porosos e/ou fraturados, saturados e ndo-saturados,

e Transporte de poluentes sob consideracdo dos processos de advecgdo, dispersdo, adsorcao

e decaimento.

O pacote dispde de algoritmos de pré-processamento que garantem a geracdo de redes ndo-
estruturadas em meios heterogéneos baseados em Delaunay-triangulation e advancing front. Paraa
solucdo dos sistemas de equaces resultantes foram implementadas técnicas avancadas para
armazenagem de matrizes (sparse) e algoritmos iterativos (PCG) e diretos (SUPER-LU) otimizados

X111 Congresso Brasileiro de Aguas Subterraneas 5



para solucdo de sistemas simétricos e ndo-simétricos. Nas secOes seguintes sdo apresentadas

algumas caracteristicas dos modul os de pré e pds-processamento.

CMA —CONSTRUTOR DE MODEL OS DE AQUIFEROS

Visdo geral defuncionamento

O CMA gera a malha baseando-se nos contornos atribuidos ao modelo. Esses contornos
definem regides de refinamento da malha, isto € em um contorno a densidade de pontos é mais
elevada e sua disposicdo mais regular se comparada a do restante da malha. Os contornos se
originam das estruturas geolégicas definidas no modelo. As estruturas, por sua vez, podem ser
construidas selecionando-se seus pontos na tela do CMA (através da opcdo Gerar estrutura, menu
Estrutura) ou podem ser definidas em um arquivo de entrada de dados (gerado em um SIG ou
planilha de dados).

Apbs a definicdo dos contornos que fardo parte do modelo, passa-se a etapa de construcdo da
malha. A malha pode ser composta por retangulos e triangulos, ser estruturada ou ndo-estruturada.
O usuario definira que tipo de maha se aplica melhor ao caso em questdo. O CMA gera dois
arquivos de saida: o primeiro, de extensdo “.str’, contém dados sobre as estruturas e contornos do
modelo; 0 segundo, de extensdo “.net”, contém dados sobre a malha gerada (nGs e elementos) e sera

0 arquivo de entrada do proximo modulo do SPA.

Geracao da nuvem de pontos
O primeiro passo deste procedimento é a geracdo de nOs no contorno. Para isso seleciona-se a
opcdo Gerar nos, Gerar nés no contorno, no menu Geometria. Na figura 1 pode-se observar o

resultado para o nimero de passosigual atrés.
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Figura 1 - Geragéo de nos no contorno do dominio

O préximo passo € a geracao da nuvem de pontos interiores no modelo. Paraisso seleciona-se
a opcao Gerar nés, Gerar malha regular — global, no menu Geometria. Define-se 0 espagamento
entre os nos e 0 angulo em relagdo a horizontal, e o tipo de distribuicdo dos nds. Se a opgéo for por
malha triangular, seleciona-se Distribuicdo triangular; se for por uma maha composta por
reténgulos e tridngulos, seleciona-se Distribuicdo retangular. A figura 3 mostra a nuvem de pontos

gerada através da opcao Distribuicao triangular.

Figura 2 - Geragdo de nuvem de nos no interior do dominio
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Geracao dos elementos

Neste ponto inicia-se a geragéo dos elementos, que € a ultima etapa da criagéo da maha. Para
isso, seleciona-se Gerar elementos no menu Geometria. Para se gerar uma malha global composta
de tridngulos (que foi a opcéo anterior) seleciona-se Somente triangulos, no submenu Gerador de
malha global. A Figura 3 mostra detalhes da complexidade da maha gerada levando em
consideracédo concentragdes de pogos e contornos de formagdes estruturais na regido de S&o Carlos.

Apbs a geracdo da malha procede-se a atribuicéo de par@metros fisicos aos nés e el ementos do
modelo. Esse processo é automatizado no CMA, permitindo a definicdo de valores em pontos,
linhas ou éreas especificadas pelo usuario, através de recursos de interpolacdo. A Figura 4 apresenta

adistribuicdo das cotas de base de um aquifero.

e, e L il il § Rl

Figura 3 - Malha apresentando complexidade devido a concentracéo de pocos
e contornos estruturais na regido de Séo Carlos

Figura 4 - Cotas da base do aguifero: Valores entre -23 e 659 m em relagdo ao nivel do mar
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VPA —VISUALIZADOR DE PROCESSOS EM AQUIFEROS

Nesta secéo é apresentado o desenvolvimento de um software Visualizador de Processos em
Aquiferos intitulado VPA, como modulo integrante do pacote SPA. Esse visualizador foi
desenvolvido para ambientes KDE e GNOME, e integrado ao sistema operacional SUSE Linux.

O ambiente de programacdo Glade 2 foi escolhido para programacdo e desenvolvimento do
visualizador. Este ambiente de programacdo em C € distribuido nos ambitos de open source
development (GNU), e serve como complemento da interface grafica com o usuario GUI (Graphic
User Interface). Em conjunto com esta linguagem de programagéo foi usado o Data Explorer IBM
OpenDX, distribuido também nos termos de open source development (GNU), como ferramenta

paravisualizacdo de simulacdes em duas e trés dimensdes.

Processo de visualizacdo

Os sistemas de visualizagdo devem ser usados como parte integrante do processo de
investigacdo cientifica. Assim, 0 processo de investigacdo requer a criagdo de um modelo empirico
da“realidade’, a aquisicdo de dados que sirvam como subsidios para verificar ou refinar o modelo,
e 0 uso desse modelo para fazer previsdes. No ciclo de investigacdo 0 cientista usa 0 seu
discernimento e conhecimento (insight) sobre o fenémeno para formular uma hipétese, coleta de
dados, controlar um processo de computacdo, visualizar e interpretar os resultados e, em seguida,
repetir e refinar o ciclo, como ilustrado nafigura 8.

Os sistemas de visualizagdo também devem ser caracterizados por um procedimento
interativo iniciado pelo usuario, que continua o0 processo de investigacdo a medida que recebe
feedback do sistema. A interacdo realizada pelo usuério, através da interface ao qual é apresentado,
e transformada logicamente de volta aos termos do fendbmeno cientifico sob investigacdo, e
resultados atualizados sdo gerados pelo sistema de visualizacdo e apresentados ao usuario. Dessa
forma, o usuario aumenta o seu conhecimento sobre a validade da hipétese originalmente formulada
e sobre 0 model o adotado para a sua investigagao.
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FENOMEND Madictes, Dados de Simulagtes
i ou Resultados Técnicos

— MODELAGEM Criagdo de um Modelo Matematico
Zaguido da wm Models Computacional

[ VISUALIZACAD I Mapearnento para Imagem e outras
Fungdes de Interagio ¢ Apresentagio

ANALISE

Figura5 - Andlise cientifica e feedback com o auxilio da visualizac&o

Desenvolvimento do visualizador

O visualizador foi desenvolvido com auxilio de técnicas computacionais avancadas. Para
execucao deste software, foi usado o sistema operacional SUSE Linux [2] com interface KDE 3 e
GNOME, ambos disponibilizados gratuitamente no ambito de open source devel opment.

O Front End (interfface com usuario), os codigos e as rotinas do visuaizador, foram
desenvolvidos com o0 ambiente de programacao Glade 2, que € uma “mini” ferramenta RAD (Rapid
Application Developer). Ao contrario das ferramentas RAD tradicionais, 0 Glade 2 ndo estabelece
vinculos estreitos com nenhuma linguagem de programagéo em particular, mas pode gerar codigo C,
C++ (Eckel, 2000), Ada 95 e Perl. Ferramentas de terceiros adicionam (extensdes) suporte a Pascal,
Python, Java e outras linguagens. Consequentemente, aplicacbes escritas em linguagens
multiplataforma, como Java ou PHP, funcionam em todas as plataformas suportadas pelo GTK+ 2
sem quaisquer modificagdes. O GTK+ 2 fornece uma base sdlida para o Glade 2, que possui dois
modos de operacéo. No primeiro, a descri¢do da interface € escrita em um dialeto XML particular do
Glade 2 e esta descricéo € utilizada para gerar codigo em C ou outra linguagem. O codigo deve ser
editado para incluir as rotinas de tratamento de eventos e compilado para gerar um executavel nativo.
E possivel voltar ao Glade 2 para modificar ainterface e gerar novamente o codigo GUI, sem perder a
|6gica de tratamento de eventos. O segundo modo de operacdo € mais interessante: a descricdo em
XML dainterface é processada em tempo de execucdo por meio da biblioteca LibGlade, para gerar os

componentes visuais. A LibGlade fornece meios de, dado o identificador de um componente
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qualquer, obter uma referéncia a0 componente que pode entdo ser manipulada para responder a
eventos ou modificar propriedades. Foi justamente a necessidade de internacionalizar aplicacdes que
motivou este segundo modo de operacéo de uma aplicacdo GUI gerada pelo Glade 2. Esta ferramenta
permite o desenvolvimento de interfaces para o usué&rio de forma rapida e fécil. Este ambiente de
programacao foi escolhido por utilizar a mesma linguagem de programacéo que o VPA.

A integracéo do SPA com o VPA foi realizada por uma interface, desenvolvida em C (Glade
2), incluindo as bibliotecas do SPA e do OpenDX. Os resultados de simulagdo do SPA séo
armazenados em arquivos binarios pela biblioteca DtnLib, para serem visualizadas no VPA. com
auxilio das hibliotecas do OpenDX. A figura 10 apresenta o fluxo de dados entre 0 SPA e o VPA
com o auxilio de arquivos binarios gerenciados pela biblioteca DtnLib. O VPA tiliza as

ferramentas do OpenDX para visualizacdo cientifica dos resultados da simulagéo.

EFA Simulador de Processos em
Agliiferos

1 MnLib (geracio de Arguivos Binarios)

Arguivos Binarios

l DtnLib {Leitura do Arguivos Binarios)

VPA |"'— OpenDX I
.‘—

Visualizador da Procassos Bibligtecas
&m Aqlifaross

Figura 6 - Fluxo de dados entre 0 SPA eo VPA

Os testes para avaliacdo do software VPA foram realizados para a visualizagao dos resultados
do modelo bi-dimensiona para gerenciamento do Aquifero Bauru na cidade de S&o José do Rio
Preto [3]. A figura 12 apresenta em visualizag@o tridimensional a distribuicéo de carga hidraulica
(nivel do aqguifero em relacdo ao nivel de referéncia) gerada pelo modelo numérico sob condicdes

especificas de recarga e exploracéo do aguifero (aproximadamente 300 pocos).
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Figura 7 - Visualizagdo da distribuicdo de carga hidréulica do Aquifero Bauru. Astonalidades
azuis indicam pontos de maior rebaixamento; as tonalidades vermelhas indicam as maiores cargas.

A ferramenta desenvolvida permite a visualizacdo a partir de diferentes angulos e orientacoes,
facilitando a interpretacdo do fendmeno fisico. No exemplo apresentado, as tonalidades azuis

indicam pontos de maior rebaixamento e as tonalidades vermel has indicam as maiores cargas.

CONSIDERACOESFINAIS

Este trabalho apresentou etapas do desenvolvimento do pacote computacional SPA, destinado
a simulacdo numérica de processos em aquiferos. O trabalho foi desenvolvido no Laboratério de
Hidraulica Computacional (LHC) do Departamento de Hidraulica e Saneamento da Escola de
Engenharia de Sdo Carlos da Universidade de S&o Paulo. O pacote, composto por médulos de pré e
pOs-processamento, destina-se a simulacéo de processos de fluxo de fluidos e transporte de solutos
no subsolo. Os médulos sdo desenvolvidos em ambiente LINUX, baseando-se no Método de
Elementos Finitos para a solucdo das EquacOes Diferenciais Parciais resultantes da modelacéo
matematica dos fenémenos fisicos que ocorrem em aquiiferos.

O desenvolvimento encontrase em uma fase intermedidria, mas alguns resultados
preliminares ja puderam ser apresentados, considerando o protétipo inicial estar em operacdo

experimental. Em funcéo do desenvolvimento do SPA, o LHC tornou-se um centro de reunido de
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especidistas de diferentes areas do conhecimento, permitindo o desenvolvimento de projetos em
caréter interdisciplinar. As pesquisas do grupo sdo direcionadas a assuntos relacionados ao
gerenciamento, protecdo e estudo de agua.

Do ponto de vista econdmico, 0 pacote SPA representa uma alternativa aos aplicativos
comerciais, geramente baseados em ambiente Windows (TM Microsoft). Em geral, a manutengédo
de licencas e constantes atualizacbes de versdes representam um constante investimento em
software. Pode-se afirmar que o custo de aplicativos para utilizacdo de um computador sobrepbe-se
a0 custo do equipamento (hardware). Através da utilizacgo de pacotes nacionais, desenvolvidos em
ambiente LINUX, procura-se viabilizar uma utilizag&o racional de recursos financeiros.
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