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RESUMO

A remediagdo de 4guas subterrineas contaminadas por fluidos imisciveis com a 4gua (NAPL
Non Aqueous Phase Liquids) pode incluir processos fisicos que sdo dependentes da temperatura.
Como primeiro passo no entendimento de estratégias de remediagdo que envolvam processos
térmicos, a avaliagdo do fluxo ndo-isotérmico de umidade torna-se necessdria. Este trabalho
apresenta a formulagdo de um modelo numérico que simula este mecanismo, onde o método dos
elementos finitos de Galerkin € utilizado. Resultados de simulagdo revelam que a dindmica de
pradientes de temperatura alteram os campos de pressdo e, consequente, os de fluxo de umidade
devido aos efeitos de viscosidade nas propriedades hidrdulicas do meio. Em contrapartida, foi
observado que os efeitos causados por gradientes de pressio no campo de temperatura sio
Insignificantes para os mesmos cendrios de simulag3o.

INTRODUCAO

Tecnologias de remediagio aplicadas A remogéo de fluidos organicos imisciveis com a 4gua
em meios parcialmente saturados vém sendo extensivamente discutidas na literatura. As técnicas
usuais de tratamento devem ser definidas em fungdo das propriedades fisico-quimicas dos
contaminantes. Como por exemplo, enquanto que o uso de sistemas de extragdo de vapor do solo
(soll vapor extration) tem larga utilizagio em situagdes de contaminantes com elevada pressdo de
vapor (p.c., Johnson et al., 1990; Rathfelder et al., 1991), a técnica de "lavagem" de solo (soil
[lushing) deve ser aplicada em casos de contaminantes que apresentam elevados graus de
solubilidade (Miller et al., 1990). Em qualquer uma das situages a transferéncia de massa da fase
pura Ilfquida do NAPL ("free-phase") ocorre para fase gasosa ou fase dissolvida da 4gua. Sabe-se
(Jue a transferéncia de massa € fungdo das viscosidades da dgua e do NAPL, da tensdo superficial
¢ntre 0 NAPL e a fase aquosa, da velocidade da 4gua, e da solubilidade efetiva do NAPL (pe.,
Miller et al., 1990; Feenstra, 1990) que sdo, por sua vez, dependentes da temperatura. Vale ressaltar,
10 entanto, que os efeitos da variagdo da temperatura nestes processos sdo ainda pouco conhecidos.

A principio, a interagdo entre gradientes de temperatura transientes e fluxo de umidade (4gua
10 estado liquido e de vapor) deve ser quantificada para, entdo, se avaliar a influéncia daqueles
uradientes nos processos de transferéncia de massa e na dindmica do solo. O presente trabalho tem
J0mo objetivo o estudo desta interagio através do desenvolvimento e aplicacdo de um modelo
wmérico bidimensional de fluxo de umidade e calor em meios parcialmente saturados baseado no
nétodo numérico dos elementos finitos. A carga de pressdo e a temperatura sdo utilizadas como
/iridveis dependentes do problema onde uma formulagdo mista das equagSes de umidade e calor
' utilizada a fim de assegurar a conservagdo de massa e energia térmica.

O modelo proposto ¢ aplicado em dois exemplos hipotéticos onde o primeiro trata da anélise
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ndo-isotérmica de infiltragdes induzidas, em regime trapsiente, representando o caso de reme;ilat;ago;
por lavagem de solo. O segundo exemplo investig? o impacto de uma fonte 'de calgr com ; rcgl'l o
temperatura no interior da massa de solo, com o objetivo de estudar os mecar}lsmt()is ; trans iy
de massa, presentes nos processos de extragdo de vapor 2 vécuo ou em técnicas le 1oreme.dx .:
Em ambos os casos estudados, as magnitudes dos vérios componentes das equagdes de umidade
a0 investigadas. . )

eeler sa[(;ma thfngio natural deste trabalho no campo dg Hidrogeo!ogla de (;?ntannna}glﬁo é ;
andlise ndo-isotérmica do transporte de compostos orginicos Avolétexs em regides parcmwmt_:n

saturadas do subsolo, onde os processos de transferéncias simultdneas de~un}1dade, yap(()ires ;1;::8
¢ energia térmica se manifestam. Vale lembrar que o estudo do fluxo ndo-isotérmico ; umi : e
é também essencial em regides dridas ou semi-4ridas on_der t:luxo de vapor poder{} ser de gran e:
magnitudes (Feddes et al., 1988). Adicionalmente,_ a e.x1stcnc1a' de grafhentes térmicos natur;zz :
induzidos pode ter uma grande influéncia na cinética de dissolugdo de compostosb(grgran lc 9
residuais ("ganglios" de NAPLs) e, consequentemente, no transporte atrgvc‘:s c!as 4guas s;x : .l;
Desta forma, o melhor conhecimento dos efeitos da temperatura na dindmica dos solos se orn

essencial na elaboragdo de estratégias adequadas de remediag@o que envolvam processos térmicos.

FORMULACAO MATEMATICA

O transporte de umidade e calor em meios porosos € descrito por um sisterr{a de 'equaqbiu
diterenciais parciais obtido através dos principios da conservagdo de massa e energia aphcaﬁgsl 8
equagdes constitutivas do meio. Este item apresenta as equagdes matemdticas utilizadas no modelo.

Fluxo de Umidade . J

A transferéncia de umidade em meios porosos se d4 na fase liquida e~de vapor. A equaglio
do fluxo de umidade na fase liquida ¢ obtida através da modificagdo _da equagdo de Richards (19;5"1)
quando aplicada a sistemas ndo-isotérmicos. Esta expressdo modificada, de acordo com Milly

(1982), ¢é dada por

oy of X .40 Jj-1 )
q =-pK,— -p,D;,0.=— -pKege 1405
7 1y axj 1= Ta™yj axj ¥ J

. -3
onde g, ¢ o fluxo de densidade liquida (g cm® sV), p, ¢ a densidade da dgua (g cm™), Dy, € um

coeficiente relacionado com o fluxo de 4gua absorvida (cm® s °C™), K;; € o tensor de condutividn:de
hidrdulica nfo-saturada do solo (cm s™), y € a carga de pressdo c!’égua (cm), T é a temperatura ("C)
e & & o delta de Kronecker. A variagdo do fluxo de 4gua liquida como fungdo dof T resulta dos
efeitos da temperatura na viscosidade da dgua ;;szlin como na umidade volumétrica, através do
ividade hidrdulica (Constantz, 1 J

eme d: g(l)artlgrlllgt;o do fluxo de urniflade na forma de vapor é dada pela modificagiio da Lei de Fick
quando aplicada em meios porosos € € expressa por s

(2)

oy
q,,=-pD,8; .a_xj - P D8y a_xj

onde ¢, € o fluxo de densidade de vapor (g cm® s™), D, é o coeficiente de difusiio de vapor

" . ~ : 2 o1 r-l)
isotérmico (cm s?), e Dy, € o coeficiente de difusdo de vapor térmico (cm” s i),
A equagdo do ﬂ;xo de umidade ¢é obtida adicionando-se as equagdes do fluxo de umidade
na fase liquida (Eq.1) e na fase de vapor (Eq.2) de forma a obter
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O termo de armazenamento d’4gua 6, ¢ definido como sendo a quantidade total de dgua por
unidade de volume de solo, que é dada por

0, -pP+po, @

Ao aplicar o principio da conservagio de massa na equagdo do fluxo de umidade, obtém-se
il equagdo geral que governa o fluxo d’dgua transiente em um dado meio poroso, sob a influéncia
de gradientes de temperatura e de pressdo, ou seja

20
wl | 9lx

Loy oT oK}, 5
_éTB—, = u‘+'D\v6i/’) + DD )0 — | + e, ®

ox, Yox, ox, ’
i J :

Neste trabalho € assumido que as dire¢des principais de permeabilidade coincidem com os
cixos das coordenadas cartesianas x € z.

Fluxo de Calor
A expressdo do fluxo de calor em meios porosos é dada pela extensio da equacio da
condugio de calor de Fourier, com a adi¢o de termos referentes a transferéncia de calor convectivo
¢ de calor latente. O fluxo total de calor num mieio poroso parcialmente saturado, de acordo com
Philip e de Vries (1957), e modificado por Milly (1952), se apresenta como
ar

. o\
Gy, = = ke - P D, ;:w/[),y,>5‘%*’__ + o(T-T)q, (6)

onde A, € a condutividade térmica de um meio poroso dmido (cal em” s °C™Y), L é o calor latente
de vaporizagio da dgua (cal g), ¢, é o calor espec fico da dgua na fase liquida (cal g' °C™), T, é
Uma temperatura de referéncia (°C) e B € o fator de conversdo igual a 4.2x107 necessdrio para
converter de (cm?® g %) para (cal).

A quantidade total de energia térmica armazenada em um volume unitdrio de solo é definida
por de Vries (1958) como sendo

.
& . ,
Sy = CuT-T) + Lp 8, - p,dee ()
onde S5, € o teor térmico do meio poroso (cal cm™), C,, é a capacidade térmica volumétrica do meio
poroso tmido (cal cm™ °C™"), L, é o calor latente de vaporizagdo numa dada temperatura de

referéncia 7,, e W € o calor de molhamento diferencial (cal g).
A aplicagdo do principio de conservagdo de energia térmica na equacio do fluxo de calor
(F.0) ¢ na expressio do armazenamento de energia érmica (Eq.7), fornece a equagdo diferencial

parcial que governa o fluxo de calor transiente em meios porosos, sob a influéncia de gradientes
e temperatura e de pressdo. Esta expressio é descrita por
aS J oT o o B
L= A2 pl(LDW+B“'g"f )0 __\E -c(T-T)q, ®
ot dx;| ¥ox; T Ty i
As equagoes (5) e (8) formam un «istema acopiaco de equagdes diferenciais parciais de
sepunda ordem com varidveis dependen vr e T as quais governam a distribuicdo de temperatura
¢ umidade num meio poroso, saturado ¢, reialmente saturado. A determinago dos pardmetros

presentes nas Eq.(5) e (8) encontra-se no tiuvulho de Notic e Thomson (1993). Condigdes iniciais
¢ de contorno deverio ser especificadas com a finalidade de tornar o sistema de equagdes completo.
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FORMULACAO NUMERICA

Em projetos de remediagdo de mananciais subterrineos, um ferr'arnenta de previsdo é de
grande valia. Modelos matemdticos simplificam esta tarefa tendo em vista o gra{lde Rotencw}l e
versatilidade em simular condi¢des reais de um sistema. Desta forma, as equagdes dlferenc1_als
parciais nio-lineares que descrevem o mecanismo de transferéncia de umidade e 'calor em meios
porosos sdo resolvidas numericamente. O método dos elcmentqs ﬁnitos. de Galcrk_m. é aphcgc_io na
integragio espacial das equagdes, ao passo que o método implicito figs diferengas finitas é utlllzz_ido
na integracio temporal. O procedimento da solugdo simultinea € utll}zado neste trabalho, € consiste
na linearizagdo e solugdo do sistema de equagdes acoplado em cada intervalo de tempo, para ambas
as varidveis dependentes, através do método iterativo de Newton-Raphson.

No dominio fisico bidimensional, as equagdes (5) e (8) ficam expressas por

89M1__a_ iw_+m£—_a_ .a_w+mT£+mi|-0 %)
ot p, x| "ox Tox oz | ¥ oz dz ¢
€
By 3l v, 3T 2, ¥ h£+h]-0 (10)
W‘a[”vw*”fs;] @[wx* i

. . ~ o 5l
onde K. e K, sdo as condutividades hidrdulicas nas diregdes x € z, respectivamente (cms'), e
as varidveis m,,, m,,, My, M, hy, ., hy € h, sdo definidas inplicitamente.
o My Ty gy Py My ¢ " - e .
O método dos elementos finitos adota solugdes aproximadas (“trial functions") para as

varigveis dependentes da seguinte forma (Huyakorn e Pinder, 1983)

vy~ >NZ V0 N (x.2) an

o 12

T «T =X T() N (x2) (12)
J=1

onde Nf(x,z) sdo fungdes de interpolagdo, y; e T; sdo os valores .pxiocuradosn das varidveis
dependentes nos nés, N é o nimero de nés da malha de elementos fmltos,. e e T sfo a8
solugBes aproximadas. No processo de integragdo da equagdo do fluxo de umidade, obtém-se uma
integral de residuos ponderados ao longo de todo o dominio fisico. Neste processo, 0$ termos de
derivadas de 2° ordem sdo reduzidos A 1* ordem através da aplicagdo do teorema de Green, A
equagdo geral do fluxo de umidade resultante se apresenta como

2, 1 N oN; dN, aN, aN, L
EITp_ v e +;Wj z,:f e ax_+m"’az 0z 4
¢ A 1 s AL
Ll oN. ON. oN. oN,
i it |ddz | +
,Z_,:Tf'z,:Af,'"’axax”"azaz .
oN, 4, i
— dxd. "N dS¢=0 i=1,2,..k (1%
Xe:AJ:mg oz o J p, '
ou pela equagdo do elemento
Y (6w, + B7T)) v e s g e fir -0 =12,k (1)
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onde ‘7m,, é a distribuigdo normal do fluxo de umidade na fronteira, » é o ndmero de nés do

clemento e as varidveis ", b;", ¢, L7 e f,r sdo definidas implicitamente. O indice m se refere
s ¢ 3

0l equagdo da umidade. A mesma metodologia se aplica na integrag@o da equagdo geral do fluxo de
calor, As equagdes resultantes acopladas, escritas na forma matricial, sdo dadas por

A"y} + [B"UT) + {c™ + () + {1 = 0 (15)

[AM{y) + [B'UT) + {c" + {1} + )} = 0 (16)

Apés o desenvolvimento do modelo matemdtico acima, foram realizadas verificagdes €
vilidagoes através de intmeras solu¢des analiticas e numéricas assim como uma solugdo
experimental, cada uma aplicada a aspectos especificos do modelo. Em todos os casos, o algoritimo
numérico convergiu para solugdes que preservaram massa ¢ energia térmica e seu desempenho ndo
upresentou nenhuma instabilidade numérica (Nobre ¢ Thomson, 1993).

APLICACOES DO MODELO

O modelo desenvolvido foi aplicado em diversos exemplos hipotéticos, com a finalidade de
e determinar a distribui¢do de temperatura, pressdo e umidade num dado perfil geoldgico. Serdo
discutidos neste trabalho apenas dois casos, ambos relacionados a simulagio transiente do transporte
simultineo de umidade e calor.

Descrigao Fisica

O modelo foi aplicado numa se¢do geoldgica hipotética, tipica de uma regido de clima
temperado e tmido. Uma simples representagdo da geometria assim como das condicdes de
contorno utilizadas em cada caso estd ilustrada na Figura 1. O arcabougo geoldgico € considerado
homogéneo, isotrépico e nio-confinado.

Em todas as simulagdes realizadas, as condigdes de contorno ao longo da fronteira inferior
do domfnio fisico assim como das fronteiras laterais permaneceram constantes, como apresentado
ni Figura 1. Ao longo da fronteira superior, as condi¢des de contorno referentes a equagéo do fluxo
de umidade e de calor foram estabelecidas de acordo com cada exemplo. Trés pontos localizados
no interior da zona insaturada, denominados por A, B e C, foram selecionados com a finalidade de
se obter a variacdo no tempo dos fluxos d’dgua nas formas liquida e de vapor € do fluxo de calor.

Uma malha de elementos finitos contendo 3000 elementos triangulares ¢ 1616 nés foi
utifizada em todas as simulagdes realizadas neste trabalho devido a sua simplicidade e versatilidade.
Dois solos de diferentes texturas foram escolhidos para uso nas simulagdes do modelo, sendo um
constituido por um material siltoso (K,=5.74x10° cm s, onde K, é a condutiviadade hidrdulica
saturada) e outro arenoso (K,;=1.13x10% cm s™). Os valores de condutividade hidrdulica, coeficientes
de difusiio de vapor isotérmico e térmico, e condutividade térmica para os dois tipos de solo estio
apresentados na Figura 2 (Nobre e Thomson, 1993).

Exemplo 1: Simulagao transiente por lavagem de solo
A lavagem de solo, como forma de remediagdo, envolve o uso de inje¢do d’dgua através da

zona contaminada e posterior captura do chorume dissolvido que deve ser tratado na superficie
utravés de tecnologias usuais de tratamento de efluentes industriais.

Uma avalia¢@o, com duragd@o de 20 dias, foi conduzida utilizando-se o material arenoso. Ao
longo da superficie superior do dominio, foi adotado q,/p=9x10"° cm s e T=18°C ao longo de um
trecho de 20m localizado na parte central da fronteira superior, a fim de representar a zona de
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infiltragdo induzida (ver Fig.1). Nas porgdes remanescentes da fronteira superior, valores de
infiltragio e temperatura iguais a q,/p=3.6x107 cm s' e 22 °C, respectivamente, foram
especificados. Ao longo da fronteira inferior do dominio, foi estabelecido um valor de T=10 °C e
fluxo d’4gua igual a zero.

As distribui¢Ses de pressdo e temperatura nos perfodos de simulagio de 5 horas, 1 dia, 20
dias e em regime de fluxo permanente estio apresentadas nas Figuras 3, 4, 5 e 6, respectivamente,
que mostram a frente de infiltragdo se movendo através da zona insaturada e as variagdes
simultineas de temperatura.

Exemplo 2: Simulacdo transiente de uma fonte de calor

A aplicagio de uma fonte de calor na zona parcialmente saturada do subsolo se constitui em
outro processo importante tanto no incremento da eficiéncia de técnicas de lavagens de solo e de
extragio de vapor assim como em técnicas de bioremediacgo. Esta fonte de elevada temperatura
poder4 ser gerada por técnicas eletromagnéticas (Dev e Downey, 1988) ou eletrocinéticas (Mattson
e Lindgren, 1994). Independentemente da forma pela qual a fonte de calor é gerada, este segundo
exemplo de simulagdo tem como objetivo a andlise da influéncia da mesma nos mecanismos de
transferéncia de energia térmica e de umidade.

A fonte de calor adotada ocupa uma regifo de 10m de largura por 2m de altura como mostra
a Figura 1. A fonte é representada por uma condigfo de contorno do tipo Dirichlet, com um valor
de temperatura igual a 80 °C. A distribui¢fo de temperatura para perfodos de simulagdo iguais a 1,
30, e 120 dias e para a simulagdo em regime de fluxo permanente estd apresentada nas Figura 7
utilizando-se o material arenoso. Figuras 8 e 9 apresentam a diferenga entre os valores de
velocidade da 4gua liquida para as simulaces com e sem a fonte e o campo de velocidade de vapor
d’agua, respectivamente, em regime de fluxo permanente. )

Pode ser verificado através da Figura 7 que a evolugdo da temperatura com o tempo ¢
bastante lenta, e mesmo para t=120 dias o equilibrio ainda ndo fora atingido. Os resultados revelam
que, nas simulagdes com a fonte de calor, a distribui¢do de pressido ¢ modificada consideravelmente
pelas altas temperaturas aplicadas no meio poroso. O fluxo de d’4gua liquida através da zona
saturada é aproximadamente 50% maior comparado com as mesmas simulagSes realizadas sem a
fonte de calor. O fluxo de vapor € cerca de 2 ordens de magnitude maior do que nas simulagdes
ndo-isotérmicas com regime de fluxo permanente nas proximidades da fonte de calor.

CONCLUSOES

Este trabalho demonstrou a importincia da andlise do fluxo de umidade em condigdes niio-
isotérmicas tendo como principal contribuigio o melhor conhecimento de processos que influenciam
o transporte de poluentes em dguas subterrineas sob o efeito de gradientes de temperatura com
vistas a remediagdio de sitios contaminados por NAPLs. Um modelo numérico bidimensional de
simulagdo do fluxo de umidade e calor em meios porosos parcialmente saturados foi desenvolvido,
testado e aplicado em diversos exemplos de simulagdo. Na formulagdo do modelo matematico, foi
empregada uma formulagio mista das equagdes diferenciais parciais, onde o sistema de equagdes
resultante foi resolvido simultaneamente para as varidveis dependentes do problema, ou seja, pressio
e temperatura. O algoritimo numérico foi verificado em diferentes situagdes, € se mostrou estdvel
¢ adequado na simulagdo dos mecanismos fisico-quimicos envolvidos. Neste trabalho, foram
apresentados os resultados de 2 exemplos hipotéticos que permitiram a elaboragdo das seguintes
conclusdes:

(1) Na zona insaturada do subsolo, valores elevados de temperatura causam fluxos elevados
de vapor d’dgua. O fluxo de 4gua liquida, no entanto, poderd aumentar ou diminuir dependendo do
grau de saturagdo do solo. Por exemplo, um aumento de T poderd causar um aumento ou
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diminuigdo do valor de K dependendo da influéncia maior da viscosidade (que favorece o aumento)
ou umidade volumétrica (que favorece a diminui¢do). Na zona saturada, os efeitos da viscosidade
slo as tinicas causas da variagdo em K como fungdo da temperatura. Desta forma, valores elevados
de temperatura causam fluxos elevados da dgua no estado liquido.

(2) Em regides com elevados graus de saturagdo, a transferéncia de calor por conducio e
fluxo d’dgua no estado liquido sdo os mecanismos predominantes relacionados com o transporte
transiente de calor ¢ umidade. Em regides mais secas da zona insaturada, por outro lado, a
transferéncia de calor por condugdo e o fluxo d’agua no estado de vapor se tornam os processos
dominantes.

(3) Gradientes de temperatura transientes exercem uma influéncia significativa na
distribui¢do de pressdes no solo e, consequente, no fluxo de umidade, confirmando a necessidade
de andlises ndo-isotérmicas no estudo do fluxo de umidade em meios porosos.

(4) Os efeitos de varidcdo dos gradientes de pressdo na dindmica de transferéncia de energia
térmica sdo insignificantes.

Em fungdo do exposto, torna-se evidente a importancia do estudo do fluxo de umidade e de
calor em meios saturados ou parcialmente saturados como primeiro passo na andlise ndo-isotérmica
do transporte de contaminantes voldteis e na cinética de dissolugdo de orginicos residuais no
subsolo.
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Figura 1. Cendrio de simulagio
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Figura 2. Variago da (a) condutividade hidrdulica (cm s (x10? para o l}mtcnul w‘(-:lnou?.
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em furigio da umidade volumétrica e temperatura para o material arenoso ¢ siltoso.
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Figura 7. Distribuigio da temperatura (°C) para o exemplo 2 (simulagdo com a fonte de
calor) em (a) =1 dia, (b) t=30 dias, (c) t=120 dias ¢ (d) condigdo de fluxo permanente

utilizando o material arenoso.
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Figura 8. Diferenga entre as velocidades d’4gua no estado liquido para as simulagoes com
e sem a fonte, em regime de fluxo permanente, utilizando o material arenoso.
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