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RESUMO

Devido a grande demanda do uso de petréleos e seus derivados, € muito alta
a preocupacao de sua contaminagédo, que pode ocorrer em relagdo a vazamentos nas
etapas de refino, transporte e exploracdo. Assim, plumas de poluentes de agua
subterranea podem comprometer a qualidade da agua em grandes areas por
décadas. Muitas vezes é alto o custo ou mesmo inviavel descontaminar a agua,
principalmente devido ao tamanho e a grande distribuicdo espacial da pluma. Um dos
meios € empregar Barreiras Reativas Permeaveis (BRP), que podem ser
implementadas preventivamente perto de pontos de risco de vazamento. O recente
desenvolvimento de argilas expandidas, adsorventes, hidrofébicas proporcionou
novas fronteiras e possibilidades para descontaminacdes de diferentes compostos.
Este trabalho de conclusdo de curso trata de estudos da disposi¢cdo geométrica de
conjuntos de BRP no solo. Empregou-se o0 método de Design Constructal para
determinar as configuragcbes das barreiras que proporcionariam maior acesso do
contaminante ao material adsorvente para a sua remoc¢ao. Uma abordagem inicial
considerou escoamento do aquifero em duas dimensfes, em estado estacionario,
confinado por cima e por baixo, saturado e homogéneo no qual a 4gua contaminada
em baixos teores, flui sob o regime de Darcy. As BRP sao inser¢cdes retangulares
compostas por argilas modificadas hidrofobicas. A quantidade de materiais reativos é
considerada fixa e as formas, tamanho, nimero e disposi¢cdo dos insertos podem
variar sujeitos a restricdes. Consideraram-se razdes de permeabilidades entre o solo
e as insercdes e, capacidade de adsor¢do. Foi utilizado o software COMSOL para
todas as simulacdes. Os resultados mostraram os envelopes de design, formas das
barreiras, disposi¢do, nimero, tamanho para as barreiras reativas permeaveis.

Palavras-chaves: Aquiferos, remediacdo de &areas contaminadas, argilas modificadas, vermiculita

expandida, bentonita expandida, COMSOL, Design Constructal.



ABSTRACT

Due to the high demand for the petroleum and its derivatives, there is a very high
concern about their contamination, which can occur in relation to leaks in the refining,
transport and exploration stages. Thus, plumes of groundwater pollutants can
compromise water quality over large areas for decades. The cost or even
impracticability of decontaminating the water is often high, mainly due to the plume's
size and wide spatial distribution. One of the solutions is to employ Reactive Permeable
Barriers (RPBs), which can be implemented preventively near leakage risk points. The
recent development of expanded, adsorbent, hydrophobic clays has provided new
frontiers and possibilities for decontamination by compounds. This course’s conclusion
work deals with studies of the geometric arrangement of RPBs set in the ground. The
Constructal Design method was used to determine the barrier configurations that
would provide the contaminant greater access to the adsorbent material, for the
removal. An initial approach considered two-dimensional, steady-state, top- and
bottom-confined, saturated and homogeneous aquifer flow in which low-level
contaminating water flows under the Darcy regime. RPB are rectangular inserts
composed of hydrophobic modified clays. The amount of reactive materials is
considered fixed and the shapes, size, number and arrangement of inserts may vary
subject to restrictions. Permeability ratios between soil and inserts and adsorption
capacity were considered. COMSOL software was used for all simulations. The results
showed the design envelopes barrier shapes, arrangement, number and size for
permeable reactive barriers.

Keywords: Aquifers, remediation of contaminated areas, modified clays, expanded
vermiculite, expanded bentonite, COMSOL, Constructal Design.
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1 INTRODUCAO

O aumento do consumo de agua e energia da populacdo mundial fez com que
0 uso da extracdo de agua de aquiferos aumentasse, assim como a da energia
geotérmica. Ambos 0s conceitos estdo diretamente relacionados, ja que para a
producdo dessa energia sdo utilizados pocgos profundos para transportar aguas
subterraneas até a superficie.

Dessa forma, a contaminacdo de aguas subterraneas € de extrema
importancia, ja que pode ocasionar a poluicdo de aquiferos que séo utilizados como
fontes de abastecimento de agua, assim em muitos casos podem resultar em
problemas ambientais e para sadde humana. Assim, para se recuperar as areas
contaminadas existem hoje diferentes técnicas, que possuem o0s objetivos de remover,
imobilizar ou transformar o poluente através de processos fisico quimicos ou
biolégicos, a escolha do processo depende do objetivo, da regido afetada e do tipo de
contaminante.

Dentre as técnicas de descontaminacéao de aquiferos que vem ganhando cada
vez mais destaque esta a utilizacdo de argilas modificadas, pois trata-se de um
material natural que teve as suas caracteristicas fisicas e quimicas melhoradas.
Quando essas argilas sao inseridas no meio que esta contaminado, ocorre a formacéao
de uma barreira reativa permeavel que impede a dispersdo de contaminantes. Essa

técnica apresenta um baixo impacto ambiental, é eficiente e econdmica.

1.1 OBJETIVOS

1.1.1 Objetivo geral

Este TCC possui como seguinte objetivo geral:

1. Apoiar no desenvolvimento de conhecimento tedrico e aplicavel para a
utilizacdo de argilas modificadas para a contencdo ou remocado de
contaminantes de aguas subterraneas. Através do apoio na modelagem e
simulagédo numérica do fenbmeno de remocéo.

1.1.2 Objetivos especificos
Em virtude dos objetivos gerais 0s objetivos especificos sdo os seguintes:
1. Estabelecer uma base tedrica sobre descontaminacdo de compostos

organicos de Barreiras Reativas Permeéaveis (BRP);
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2. Elaborar e implementar um modelo de computacdo de escoamento de
dispersdo de uma pluma contaminada em aquiferos, no software COMSOL
Multiphysics;

3. Apoiar na determinacdo da configuracdo para utilizacdo de argila
modificada em aguas subterrdneas contaminados ou que estejam em risco;

6. Realizar simulacées no COMSOL para o emprego do método do Design
Constructal;

7. Avaliar e comparar as diferentes configuracées das BRP;

8. Com base nas simulacbes feitas, elaborar propostas de Design para
Barreiras Reativas Permeaveis;

9. Ampliar e sistematizar o uso da Teoria dos Constructais na Engenharia
Ambiental;
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2 REVISAO DE LITERATURA

Essa revisdo bibliografica aborda os seguintes temas: aquiferos, remediacéo
de areas contaminadas, argilas modificadas, fisica e quimica do problema e o método
de Design Constructal. Para isso, foram utilizadas as seguintes palavras chaves na
pesquisa: aquiferos contaminados (contaminated aquifers), remediacdo de areas
contaminadas (remediation of contaminated areas), argilas modificadas (modified
clays), adsorcao (adsorption). As plataformas de pesquisa utilizadas foram o Web of
Science e 0 Google Scholar. Com isso, nas se¢des seguintes serdo apresentados 0s
seguintes temas: aquiferos, principais remedia¢cfes de areas contaminadas, Barreiras
Reativas Permedveis, argilas modificadas, adsorcéo e fisica do problema.

2.1 AQUIFEROS

Aquifero é definido como toda formacdo ou corpo rochoso capaz de
armazenar e transmitir 4gua, 97% da agua doce do mundo se encontra nessa
modalidade (Coutinho et al., 2007). A capacidade de armazenar agua esta relacionada
com a porosidade e a de transmitir com a permeabilidade. Com isso, quando cada
tipo de &gua subterranea, se forma €& apresentado a sua prOpria caracteristica
hidrogeologica (GUERRA, 1986). Os aquiferos sdo classificados de acordo com a
pressao das aguas em suas superficies limites superior e inferior e, também na
capacidade de transmisséo de agua dessas superficies.

Dessa forma, no Aquifero Livre (fredtico ou ndo confinado) o seu limite
superior que corresponde a superficie de saturacdo, possui todos 0s seus pontos se
encontram a pressao atmosfera. Enquanto o Suspenso ndo armazena ou transmite
agua, pois é formado sobre uma camada impermeavel ou semipermeavel. Ja o
Confinado (sob presséo) apresenta a pressédo da agua do topo maior do que a pressao
atmosférica, contudo esse aquifero, ainda pode ser dividido em drenante e nao
drenante. Com isso, o Aquifero Confinado Drenante possui pelo menos uma das
camadas limites € semipermeavel, o que permite a entrada ou saida de fluxos. Ja o
Confinado Nao Drenante ambas as camadas limites sdo impermeaveis (CPRM, 2022).

Essa classificacdo de aquiferos esta exemplificada na Figura 1.
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Linhas de Nascentes

Cérrego

Aquiferso Suspenso

Nivel de Agua e

Aquitero Livie

Camadas
Impermeaveis

Figura 1 - Tipos de Aquifero. Fonte: CPRM — Servi¢o Geoldgico do Brasil. Aquiferos.

Os aquiferos quando contaminados transportam poluentes, ou seja, soluto,
assim 0s processos que mais afetam o transporte de soluto s&o: transporte
convectivo, dispersdo hidrodinamica (difusdo e dispersdo mecéanica) e reacdes
guimicas. Esses processos dependem em sua maioria da velocidade da agua
subterranea, por isso a equacgao de transporte de soluto deve ser considerada em

conjunto com a equacao do fluxo da agua subterranea (KONIKOW, et. al. 1977).

2.1.1 Poluente HPA

Os principais pontos de poluicdo dos aquiferos séo os lencéis mais rasos que
se localizam préximos a esgotos (principalmente o nitrato) e postos de combustiveis
(gasolina, etanol e diesel).

Os hidrocarbonetos policiclicos arométicos (HPAs) sdo compostos constituidos
por um ou mais anéis aromaticos condensados. Por possuirem propriedades
carcinogénicas, mutagénicas e teratogénicas, acarretam em graves problemas a
saude e ao meio ambiente (NO SILVA, et. al., 2022). A sua formacao ocorre através
da combustdo incompleta de matérias organicas (CETESB, 2018). As fontes
antropogénicas primarias de desse poluente sédo constituidas por subprodutos de
fabricas de gas combustivel manufaturado, incéndios abertos, emissdes de
escapamento de motores e sistemas de aquecimento doméstico (NO SILVA et.
al.,2022).

Esses compostos séo caracterizados pela baixa solubilidade em agua, muito
hidrofobicos, toxicos e mutagénicos, biodegradaveis. Dentre os HPAs conhecidos

estdo o acenafteno, antraceno, fluoranteno e pireno — utilizados na fabricacdo de
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corantes, ja o acenafteno € usado para a producdo de plasticos e agrotoxicos,
enquanto que o naftaleno compde a naftalina e processos de outros produtos
quimicos (CETESB, 2018).

Na agua e no solo os HPAs possuem comportamentos distintos, no primeiro
meio sofrem volatilizacdo, fotdlise e biodegradacéo, além disso, podem se ligar a
sedimentos e particulas suspensas e acumular-se em organismos aquaticos.
Enquanto que no solo, pode ocorrer a volatizacdo, biodegradacdo e degradacéo
abidtica (fotolise e oxidacédo) (CETESB, 2018).

Para remediacdo de solos que estdo contaminados por HPA, existem uma
grande variedade de técnicas fisicas, quimicas e biolégicas (ex situ e in situ). A técnica
de barreiras reativas permeaveis foi utilizada para se despoluir solo que estava
contaminado com HPA e observa-se sucesso na literatura (NO SILVA, K., et. al, 2022
e LIU, C,, etal, 2019).

2.2 REMEDIACAO DE AREAS CONTAMINADAS

Remediac¢do de areas contaminadas correspondem a um conjunto de processos
que visa recuperar (apos o término das acbes é possivel se realizar as mesmas
funcdes que eram realizadas antes da contaminacao), ou reabilitar (uma nova funcéo,
porém com restricBes é adquirida para o lugar) (SANCHEZ, 2004).

Os métodos fisicos quimicos e biolégicos sdo eficientes para remover 0s
contaminantes organicos dos corpos hidricos. Os processos de remediacdo sdo
classificados: in situ — quando realizados no proéprio local e ex situ — fora do lugar.
Para o caso dos aquiferos, a primeira classificagdo é a mais comum e as principais
tecnologias utilizadas para isso Sao: processos oxidativos, atenuagao natural
monitorada, bombeamento e tratamento, biorremediacdo e barreiras reativas
permedaveis (DA SILVA et. al, 2009) .

A biorremediacéo € definida como um processo em que a substancia nociva é
a degradada através de microorganismos (bactérias e fungos) que utilizam rotas
bioquimicas e metabdlicas (SUTHERSAN et. al., 2017). Para a aplicacdo desse
método € necessario que haja o conhecimento microbiolégico, geoquimico e
hidrogeoldgico da regiao afetada. Além disso, sdo muitos os fatores que influenciam
na eficiéncia do processo, caracteristicas: do poluente, da biota nativa, do ambiente.

Dentre as principais formas de biorremediacdo, estdo as barreiras reativas

permedaveis que correspondem a construcao de barreiras, constituidas por materiais
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reativos, que receberdo assim, as reagfes bioquimicas da regido contaminada. Para
isso, o fluxo da pluma é direcionado de maneira que diminua a carga do material
contaminante. E classificada como técnica in situ, de baixo custo, baixo impacto
ambiental e que ndo depende de energia externa (CARVALHO ROCHA, L. C., 2019).

O seu design esta condicionado ao fluxo das aguas do aquifero atravesse
essas barreiras, para que assim aconteca as reagfes. Com isso, 0 material que
constituird essa barreira podera ser renovado, trocado ou removido ao longo do
processo. As principais matérias primas sédo: adubo organico, ferro zero valéncia,
carvao ativado, calcario, biossoélidos e argilas modificadas. A escolha desse material
esta condicionada a varios fatores, como financeiro, hidraulico e reativo. A condi¢éo
hidraulica é o fator mais importante, pois é o que determina a eficacia da remocao do
contaminante, ao controlar o tempo de contato entre o poluente e o material reativo
(AREVALLO, et. al. 2020).

As BRP possuem a sua permeabilidade como resultado do arranjo das suas
particulas, assim a condic&o hidraulica das barreiras deve ser igual ou maior que do
sistema em que ela esta inserida. Para se instalar esse sistema de remediacao deve-
se conhecer o0 contaminante e a regido que o sistema sera inserido, avaliando as
cinéticas das reacfes quimicas (CARVALHO ROCHA, et. al. 2019). As Barreiras
Reativas Permeaveis funcionam de acordo como desenho esquematico abaixo
(Figura 2).

— pluma remediada
(esguematical

h

barreira reativa permeavel

plumade (BRP)

comtaminagao

fonte secundaria de
contaminacao

Figura 2 - Desenho esquematico de Barreiras Reativas Permedaveis. Fonte: Adaptado de Quimica e
Derivados, 2003.

Na literatura ja foi relatado casos em que a utilizacdo das BRP foi eficiente na

remocao dos seguintes compostos: organicos (MONDENEZ, 2007), Fenol (XU, H. et.
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al. 2018 e FROEHNER, S. et. al. 2009), hidrocarbonetos (MONDENEZ, 2007), metais
pesados (ROCHA, L.C.; 2019), compostos nitrogenados (CESSARIN, A. 2002). Nessa
revisdo bibliografica foi encontrado artigo que observou os efeitos da variacado de
granulometria de compostos de ferro na remocéo de cromo VI em agua (BLOWRS,
et. al. 1997). As BRP foram utilizadas também no tratamento de uma pluma que estava

localizada a jusante de uma barragem de rejeitos (BENNER, et. al, 1999).

2.3 ARGILAS MODIFICADAS

As argilas correspondem a silicatos hidratados em sua maioria cristalinos,
podendo conter ferro e magnésio e outros minerais, matéria organica e sais soluveis,
o didmetro de suas particulas possui tamanho abaixo de 2um. Por possuirem um alto
poder adsorvente podem ser usadas como agentes desconrantes, clarificantes de
Oleos vegetais, suportes cataliticos, agentes de filtracdo, adsorventes de Oleos em
aguas (DOS SANTOS et. al. 2002).

Além disso, como as argilas possuem uma area muito especifica e uma boa
estabilidade quimica e mecanica, elas sdo frequentemente usadas para remover as
impurezas das aguas subterraneas (JUANG et. al. 2002). Para que essa remoc¢ao
ocorra € necessario que aconteca a hidratacdo de metais alcalinos e alcalinos
terrosos, para que seus cations criem um ambiente hidrofilico na superficie e na regido
das argilas, comprometendo o desempenho das argilas como descontaminante
(ABATE e MASINI, 2000). Ainda, as argilas podem ser modificadas para que a
propriedade hidrofébica da superficie pode ser melhorada substituindo os cétions
inorganicos, por organico amonio quaternario, assim a afinidade por compostos
organicos é aumentada. As seguintes argilas séo interessantes para essa finalidade:
montmorilonita, caulinita, ilita, bentonita, zedlita (FROEHNER, et. al. 2009).

Argilas modificadas, também s&o eficientes na remocao de poluentes organicos
em aguas subterraneas, possuem um atrativo econdmica pelo seu baixo custo. Para
a descontaminacdo de aguas com o fenol, ja foi estudado o uso das argilas
modificadas vermiculita e bentonita (FROEHNER, et. al. 2009). A vermiculita
modificada € um argilomineral que apresenta altos valores de area superficial
especifica, carga superficial negativa, porosidade e um bom custo beneficio, como
naturalmente ndo é hidrofobica, é realizado um processo de hidrofobizacdo, através
de um agente organico dissolvido, assim a argila se torna seletivo a contaminantes da

mesma origem quimica (OLIVEIRA, et. al. 2019).
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2.4 FISICA E QUIMICA DO PROBLEMA

2.4.1.1 Adsorcéo
Um dos mecanismos fisico quimico que regem essa descontaminacdo € o

processo de adsor¢ao que corresponde a uma interagdo entre um adsorbato e outra
espécie contendo sitios adsorventes, assim ocorre um processo em que as moléculas
se acumulam. Para um sistema formado por um liquido sélido ocorre a transferéncia
de uma ou mais espécies da fase liquida para superficie solida, devido a interacéao
com a superficie do adsorvente. Esse processo € dependente do pH, concentracédo
do corante, tamanho e quantidade da particula adsorvente, temperatura (DUARTE-
NETO et. al. 2010).

A representacdo grafica da curva de adsorcdo € denominada isoterma de
adsorcdo, que possui 0 objetivo de descrever o equilibrio entre a quantidade de
material adsorvido e a concentracdo da solucdo do adsorvato, com pressédo e
temperatura constante. A isoterma que € mais favoravel ao processo de adsorcéo
possui formato concavo para baixo, assim a capacidade de remocédo que se é obtida
€ muito alta em todas as quantidades de concentracdo de adsorvato (DUARTE-NETO
et. al. 2010).

Outro conceito importante relacionado a adsor¢édo é o modelo de Freundlich
gue aborda a ndo uniformidade das superficies reais, para o solo é usado para
descrever a adsorcéo ibnica para certos limites de concentracdo, em que acima deles
apresenta dificuldade em considerar a quantidade de ions presentes no solo. Dessa
forma, essa isoterma é representada por meio da equacdo 2.1 que relaciona a
quantidade de soluto adsorvido (gq), concentracdo de soluto em equilibro (C,),
constante experimental que indica a capacidade da adsorgédo do adsorvente (K,q),
constante experimental que indica o efeito da concentracdo na capacidade da
adsorcdo (n) (SOUZA et. al. 2007). Aléem disso, as isotermas de adsor¢cdo sao
classificadas de acordo com a Figura 3, em que g, significa quantidade maxima de
soluto e C.concentracdo do soluto em equilibrio. Nessa imagem € possivel para uma
mesma concentragdo de soluto em equilibrio, existe uma quantidade maxima de
soluto que ira determinar se a situagdo da adsorcdo é irreversivel, extremamente

favoravel, favoravel, linear e nao favoravel (SCHONS,2022).

q = KaqC.l" 2.1)
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Figura 3 - Representacéo dos tipos de Isotermas de Adsorcdo. Fonte: GOMES PIMENTAL, R. L.
Adsorcédo de Cromo VI Utilizando Carvéo Ativado Produzido do Mesocarpo do Coco Verde.
Trabalho de Concluséo de Curso de Engenharia Quimica — Universidade Federal da Paraiba. Jodo
Pessoa, 2018.

A isoterma de Langmuir Freundlich (equacdo 2.2) representa o equilibrio
adsortivo através do estado de igualdade entre a taxa cinética adsortiva e dessortiva.
O K, é a constante de equilibrio adssortivo, C, € a concentracdo de adsorvato na fase
liquida, 8, é a fracdo de sitios ocupados por adsorcdo do integrante A em relagédo ao
total de sitios na saturacao (equacédo 2.2 e 2.3). Para n, o valor pode ser diferente de
1 o que corresponde a adsor¢cdo em multicamadas (isoterma de Freundlich), ja quando
for igual a 1 é uma isoterma de Langmuir (adsor¢do em monocamadas) que caminha
para uma assintota. Na equacao 3 é relacionado a concentracdo de adsorvato na fase
sélida (Q4) e o parametro constante da concentracdo maxima de sitios disponiveis do
material adsorvente (Q347) (CAVALCANTI, et. al. 2009). Na Figura 4 é verificado que
na isoterma de Lagmuir existe um patamar, diferentemente da isoterma de Freundlich.
Assim, nas faixas de interesse da concentracdo de soluto a isoterma de Freudlich

adquire um patamar, enquanto na de Lagmuir isso néo ocorre.

_ _KaCq
T 14+K4ChH

(2.2)

A

Q
0, = TﬁT (2.3)
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Figura 4 - Representagéo das Isotermas de Freundlich e Langmuir. . Fonte: Adaptado Lecture 3.
Sorption Equilibrium.

Alguns dos métodos fisico quimicos sdo baseados em adsorcao por minerais
de argilas e adsorventes sintéticos, pois 0s minerais de argila possuem uma boa
adsorcdao, por isso sdo considerados adsorventes de baixo custo (YAPAR et. al. 2005 ;
RYTWO et. al. 2007). Além disso, para a utilizacao de argilominerais na adsorcéo é
necessario analisar 0os seguintes fatores: pH concentracdo e tipo do material
adsorvido, tamanho da particula, estado de agregacéo, tempo de contato, velocidade
de agitacdo (MELO, et. al., 2000).

Existem dois tipos de adsorc¢dao fisica e quimica. Na primeira a atracao entre o
adsorvente e o adsorbato ocorre principalmente por interagcdes de Van Der Waals e
eletrostatica, isso resulta em interacdes do tipo dipolo permanente, dipolo induzido e
quadrupolo. Além disso, como as moléculas adsorvidas se movimentam livremente
na superficie do material adsorvente, esse processo é classificado como né&o
localizado (BRAGA, 2008).

J& na adsorcdo quimica se forma um composto quimico de superficie ou
complexo de adsorcéo, pois pode ocorrer a formacao de ligagbes quimicas entre o
fluido adsorvido e o solido adsorvente. Como esse processo € limitado de uma

cobertura de uma monocamada, ele é classificado como localizado (BRAGA, 2008).

2.4.1.2 Fisica

A fisica que descreve o movimento o fluxo de um fluido em um meio poroso

saturado é a Lei de Darcy (equacao 2.4), para que a agua se mova no estado liquido


https://translate.googleusercontent.com/translate_f#7
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deve existir diferenca de potencial hidraulico (H) em diferentes pontos no sistema, o

sentido se d4 no menor para o maior potencial. Essa lei, ainda relaciona a densidade
do fluxo (q), permeabilidade hidraulica (k), gradiente do potencial hidraulico (‘;—I;) e

pode ser reescrita para 3 dimensdes, como a equacéo 2.5 demonstra (REICHARDT
et. al. 2004). O valor do coeficiente de permeabilidade hidraulica possui valor
constante de acordo com o tipo de meio e para cada fluido que possuia as mesmas
condicées (PREVEDELLO et. al. 2015).

)
q=—kC (2.4)

OH, OH, OH ¢
q=—k(Gi+5,7+5,k (2.5)

A porosidade é outro conceito muito importante, que mede o0 espaco poroso,
ou seja, volume de espacos vazios existentes entre as particulas solidas, assim os
poros estdo sempre ocupados por solo ou ar. Com isso a equacao 2.6 demostra a
relacdo de volume total (V;) e o dos poros V,, resultando em uma porcentagem, a
porosidade total («). Ainda, a porosidade pode ser classificada em micro (localizados
dentro de agregados) ou macro (maiores, onde agua transita) (REICHARDT et. al.
2004). Além disso, a porosidade das argilas contaminadas esta demonstrada na

figura, em que se visualiza a matriz sélida, a adsor¢céo do contaminante e o fluido.

a=— (2.6)

O
D QO
>

Adsorgdo do

C) contaminante
O Fluido

Matriz solida

Figura 5 - Esquema de insercdes de argila modificadas para descontaminar um aquifero
contaminado por meio do processo de adsorcao. Fonte: Autora.
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Para que um meio poroso seja considerado homogéneo é necessario que suas
propriedades sejam constantes em qualquer lugar, com isso quando as propriedades
variam de um lugar para outro 0 meio poroso é heterogéneo. Além disso, o0 meio pode
ser considerado também hidraulicamente isotropico quando as suas propriedades
(principalmente a permeabilidade hidraulica) ndo sdo dependentes da dire¢do, assim
as propriedades sao iguais qualquer direcdo. Caso ocorra uma mudanca em funcao
da direcdo o meio é classificado como anisotropico, o0 que € comum em terrenos
sedimentares. Dessa forma, um solo homogéneo pode ser considerado isotropico ou
anisotropico (PREVEDELLO et. al. 2015).

A permeabilidade hidraulica (k)depende diretamente das propriedades do fluido
e do material poroso, a sua equacao (equacdo 2.7) relaciona a permeabilidade
intrinseca k. (propriedade do solo), densidade do fluido (p.), aceleracéo da gravidade
(g), viscosidade dindmica do fluido (n) (REICHARDT et. al. 2004). Com isso, a
permeabilidade hidraulica mede a capacidade do solo de permitir que o fluxo de agua

passe nele.

k = "’% 2.7)

O transporte de solutos em meios saturado pode ser escrito por meio da
equacao do transporte convectivo de solutos ou de Buckingham — Darcy (equacéo
2.8), para o fluxo de massa. Nessa equacgéao sao relacionados a densidade do soluto
transportado (J.), o sinal negativo indica que o sentido do fluxo é contrério,
Concentracdo do soluto (c), potencial hidraulico (H), condutividade hidraulica (K)
(REICHARDT et. al. 2004). A condutividade hidraulica é definida como a capacidade

do solo de conduzir &gua, € medido em metros por segundo (m/s).
dH,  OH,  OH 1
Jo = —c(K (5214527 +52k) (2.8)

Como nos solos ocorrem processos quimicos e biolégicos o mecanismo de
disperséo hidrodinamica é muito importante, assim a equacao de Fick (equagéo 2.9)
descreve o fluxo de disperséo hidrodinamica de um soluto no solo (/;). Nessa equacéo

é relacionada a gradiente de concentracdo dado em massa de soluto por unidade de
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comprimento do solo (g), coeficiente de disperséo (Dg), umidade (6) (PREVEDELLO
et. al. 2015).

Ja =—Ds6% (2.9)

Dessa forma, pode-se combinar as equacfes 2.8 e 2.9 para se obter uma
equacao que demonstra o0 movimento combinado convectivo e dispersivo de solutos
no solo, contudo essa nova equacao (2.10) é limitada para solutos que ndo séo
sujeitos a adsorcdo pelos sélidos e nem as rea¢des quimicas e/ou biolégicas. Na
equacado 2.10 a massa total de um soluto transportado (J) é igual a diferenca entre o
fluxo do soluto por conveccgéo (corresponde a multiplicacdo entre o fluxo da solucéo
(g) e a concentracao da solucéo), pela disperséo hidrodinamica (PREVEDELLO et. al.

2015).
J =qc— D0 (2.10)

A equacdo 2.11, modela o transporte do contaminante no solo nas trés
dimensdes. Onde: ¢, componente da velocidade de Darcy (m3m?); c, é a
concentracdo de soluto (contaminante) diluido na pluma da agua subterranea
(kmol/m3), D, é coeficiente global de dispersdo decorrente da combinacgéo de efeitos
de tortuosidade e difusdo tipo Fick de soluto (contaminante) no solo (m?/s), S, é o
termo correspondente a adsorcéo pelas insercées de argilas modificadas da BRP,
(kmol/(m3-s)).

dc

— =V (=DV¢)—G-Vec—S (2.11)

2.5 DESIGN CONSTRUCTAL

Design Constructal € uma aplicacdo da teoria Constructal. De acordo Adrian
Bejan, a ocorréncia de configuracdes tanto na natureza quanto nos artefatos e
sistemas humanos seria fenbmenos da fisica, segundo a Lei Constructal. O enunciado

dessa lei afirma que a configuracdo de um sistema finito que possui escoamento
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possa persistir no tempo, deve progredir de uma maneira que facilite 0 acesso de suas
correntes de fluxos (BEJAN; LORENTE, 2008).

Um corolério da Lei Constructal seria que um sistema é considerado “vivo”
qguando apresenta duas caracteristicas universais: um sistema de ndo equilibrio na
termodinamica (flui ou possui correntes que fluem através dele), e possui liberdade de
transformar suas configuragdes, design permitam que todas as suas correntes flutuam
mais facil ao longo do tempo. Dessa forma, essa teoria tem se expandido nos campos:
fisica, quimica biologia, tecnologia e ciéncias sociais (BEJAN; LORENTE, 2013).

Com isso, para que seja possivel a aplicacdo dessa teoria é necessaria que o
sistema atenda as seguintes condi¢cbes: estar sujeito a condigcbes externas de
restricbes, ser um sistema de fluxo, possuir tamanho finito, possuir liberdade para
transformacdes. Além disso, é necessario notar quais sao as restricoes (limitacdo de
tamanho, caracteristicas ndo modificaveis) e os graus de liberdade do sistema. Dessa
forma, as restricdes e os graus de liberdade s&o formulados matematicamente, com
base nos parametros que podem ser fixos ou variaveis (BEJAN; LORENTE, 2008 e
2017).

A Lei Constructal afirma que a termodinamica deve ser fortalecida com outro
principio que aborda todos os fendmenos de ocorréncia e evolucdo do projeto quando
a fisica atende completamente o0s sistemas da natureza. Assim, essa teoria
corresponde a uma dire¢cdo da evolucdo do tempo de fenbmenos dinamicos, de
maneira que o progresso nunca acaba (BEJAN; LORENTE, 2013).

Dessa forma, o Design Constructal se tornou uma aplicacdo da Teoria
Constructal para design de sistemas: térmicos e de fenbmenos de transportes, pois
explica através de uma abordagem deterministica como os fluxos da natureza sao
gerados, como por exemplo, circulagdo atmosférica, bacias hidrograficas e tecidos
vasculares. O método de Design presente nessa teoria possui o principal objetivo de
se realizar uma abordagem cientifica do design. Assim sao descritos 0s principios do
fenbmeno da emergéncia da configuracdo a direcdo de sistemas de fluxo mais
eficientes. Para que seja possivel aumentar os acessos e diminuir as imperfeicbes
(irreversibilidade termodinamica) é necessario que a dire¢cao aconteca no sentido das
configuracbes para que as correntes do sistema fluam com o passar do tempo de
maneira mais facil (BEJAN; LORENTE, 2008 e 2017).

O método do Design Constructal apresenta as seguintes etapas: definir o seu

sistema, através da identificacdo do que de fato constitui a regido do espaco que € do
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seu interesse; identificar os fluxos essenciais, ou seja, entender o que flui dentro do
seu sistema; no comec¢o apenas um recurso do meio deve ser alterado, para que seja
possivel entender as mudancas que isso provoca nos fluxos de corrente que o
habitam; incorpore no design o primeiro recurso que foi descoberto que o sistema
funciona da melhor maneira. O método do Design Constructal ja foi aplicado
anteriormente em sistemas de BRP de argilas modificadas e foi obtido sucesso, ao
modelar o contorno dessas barreiras com uma linha de carga constante e no formato
de tetragono (KACIMOV, 2011).
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3 MATERIAL E METODOS

Esse trabalho possuiu como principal objetivo a elaboracdo de modelos e
simuladores de argilas modificadas para a descontaminacdo de aguas subterraneas
atraveés de barreiras permeaveis reativas. O estudo foi realizado integralmente teérico,
conceitual e computacional para o modelo do transporte de transporte das espécies
diluidas em meio poroso (transporte de soluto) e foi utilizado o método do design
constructal. Apesar de terem sido citados na revisdo bibliografica os conceitos de
biorremediacdo, adsorcdo e HPA, esses termos ndo serdo utilizados na
problematizacdo a seguir. O trabalho acabou sendo simplificado para um poluente
genérico e nas simulacdes realizadas apenas a adsor¢cdo ndo removeria todo o

poluente, por isso foi considerado uma reacdo de remoc¢ao do contaminante.

3.1 DESCRIC}AO DO PROBLEMA

Foi considerado um contaminante em uma solugdo uniforme, com
concentracdo C,, em agua subterranea presente numa matriz saturada (lencol), a
velocidade que a agua se desloca € uniforme (v,) que € resultado de um potencial
hidraulico do terreno. A pluma do contaminante € uniforme e encontrou uma bateria
de insercdes de argilas modificadas dos tipos vermiculita expandida e bentonita
expandida, ambas foram tratadas para serem hidrofébicas e possuem alto poder de
adsorcdo do contaminante. Dessa forma, assim que agua passou por essa barreira
foi realizado o processo de filtracdo e adquiriu uma concentracéo final (Cf) que €
aceitavel conforme a Figura 6 demonstra. Em seguida foi considerado que os niveis
de saturacao, uniformidade, isotropia e sumidouros foram diminuidos, logo trata-se de
um problema estacionario. Assim, foi possivel buscar a barreira que fosse eficaz, mas

com menor volume total, pois isso esta diretamente relacionado com os custos.
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Figura 6 - Esquema de inser¢fes de argila modificadas para descontaminar um aquifero
contaminado. Fonte: ERRERA, 2018.

O problema teve a sua fisica modelada pelas equac¢des do transporte de soluto
em fluxo em meios porosos saturadas, descritos no livro do Prevedello e Armindo,
2015. J4 a parte quimica teve a cinética de adsorcdo modelada a partir do Frohner et.
al., 2009.

3.2 COMSOL MULTIPHYSICS

As simulac¢des foram feitas no software COMSOL Multiphysics que o grupo de
pesquisa GEANEX (Grupo de Estudos Avancados em Exergia, Energia e
Termoeconomia) possui uma licenca, que corresponde a um programa de elemento
finito comercial cujo principal objetivo € abordar uma grande quantidade de fenémenos
fisicos (DICKINSON et. al. 2014). O COMSOL utiliza do método dos elementos finitos
para se resolver as equagOes diferenciais parciais (EDP) que constituem as
simulacdes que séo realizadas. Os elementos finitos consistem em dividir o dominio
do problema em um conjunto de subdominios, sendo que cada um tera varias
equacdes que fazem parte do problema original, assim para célculo final todas as
equacdes sdo recombinadas, assim chega-se numa resposta numérica final do
problema. Dessa forma, os elementos finitos criam uma malha em um formato
geomeétrico, podendo ser em duas dimensdes (2D), o software permite que o tamanho
da malha em qualquer ponto seja controlado e, ela deve estar em conformidade com
as caracteristicas geométricas da estrutura do problema (DICKINSON et. al. 2014). A

tela inicial do programa esta representada na Figura 7.
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Figura 7 - Tela inicial do software COMSOL. Fonte: da autora.

De acordo como fluxograma (Figura 8) € possivel se observar as etapas da
pesquisa em que as simulacbes foram realizadas: modelo matematico,
implementacdo do modelo no aplicativo, verificacdo da consisténcia do modelo,
calibracdo do modelo (simuladores), simulacdes de configuragdes, consolidacdes das

simulagdes.

@ for g ditaggle.i Implementacéao Verifice}t;éip da
. do modelo no consisténcia do
matematico o
aplicativo modelo
Consolidacdes Simulacdes Calibragéo do
das de modelo
simulagdes configuragbes (simuladores)

Figura 8 - Fluxograma das etapas de pesquisa para implementacdo do modelo matematico no
aplicativo. Fonte: da Autora.
Nas primeiras simula¢des do software COMSOL tiverem como objetivo verificar
se as condi¢cdes de contorno e as leis fisicas do problema que ja foram citadas na

metodologia estavam sendo respeitadas.
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3.2.1.1 Validacao da literatura

Como citado anteriormente nessa revisdo bibliografica, a modelagem de
contaminantes em meios porosos ja foi realizada no COMSOL. Para a replicacédo de
um artigo da literatura foi escolhido o HUSSEIN, N. Q. et. al. 2021, que apesar de
trabalhar com as equacfes de Brinkmann em conjunto com a de Forchimer, nesse
TCC foi aplicado o modelo com as etapas de Lei de Darcy e o transporte do meio
poroso para as espécies diluidas para regime transiente.

Os autores realizaram simula¢des de um cilindro, em coordenadas polares,
de uma pluma contaminante de nitrato de cobre, em agua. A descontaminacao
ocorreu através da adsorcao, que foi empregada através do comando do transporte
do meio poroso para as espécies diluidas. Com isso, foi inserido os mesmos
parametros de entrada do artigo, nas etapas de Lei de Darcy e no transporte do meio
poroso para as espécies diluidas.

O cilindro apresentava um comprimento de 3m e um raio de 0,01m, foi
considerado que a agua passava em todo cilindro, empregado o mesmo valor da
densidade e viscosidade dinamica da agua, a porosidade o autor utiliza o valor de
0,32 e a permeabilidade de 7,56 10~1%m?, considerada isotrépica, velocidade inicial
de 0,0065 m/s, a isoterma de adsor¢cdo empregada apresentava o valor de
0,003 m3/kg, concentracao inicial do contaminante era de 0,395 mol/m3. Assim como
as simulacdes anteriores, o cilindro possui uma entrada e uma saida, ao longo dele
se passava fluido e as paredes eram fixas. As equacdes que o COMSOL utiliza para
a modelagem da Lei de Darcy e o transporte das espécies diluidas em meios porosos

para regime transiente estao descritas no Anexo 1.

3.2.2 Parametros de entrada do problema no COMSOL
A BRP apresentou um volume finito, composto por um material que possuiu

uma quantidade limitada de material adsorvente disponivel a ser instalada no sitio.

3.2.2.1 Geometria 2D
Para a elaboracdo da primeira geometria do problema em duas dimensoes,

em que se tinha apenas uma coluna de inser¢des, na horizontal, foi considerado que

0 comprimento do solo (Ls,;,) € das insercoes eram iguais (linsercses) -21M, a altura

da camada do solo (H,,;,), onde a agua escoa, também possuia um valor fixo de 12
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m,. Como foi considerado que o volume de material adsorvente era fixo, uma fracéo
volumétrica da BRP (@ 45), de valor de 0,25. O nimero de inserc¢des (ny) variaram nas
simulagées, logo as alturas das inser¢des (hinsercso) € O €Spacamento vertical (S,)

variam de acordo as equacdes 3.1 e 3.2:

Ny (Rinsercaolinsercio) (3 1)

Dap =
HsotoLsolo

Cpp— T (3.2)

ny-hinsercéo

Os seguintes parametros de entrada também foram inseridos no programa:
densidade da agua (1000 kg/m3), viscosidade da agua (0.001 Pa.s), porosidade da
dgua e da insercdo(0,65), permeabilidade do solo (0,65 m?), fluxo de massa
(5,787 kg/m?s), pressdo de referéncia (10°Pa), permeabilidade da insercéo
(2,5 107°m?), proporcdo de area entre as insercdes e a geometria total (0,25),
velocidade de aproximacéo (5,7871077 m/s).

Na segunda etapa, existiam duas colunas de inser¢cdes na horizontal. Assim,
as simulacfes passaram a respeitar as seguintes equacdes, mantendo os valores de
Lsotor Hsotor linsercao (Passou a ser 9m) e @,gfixos, ao contrario do hjpsercso que
continuou a ser dependente da quantidade de argila modificadas do sistema. Além
disso, nessa nova etapa surgem as constantes «, (valor fixo igual a 3) e «,, (variavel
de acordo com a quantidade de inser¢cbes) que correspondem a parametros de
proporcionalidade horizontais e verticais respectivamente, também existiu o

espagamento horizontal (Sx):

1 - 2t e
Lsoto = 2linsercio + Sx (3.4)
Hso10 = Ny (Minsercao + SY) (3.5)
hinsergao =%y Sy (3.6)
linsercao =%x SX (3.7)

Na proxima etapa das simulagfes foi aplicado a Lei de Darcy, que modela o
movimento do fluido em meio poroso saturado que é impulsionado por um gradiente

de pressao, para isso foi considerado estado estacionario com as mesmas
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propriedades usadas anteriormente. Assim, foi determinado a velocidade pelo
gradiente de pressdo, viscosidade do fluido e permeabilidade.

Em seguida, foi aplicado o transporte de espécies diluidas em meios porosos
que corresponde a uma adaptacdo do modelo de transporte de soluto em meios
porosos saturados ou parcialmente. Com isso, pode-se caracterizar a taxa e 0
transporte do contaminante na interacdo com o fluido a partir da reacdo das argilas
modificadas, removendo o contaminante, através da adsorcao.

Para isso foi definido a velocidade convectiva, a difusdo através da definicdo
do coeficiente de difusividade do fluido 5,787 108 m?/s, a taxa de reacdo foi
estipulada a partir da concentracéo (mol/m?) ja que essa taxa corresponde a 10.000
vezes menos a concentracao, o coeficiente de difusividade foi baseado no modelo
Milington and Quirk (Anexo 2).

ApoOs isso, foi definida a fisica do modelo, através da Lei de Darcy e do
transporte de espécies diluidas em meio poroso e, por ultimo foi definido a malha do
sistema como extremamente fina. Também foi utilizado no software a configuracéo
Multiphysics em que a velocidade de Darcy calculada € utilizada no modelo de
transporte de meios porosos. Essas equacdes estdo descritas no Anexo 3.

O composto é retirado da corrente que esta passando pelas membranas por
um processo de adsor¢do, com remocao, para isso no COMSOL foi usado um modelo
simplificado de uma rea¢cdo de consumo, através da taxa de reacao (R) que possuia
o valor de 0,001 mol/min assim foram modelados o transporte e a reacao.

3.2.2.2 Estudo do BRP 3D

Ao se evoluir para uma simulagédo em 3D, o solo é considerado um bloco, e
foram inseridas 11 inser¢fes na primeira coluna e 10 na segunda. Os parametros de
entrada foram os mesmos utilizados na etapa em 2D, com acréscimo da profundidade
do solo de 14m e de 2m de espessura para as argilas modificadas (Wgzzp). Conforme

a equacao 3.8 demostra.

(Z) _ (Zny_l)(hinsergéolinser;éo)WBRP 3.8
g = Gy D hinsercsolin (3.8)
solo~solo"V BRP

Além disso, a condicdo de entrada do contaminante esta diferente, a agua
contaminada foi inserida no sistema através de uma entrada de formato retangular

que apresentava a mesma profundidade das insercdes, centrada no meio da
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geometria, que possuia a altura total do solo, conforme a Figura 9 representa. Apos a
definicdo dessa geometria foi aplicado a mesma configuracdo da Lei de Darcy e do
transporte diluido de espécies para meios porosos, em regime de estado estacionario.
Também, novamente é configurado para que a velocidade de Darcy seja utilizada no

transporte de meios porosos.

P Y I (PO R R
lﬁ_m s 3l

147
127

107

e e L e e s e e S T B e e e IS E s e e s e
-10 -5 0 5 10 15 20 25

Figura 9 — Configuracdo da regido de entrada do sistema 3D de contaminacao de aquiferos
contaminados. Fonte: da Autora.

Uma segunda situagdo em 3D foi modelada, ao invés de duas colunas de
argilas modificadas foi inserido apenas uma Unica insercdo, centrada no meio, do local
gque a primeira coluna estava localizada. A geometria de entrada inserida
anteriormente foi mantida, assim como os demais parametros inseridos no software.
Para ambas as situacdes em 3 dimensodes as equacoes referentes a Lei de Darcy e
transporte em meio poroso para as espécies diluidas do COMSOL sdo as mesmas ja

descritas no 3.2.2.1 para as simulagdes em 2D.
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4 RESULTADOS
4.1 RESULTADOS DA VALIDA(;AO DA LITERATURA

O cilindro projetado em coordenada polar, de acordo com as condi¢cdes
iniciadas descritas no item 3.2.1.1 esta representado na Figura 10. Apesar de ter sido
aplicado a Lei de Darcy e o transporte em meio poroso para espécies diluidas diferente
do que foi feito pelos autores, os resultados obtidos foram similares ao dos autores
(Figura 12), pois as curvas possuiam comportamentos parecidos (Figura 11). Na
Figura 12 cada uma das curvas representa cinco cortes diferentes feitos no plano:
z=0,5m;(Al) 1,0m (A2); 1,5m (A3); 2,0m (A4); 2,5m (A5). O grafico da concentracao
do poluente ao longo do comprimento do cilindro para 5 diferentes cortes realizados

no eixo z (Figura 11) representa a curva de passagem do contaminante.
P IR T T S S S S SN S RSN

I
: IJ I

L
H4m

2,97
2.87]
2.7
2,67
2,57
2.47] B
2,37
2.27]

2,17

1.97]

.=0 m
0 0.5

Figura 10 — Geometria do cilindro que foi replicado com base no artigo. Fonte: da Autora.
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Figura 11 — Resultado da concentragédo do poluente ao longo do cilindro para 5 cortes em diferentes z
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Figura 12 — Resultado do artigo para a concentracdo ao longo do tempo. FONTE: HUSSEIN, N. Q. et.
al. 2021

4.2 RESULTADOS PARA O PROBLEMA EM 2D
ApoOs a aplicacao das equacdes 3.1 e 3.2, resultou em apenas uma coluna de
insercdes e, quando foram utilizadas as equacdes 3.3, 3.4, 3.5, 3.6 e 3.7 foram obtidas
duas colunas de argilas. Apesar das inser¢des especializadas em uma coluna nao
dependerem diretamente dos parametros a,, e S,, 0 primeiro foi calculado de acordo
com a equacao 3.6 e o espacamento horizontal seguiu a condi¢cao de igualdade do
espagcamento vertical (S,). Assim, as simulagdes tiverem o seguinte progresso em

termo de geometrias que estdo representadas na Figura 13 onde foi empregado o
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meétodo do design constructal e as medidas e dos parametros que foram obtidos estao

representadas na

Tabela 1 para uma coluna de argilas modificadas e na
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Tabela 2. Os volumes resultantes foram verificados para comprovar que de fato

sao constantes. E assim, as equacdes aplicadas sdo de fato coerentes.
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Figura 13 - Planejamento das simula¢gfes em termos de geometria. Fonte: Autora

Tabela 1 - Configura¢gBes das inser¢des de argilas das simulagBes especializadas apenas em uma

coluna.

Configuragdo | Altura da | Largura da a, Espacamento | Espacamento

da geometria: | insercao insercdo horizontal (S,) | vertical  (S,)

quantidade de (hinsercéo) [m] (linsercéo)[m] [m] [m]

insercbes
1 3,00 21 0,33 9,00 9,00
2 1,50 21 0,33 4,50 4,50
3 1,00 21 0,33 3,00 3,00
4 0,75 21 0,33 2,25 2,25
5 0,60 21 0,33 1,80 1,80
6 0,50 21 0,33 1,50 1,50
7 0,43 21 0,33 1,29 1,29
8 0,36 21 0,33 1,12 1,12
9 0,33 21 0,33 1,00 1,00
10 0,30 21 0,33 0,90 0,90
11 0,27 21 0,33 0,82 0,82

Fonte: da Autora.
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Tabela 2 - Configura¢des das insercbes de argilas das simulagBes especializadas para duas colunas.

Configuragdo | Altura da | Largura da a, Espagamento | Espagcamento

da geometria: | insercao insercao horizontal vertical ~ (S,)

guantigade de (hinsergao) [m] (linsergao)[m] (Sx) [m] [m]

insercdes

2 (colunal), 1 2,33 9 0,64 3 3,68
(coluna 2)

3 (coluna 1), 2 14 9 0,54 3 2,60
(coluna 2)

4 (coluna 1), 3 1,0 9 0,50 3 2,00
(coluna 2)

5 (coluna 1), 4 0,78 9 0,48 3 1,62
(coluna 2)

6 (coluna 1), 5 0,64 9 0,47 3 1,36
(coluna 2)

7 (coluna 1), 6 0,54 9 0,46 3 1,18
(coluna 2)

8 (coluna 1), 7 0,47 9 0,45 3 1,03
(coluna 2)

9 (coluna 1), 8 0,41 9 0,45 3 0,92
(coluna 2)

10 (coluna 1), 0,37 9 0,44 3 0,83

9 (coluna 2)
11 (coluna 1), 0,33 9 0,44 3 0,76

10 (coluna 2)

Fonte: da Autora.

Apbs a aplicacdo de toda a metodologia no programa COMSOL Multiphysics

para todas as configuragcdes de geometria foi gerado a malha do sistema. O software

possuia varias possibilidades de grau de refinamento da malha, porém as simulacdes

com o modo extra fino foi o que obteve os melhores resultados. Contudo, s6 sera

mostrado nesse trabalho de conclusdo de curso (Figura 14), a configuracdo de 3

inser¢des na primeira coluna e 2 inser¢des na segunda coluna. O critério da escolha

dessa amostragem foi por uma questdo visual, jA& que com menos insercdes foi

possivel visualizar melhor os detalhes.
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Figura 14 - Representacdo da malha extrafina para a configuracéo da geometria de 3 inserces para
a primeira coluna e 2 insercdes para segunda coluna. Fonte: Autora.

Com isso, foram gerados os seguintes graficos pressdo na superficie,
concentracdo na superficie, concentracao de entrada e saida, linhas de corrente da
velocidade de Darcy pela pressao (Figura 15, Figura 16, Figura 17 e Figura 18,

respectivamente).

Surface: Pressure (Pa)
m T T T T T T T

al . x10°

-5 0 5 10 15 20 25 m

Figura 15 - Gréfico do gradiente de pressao (Pa) para a configuragdo da geometria de 3 insercdes
para a primeira coluna e 2 inserc¢des para segunda coluna. Fonte: Autora.
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Figura 16 - Representacdo do gradiente de concentracéo (Tn—3) para a configuracdo da geometria de
3 insercBes para a primeira coluna e 2 inser¢des para segunda coluna. Fonte: Autora
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Figura 17 - Gréfico da concentracao (—031) para entrada e saida para a configuracdo da geometria de

m
m

3 insercBes para a primeira coluna e 2 inser¢fes para segunda coluna. Fonte: Autora
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Streamline: Darcy's velocity field Contour: Pressure (Pa) o
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Figura 18 - Gréfico de representacéo de linhas de corrente Velocidade de Darcy pela presséo, para a
configuracdo da geometria de 3 insercdes para a primeira coluna e 2 inserc¢des para segunda coluna.
Fonte: Autora

Na Figura 15 observou que o gradiente de presséo decaiu horizontalmente e
ndo ocorreu uma distorcdo do campo de pressao. Na Figura 16 é possivel notar que
conforme o contaminante passa pelas barreiras reativas de argilas modificadas ele é
removido pelo sistema e a sua quantidade de saida é menor que a de entrada, apenas
nas laterais superiores e inferiores do sistema em que nao tinham contato com as
BRPs a remocao ndo ocorreu. Quando analisado a velocidade de Darcy (Figura 18)
observou-se um rearranjo dos campos de velocidade, conforme as configuracdes das
argilas mudavam, novamente o gradiente de pressao foi respeitado.

No grafico da Figura 17 em que a concentracdo de entrada é representada pela
. l , .
linha azul ela permanece constante como 1 7;—‘; gue € o esperado, e a linha verde que

simboliza a concentracdo de saida possui seus valores variando de acordo com o
comprimento do arco, assim quando estdo presentes as inser¢ées 0s numeros sao
mais baixos, mostrando a eficiéncia do sistema.

O COMSOL possui um comando de célculo de integral de linha (line integration)
(integrais de linha) que consiste na resolugdo através do método dos elementos finitos
de equacdes diferenciais parciais. Assim, através de condi¢des de contorno que sao
simuladas em termos de integrais elas sao resolvidas. Usualmente as integrais de

linha possuem o seguinte formato (equagéao 4.1), relacionando um intervalo de tempo,
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um dominio especial com uma expressdo arbitraria com uma variavel dependente.
Ainda, a expressao inclui na maioria das vezes derivadas em relagcdo ao espaco e ou

tempo.
f;j QF(wdx (4.1)

Como o problema apresenta a condicao de estado estacionério, para o calculo
da concentracao de saida (c(x)),ao longo do solo (x) o programa utiliza a integral de

linha, representada na equacéao 4.2.

LSO 0]
fLO e, dL (4.2)

De acordo com a quantidade da concentragdo em mol por metro quadrado
de contaminante que entra e que sai da barreira reativa que estao representados na
Tabela 3 para as geometrias de duas colunas é possivel perceber a eficaz do sistema
através do delta (A) -equacdo 4.3. Com isso, é importante observar que até a
geometria de 5 inser¢des na primeira coluna e com 4 na segunda coluna o sistema
possui resultados muito dispersos, a partir de 6 argilas modificadas na primeira coluna
e de 5 na segunda coluna a diferenca de concentracdo entre o que esta entrando e
saindo do sistema passa a ser mais coerente, conforme a quantidade de insercdes foi
aumentada é notado um crescimento pequeno e gradual do delta, ou seja, a maior
parte do contaminante que esta no inicio das simulacfes estdo sendo adsorvidos
pelas argilas.

A= concentracdo de entrada — concentracao de saida (4.3)
Dessa forma, a geometria que possui o melhor resultado, ou seja, com o delta
maior € o com 11 inser¢cdes na primeira coluna e 10 na segunda coluna, nessa
simulacdo a maior parte da concentracdo do contaminante € removido pelas argilas

modificadas e, assim a concentracao de saida € a menor.

~ l . . ~ .
Tabela 3 - Concentragfes em [';—02] dos sistemas com duas colunas de inserc¢des de argilas

modificadas.
Configuracéo da geometria: quantidade | Concentracéo Concentragéo de A ['T';_‘;l]
de inser¢Bes de entrada [';—ozl] saida [':;—Zl]
2 (coluna 1), 1 (coluna 2) 12 4,93 7,07
3 (coluna 1), 2 (coluna 2) 12 4,09 7,91
4 (coluna 1), 3 (coluna 2) 12 4,66 7,34
5 (coluna 1), 4 (coluna 2) 12 2,89 9,11
6 (coluna 1), 5 (coluna 2) 12 2,39 9,61
7 (coluna 1), 6 (coluna 2) 12 2,04 9,96
8 (coluna 1), 7 (coluna 2) 12 1,85 10,15
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Configuracdo da geometria: quantidade | Concentragao Concentragédo de A [’r';_‘zl]
de insercdes de entrada [:';—"2[] saida [:';—‘:l]
9 (coluna 1), 8 (coluna 2) 12 1,49 10,51
10 (coluna 1), 9 (coluna 2) 12 1,22 10,78
11 (coluna 1), 10 (coluna 2) 12 1,15 10,85

Fonte: da Autora

A Figura 19 representa a desempenho percentual de remocao de cada uma

das configuracdes 2D das barreiras reativas para cada uma das configuracdes (uma

ou duas colunas). Essa analise foi feita através do calculo da porcentagem de

concentragdo que foi removida do contaminante, e de acordo com os resultados

apresentados nessa figura, as simulagcdes com uma Unica inser¢cao foram mais

eficientes que as de duas colunas. Os melhores resultados apresentados sdo os de

6, 7, 8,9, 10 e 11 geometrias, pois a area de contato entre o contaminante e a argila

modificada é maior, assim a reacdo de remocédo do contaminante € mais eficiente.
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Figura 19 — Gréfico da porcentagem de desempenho de remocéo das barreiras para cada
configuracdo testada. Fonte: Autora.

Outro fator que é importante analisar a eficiéncia do modelo € a permeabilidade

que foi atribuida as argilas modificadas, nas simulacdes apresentadas anteriormente

o valor utilizado foi de 2,5 - 10~°m? que corresponde a vinte e cinco por cento da

permeabilidade do solo. Assim, essa proporgao foi para: 50%, 75%, 100%, 125%,



49

150%, 175% e 200% para as simulagbes com 3 inser¢cées na primeira coluna e 2
insercdes na segunda coluna, os resultados das concentracdes em mol por metro
guadrado de entrada e saida estdo demonstrados na Tabela 4.

” l . . ~ . . . .
Tabela 4 - Concentracdes em [Tn—"z] do sistema com 3 insercdes de argilas modificadas na primeira
coluna e 2 inser¢fes na segunda coluna, variando a permeabilidade das argilas modificadas.

Valor da 5
5 Concentracao ~
Razao dqu_ dad permeabilidade | 4o entradag Concentracao A ek
germea (')' ade | das insercdes mol de saida [m—ozl] [zl
0 solo (%) (mz) [F m
25 2,5 -107° 12 5,09 6,91
50 50 -107° 12 4,09 7,10
75 7,5 -107° 12 3,54 8,46
100 1,0- 1078 12 3,15 8,85
125 1,25+ 1078 12 2,67 9,33
150 1,5- 1078 12 2,28 9,72
175 1,75 1078 12 1,99 10,01
200 2,0 -10°8 12 1,79 10,21

Fonte: da Autora.

Conforme a Tabela 4 apresenta é possivel verificar que a proporcdo da
permeabilidade do solo influencia a concentracdo de saida. Todas os valores
apresentaram eficiéncia na retencéo dos residuos. Os gradientes apresentaram um
crescimento na retencédo do contaminante, conforme a permeabilidade das insercdes
foi aumentando. Sendo que as proporc¢des da permeabilidade do solo de 150%, 175%
e 200% obtiveram os melhores resultados. Assim, quando maior for a permeabilidade

das inser¢cdes em comparacao ao solo, melhor sera o sistema de descontaminar agua.

4.3 RESULTADOS PARA O PROBLEMA EM 3D

Para a primeira situagdo simulada em 3D, a geometria resultante esta
representada na Figura 20. O gradiente de pressao observado nos produtos anteriores
se manteve, maiores valores na entrada e um decaimento até a saida do sistema
(Figura 21). Bem como o campo da velocidade de Darcy, se notou uma convergéncia

das linhas de campo em direcao as insergoes (Figura 22).
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Figura 20 — Resultado da geometria em 3D. Fonte: da Autora.
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Figura 21 — Vista superior do resultado da distribuigéo de presséo do sistema. Fonte: da Autora.
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Streamline: Darcy's velocity field
m

g 10 20 30

- 10

Figura 22 — Vista superior do resultado das linhas de campo da velocidade de Darcy. Fonte: da
Autora.

As concentragdes por metro cubico, fluxo de saida, definido em mol/s (Figura
23) mostraram que a medida que a 4gua contaminada passa pelas insercdes, ocorre
novamente através de reacdo de adsorcdo a remocdo do poluente. Contudo, ao
contrario do sistema em 2D, com a adicdo da porta de entrada ocorreu um
direcionamento da pluma contaminada, nas laterais de todo o bloco do solo néo foi
encontrado a presenca do poluente. E a medida, que a dgua transitou pelas insercbes

a quantidade de poluente que foi retirado aumentou.

slice: Concentration (molim?)
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Figura 23 — Vista superior da concentragdo em mol/m? do sistema. Fonte: da Autora.
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A adicdo da porta de entrada do contaminante, resultou em uma configuragao
diferente de concentracdes em mol/m® a montante e a jusante, conforme Figura 24
representa. Anteriormente nas simulacdes em 2D a concentracao de entrada possuia
0 mesmo valor para todo o comprimento do sistema. Na modelagem atual apenas no
ponto em que se localiza a entrada da pluma a concentracéo resultante teve seu valor
maximo de 1 mol/m3. Além disso, nas laterais do sistema, em ambas as situacdes a
jusante e a montante se nota que os valores foram préximos de zero, diferente do
resultado para as simulacdes em duas dimensdes. O pico da concentracdo resultante
a jusante (0,6 mol/m?3) se localiza em baixo do méximo valor a montante.

Quando se analisado o fluxo de entrada e saida do sistema, em mol/(m?s),
representado na Figura 24 é notado um comportamento das curvas a jusante e
montante muito similares aos da Figura 25. Para a geracdo desse novo grafico foi
feito no COMSOL a multiplicagcdo da velocidade do eixo X, pela concentracéo.
Contudo, nesse novo grafico, os nUmeros apresentam valores mil vezes menores, e
a parte negativa corresponde ao sentido da velocidade. Novamente, as laterais do
sistema apresentaram numeros iguais ou préximos de zero e o destaque estava no

local que se localizava a porta de entrada.

2
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Figura 24 - Gréfico da concentragao (";—‘;l) de jusante e montante para a configuracdo 3D, com a
primeira coluna com 11 insercdes e a segunda com 10 inser¢cfes. Fonte: da Autora.
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Figura 25 - Gréfico do fluxo (Z—;’i) a jusante (entrada) e montante (saida) para a configura¢éo 3D, com

a primeira coluna com 11 inser¢des e a segunda com 10 insergbes. Fonte: da Autora.

Na simulacdo em que se existia uma Unica inser¢éo, localizada no centro da
entrada do sistema, conforme a Figura 26 ilustra. Os resultados encontrados tanto
para fluxo de entrada e saida, quanto de concentracao para esse tipo de geometria
foram muito proximos aos gerados na simulacao 3D anterior, conforme a Figura 27 e
Figura 28 representa. Quando se comparado esses resultados com as da Figura 24 e
Figura 25, se observa que novamente o resultado para uma Unica coluna de insercéo

foi melhor do que para as duas, para ambas as variaveis analisadas.
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Figura 26 — Representagéo da geometria em 3D para uma Unica inser¢do. Fonte: da Autora.
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Figura 27 - Gréafico da concentracao (Tn—‘;l) de jusante e montante para a configuragdo 3D, com uma
Unica coluna. Fonte: da Autora.
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Figura 28 - Gréfico do fluxo (:ll—;’i) a jusante (entrada) e montante (saida) para a configura¢éo 3D, com
uma Unica insercdo. Fonte: da Autora

Ambas as modelagens realizadas em duas e trés dimensdes podem ser
facilmente aplicadas em situacdes reais, pois S0 muitos 0s possiveis contaminantes,
como por exemplo, metais resultantes em rejeitos de barragens de mineradoras,
derramamento de combustiveis, postos de combustiveis com problemas de
vazamento. Com isso, de acordo com as condicBes da regido em que o aquifero
contaminado se encontra, sera melhor aplicar uma das duas modelagens. A aplicacéo
das argilas modificadas como BRPs, nas geometrias simuladas € muito importante,
pois por utilizarem menos material do que os métodos tradicionais, demonstra ter um

custo mais baixo. Além disso, ndo ha a necessidade de se retirar as argilas apés ela

ter saturado, ndo afetando o sistema.
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5 CONSIDERACOES FINAIS

Esse trabalho de TCC teve como objetivo aplicar o método do Design
Constructal, na construgcdo de um sistema de Barreiras Reativas Permeéveis, de
argilas modificadas que iriam descontaminar um aquifero contaminado, com um
poluente organico. O foco estava na aplicacdo de diferentes configuragdes de
geometrias, partindo do mesmo volume de material descontaminador para as
insercdes que iriam realizar uma reacado de remocao através da adsorcao na pluma.
O modelo foi comparado com a literatura e demonstrou ser satisfatorio.

Com isso, tendo em vista as simulacdes que foram feitas, com diferentes tipos
de geometria, e com as condigcbes de entrada descritas 0 modelo que teve o0s
melhores resultados foram as de uma coluna. Quando analisado as distintas
modelagens de coluna dupla a que se comportou melhor foi a de 11 insercdes no
primeiro eixo e 10 no segundo para descontaminar aquiferos.

Também a permeabilidade foi um importante fator que interferiu na eficiéncia
dos modelos, quanto maior foi 0 valor de permeabilidade das inser¢cdes em relagcéo a
do solo, quanto maior foi o valor desse valor para as argilas modificadas, mais eficiente
foi o sistema. Sendo assim, se notou a relacéo direta de permeabilidade e remocéo
do contaminante.

Quando a modelagem evolui para um sistema em 3D, os resultados obtidos
tiveram um comportamento similar ao 2D. Contudo, quando inserido apenas uma
Gnica insercéo de BRP o resultado encontrado foi um pouco melhor do que o anterior.
Ambas as analises para duas e trés dimensdes tiveram resultados diferentes do
esperado, o modelo com uma unica coluna foi melhor que o de duas.

Este estudo tem as seguintes limitagbes: a remocéao foi tratada de primeira ordem
e genérica, ao final o modelo de adsorcdo de contaminante ndo foi explorado, ja que
foi apenas empregado um modelo simplificado de reacé&o de remocdo, resta explorar
variacbes dos parametros adotados. Também, o estudo de design a inser¢des
retangulares, alinhadas, horizontais, em uma ou duas colunas apenas. Com isso, 0S

objetivos propostos foram concluidos em sua maioria.
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Anexo 1 — Equacfes do COMSOL para replicacao da literatura
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Para a replicacao da literatura, as equacdes que o COMSOL utiliza para a

modelagem da Lei de Darcy (equacéo 1 e 2) e o transporte das espécies diluidas em

meios porosos (equacao 3 e 4) no regime transiente sdo as seguintes:

% (Ep P) + V. (puw) = Qn

K
u= —;Vp

aCi

Py 5

Ni =T + uc; = _(DD] + Dej)VCi + Uc;

Onde:

% = derivada parcial em fungéo do tempo

€, = porosidade

V = gradiente
Q,, =vazao
p = Presséo

u = velocidade de Darcy

K = permeabilidade

u = viscosidade dinamica

7; = difusividade efetividade
R; = taxa de reagao

S;= fonte ou sumidouro

N; = Concentracao total

D.; = Difusividade da espécie

Dp; =Difusividade do fluido

Anexo 2 - Equagéo do Modelo de Difusividade Efetiva
Modelo de Millington e Quirk

Onde:

Tpj = tortuosidade

+P2] +V.Tl' +chi :Ri +Sl

(1)
(2)

3)
(4)

(5)
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€, = porosidade

Anexo 3 - Equacdes do COMSOL utilizadas para a simulagcdes 2D e 3D
No software COMSOL as equacdes da velocidade de Darcy (5 e 6) e do

transporte de meios porosos nas espécies diluidas (7 e 8) sdo descritas a seqguir:

V.(pu) = Qm (6)
u= %Vphi (7)
V.t; +uVe; = R; + S; (8)
N; = 1; + uc; = DejVe; + ug 9)
Onde:
V= gradiente
Q,, =vazao
p= Pressao

u = velocidade de Darcy
phi = porosidade

K= permeabilidade

u = viscosidade dinamica
7; = difusividade efetividade
¢;= Concentracéo

R; = taxa de reagédo

S;= fonte ou sumidouro

N; = Concentracao total

D.; =Difusividade da espécie



