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Resumo

YOSHIKAWA, Andréa Manami. Emprego de modelo computacional para simulacio da
qualidade de agua em redes de distribuicio envolvendo multiplas espécies. Campinas:
Faculdade de Engenharia Civil, Arquitetura e Urbanismo— UNICAMP, 2011. 164p. Dissertagdao
(Mestrado)

Um estudo detalhado dos programas EPANET versao padrao e EPANET-MSX tornam-
se relevante, no cendrio nacional, como uma importante ferramenta, para avaliacdo da qualidade
do produto transportado ao longo da rede de distribuicdo. Simula¢des de casos hipotéticos foram
realizadas tendo por base as condi¢des de: decaimento de cloro de multiplas origens; oxidagao,
transferéncia de massa e adsor¢do do arsé€nio; recrescimento bacteriano com inibi¢ao de cloro; e
decomposicdo da cloramina. A andlise detalhada destes programas e a aplicacdo desses em
estudo de casos, desenvolvidos nessa dissertacdo, objetivou contribuir para ampliar o
conhecimento sobre os problemas da modelacdo computacional de qualidade de 4dgua em

sistemas de abastecimento e distribui¢do de dgua.

Palavras Chave: EPANET; EPANET-MSX;
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Abstract

A detailed study of computer programs EPANET standard version and EPANET-MSX,
extended version for multiple species, becomes relevant since, only recently have simulations
quality water came to be recognized on the national scene as a important tool for assessing the
quality of the product carried across the network. Simulations of hypothetical cases were carried
out relying on the conditions: multi-source chlorine decay; oxidation, mass transfer, and
adsorption of arsenic; bacterial regrowth with chlorine inhibition; and chloramine decomposition.
A detailed analysis of these programs and application (in studies of cases) (of such study cases
developed) in this essay, aimed to contribute to enlarge knowledge about the problems of

computer modeling quality of water supply systems and water distribution.

Keywords: EPANET; EPANET-MSX (Multi-Species Extension)
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1. INTRODUCAO

Uma das atribuicdes das empresas de saneamento publico é fornecer 4gua em quantidade,
qualidade e com pressdes adequadas aos consumidores. Decorre destas atribuicdes a necessidade
constante de monitoramento de grandezas hidrédulicas tais como vazao e pressio e de parametros

que permitam controlar a qualidade da dgua disponibilizada nas redes de distribui¢do.

Atualmente, é possivel empregar recursos computacionais para a simula¢do do
comportamento das redes de distribui¢do e extrapolar os resultados obtidos de alguns pontos de
monitoramento a toda a rede. Neste sentido, os modelos de qualidade de 4gua permitem
complementar os processos de monitoramento de campo facilitando o diagndstico extensivo da
qualidade da dgua nas redes de distribui¢do, tornando possivel tomar com seguranga as medidas
necessdrias para otimizagdo do processo e, evitar a deterioracdo da qualidade da 4gua em todos os

pontos da rede.

Nos Estados Unidos da América, por exemplo, a importancia do monitoramento em redes
de distribuicao de dgua se intensificou com os ataques terroristas. Os sistemas de distribuicdo de
dgua sdo vulnerdveis a uma gama de ameacgas, que inclui a sabotagem de instrumentos de
supervisdo e controle, inje¢do de produtos quimicos ou de contaminantes biologicos. Sensores de

alerta podem ser usados para detectar contaminantes em pontos criticos da rede, mas devido a



diversidade espacial da rede de dgua potdvel e altos custos de aquisicdo de sensores, € quase
impossivel instalar sensores em toda a rede (Vankayala, 2007). Programas computacionais de

modelacdo matemadtica poderiam facilitar a tomada de decis@o em casos emergenciais como esse.

O programa empregado nesse estudo € a versdo padrao EPANET (2000) e sua versdo
ampliada EPANET-MSX (EPANET Multi-Species Extension, 2008). Estes programas foram
desenvolvidos pela Agéncia de Protecdo Ambiental dos EUA (USEPA) e, por serem gratuitos sdo

potencialmente vidveis de utilizacdo por qualquer empresa de saneamento publico.

O programa EPANET versao padrdo € constituido por um poderoso simulador hidraulico
de condutos forcados, possui uma interface amigdvel de facil utilizagdo, sendo amplamente
documentado e divulgado na comunidade técnico-cientifica. Com o lancamento do programa
EPANET-MSX ¢ possivel modelar multiplas espécies quimicas interativas, diferentemente da
versdo padrdo. Contudo, o programa ndo possui uma interface amigdvel com o usudrio, sendo
executado em linha de comando e sua documentacdo ndo € abundante como a do EPANET

padrdo, o que dificulta a sua utilizag@o.

Assim sendo, € relevante a investigacao que vise a compreensao deste aplicativo para sua
utilizacdo concreta, principalmente no cendrio nacional, onde s6 recentemente as simulacdes
hidrdulicas passaram a ser reconhecidas como ferramenta importante para analise de sistemas de
abastecimento de 4gua. Sem duvida, o emprego destas também em estudos de qualidade de dgua
¢ relevante. Neste sentido, este trabalho tenta preencher uma lacuna, uma vez que nada se
encontra em literatura nacional referente a simulacdo de qualidade da dgua envolvendo multiplas

espécies.



2. OBJETIVOS

O objetivo principal deste projeto de pesquisa foi compreender o problema da modelacdo
computacional de qualidade da dgua em sistemas de abastecimento e distribuicdo de dgua. Para
isso, foram utilizadas ferramentas de dominio publico: o EPANET versao padrdo e sua versao
mais avancada EPANET-MSX. A exploracdo dessas ferramentas, em particular o EPANET-
MSX, que estende as andlises a problemas complexos, foi realizada por meio de simulagdes de
estudos de casos hipotéticos onde obtivemos uma avaliacao das possibilidades de simulagdo para

possivelmente nortear aplicacdes reais que possam fazer uso destas ferramentas.

2.1. Objetivos Especificos

Estudos de casos hipotéticos e simulagdes envolvendo:

» Decaimento de cloro de miltiplas origens;
» Oxidacgdo, transferéncia de massa e adsorcdo do arsénio;
» Recrescimento Bacteriano com inibi¢do de cloro;

» Decaimento de cloramina.






3. REVISAO BIBLIOGRAFICA

3.1. O Programa EPANET versao padrao

N

O EPANET foi concebido para ser uma ferramenta de apoio a andlise de sistemas de
distribuicao, melhorando o conhecimento sobre o transporte e o destino dos constituintes da dgua

para consumo humano.

O programa computacional EPANET versdao padrio é uma ferramenta que permite
executar simulagOes estiticas e dinamicas do comportamento hidrdulico e de qualidade da dgua
em redes de distribuicdo pressurizada. Assim, é possivel obter os valores da vazdo em cada
tubulagdo, da pressao em cada nd, da altura de 4gua em cada reservatério de nivel varidvel e da
concentracdo de espécies quimicas através da rede durante o periodo de simulagdo, subdividindo
em multiplos intervalos de calculo. Além disso, 0 modelo € capaz de simular o cdlculo da idade
da 4gua e o rastreio da origem da dgua em qualquer ponto da rede. Na FIGURA 3.1 € ilustrado a

interface do modelo.
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FIGURA 3.1 Ilustracdo da interface do EPANET versdo padrao.

As equacdes da continuidade e da conservacdo da energia e a relacdo entre a vazao e a
perda de carga, que caracterizam as condicdes de equilibrio hidrdulico da rede num dado instante,
podem ser resolvidas através de um Método Hibrido né-malha e, segundo Todini & Pilati (1987)
citado por Rossman (1994) este método foi designado como “Método Gradiente”, utilizado pelo
EPANET para obter os valores de vazdo e cota piezométrica na rede. Contudo, as equacdes para
obter a solu¢do de qualidade de dgua, foram baseadas nos principios da conservacdo da massa

conjugados com leis cinéticas de reacdo.

O EPANET permite criar modelos da realidade fisica através da interface que permite
tracar redes com nds, reservatorios, tubulacdes, bombas, etc. a partir dai determinar parametros
de interesse da rede modelada como vazdo nos elementos, didmetro das tubula¢des e pressao nos
nds, a partir de informagdes tais como cota, padrdo de consumo, qualidade inicial, curva das
bombas, padrdes de variacio no tempo, etc. Permite simulagdes hidraulicas (estaticas e
dinamicas) e de qualidade da 4gua possibilitando a impressdo de gréficos e relatérios dos

resultados.

Existem cinco categorias de op¢des que controlam o modo como o EPANET simula uma

rede:



(A)Hidraulica — controla o modo como o calculo da rede é efetuado

(B) Qualidade — controla o modo como a simulacdo de qualidade da dgua € efetuada

(C) Reagdes — configuram o tipo de reacdes que se aplicam a uma simulacdo de qualidade da
agua

(D) Tempos — configuram os valores para os vdrios intervalos de tempo utilizados numa
simulag@o dindmica

(E) Energia — fornecem valores pré-definidos que sdo utilizados para calcular a energia de
bombeamento e respectivo custo para todas as bombas as quais ndo tenham sido

atribuidos valores especificos para estes parametros.

O EPANET também permite importar/exportar cendrios, mapas, e redes. Ao exporta-los,
€ possivel obter um relatério dos resultados de simulacdo para todos os nds, trechos e instantes de
tempo. Este relatorio pode ser visualizado externamente ao EPANET utilizando qualquer editor

de texto, e geralmente é composto pelas seguintes secoes:

- Secdo de Estado
- Secdo de Energia
- Secdo de Nos

- Secdo de Elementos

Este relatério possui uma extensdo pré-definida (.inp) e serd o arquivo de entrada da
condi¢do hidrédulica utilizada pelo EPANET-MSX na modelagem de sistemas com multiplas

espécies.

3.2. A extensao EPANET-MSX

Os modelos dinamicos de qualidade da dgua nos sistemas de distribui¢do podem ser
classificados como Eulerianos ou Lagrangeanos. Modelos Eulerianos dividem a rede em uma
série de elementos de controle fixo e registram as mudancas nos limites e dentro desses
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elementos, enquanto que os modelos Lagrangeanos acompanham as alteracdes das parcelas
distintas da 4dgua a medida que viajam através da rede. O EPANET-MSX utiliza o mesmo
algoritmo de transporte Lagrangeano usado pelo EPANET versdo padrdo. Este algoritmo ignora a
dispersdo axial e controla os movimentos e reacdes quimicas em segmentos de dgua discretos.
Esses segmentos sdo transportados através das tubulacdes da rede pela vazao em massa, € sdo
completamente misturados nas juncdes ou nds. Segundo Shang & Uber (2008), o método ¢é
suficientemente eficiente porque o nimero e o tamanho dos segmentos em uma tubulagdo pode

mudar a medida que mudam as condic¢oes hidréaulicas.
Exemplos de espécies em massa podem incluir:
» constituintes dissolvidos — componentes individuais ou fons, tais como o HOCI e OCI,
assim como os componentes agregados, como o Carbono Organico Total
» componentes de suspensdo — como células bacterianas e particulas organicas

» produtos quimicos adsorvidos em particulas.

Exemplos de espécie de superficie como:

p—

bactérias incorporadas ao biofilme

2. formas oxidadas de ferro contido na escala de corrosdao

3. material particulado que se estabelece devido a gravidade ou ligado por meio idnico ou
molecular

4. compostos organicos

Alguns componentes, tais como bactérias e particulas, podem existir tanto na fase em
massa (nucleo do transporte) como na fase em superficie (parede da tubulagao), e se transferir de

uma fase para outra através de varios mecanismos.

Os seguintes fenomenos influenciam toda a 4gua contida no sistema e pode ser modelado

usando principios da conservacdo da massa acoplada a cinética de reagdes:



» Transporte advectivo em tubos: espécies em massa sdo transportadas ao longo de uma
tubulagdo com a mesma velocidade média que o fluido transportador € a0 mesmo tempo,

reagem com outras espécies em massa e espécies da superficie da parede do tubo.

» Mistura nos cruzamentos das tubulagdes: nos cruzamento das tubulagdes que recebem
influxo de dois ou mais elementos é assumido que os fluxos submetem-se a completa e

instantanea mistura.

» Mistura em nés de armazenamento: todas as entradas nos reservatorios de armazenamento
misturam-se completamente com o conteido ja existente, e estardo sujeitos a possiveis

reagcOes da fase em massa.

Essas reacdes podem ser divididas em duas classes, baseadas nas taxas de reacdo.
Algumas reacdes sdo reversiveis e suficientemente ripidas e um ponto de equilibrio pode ser
assumido (reacdo rapida/equilibrada), enquanto outras ndo sdo suficientemente rapidas e/ou
irreversiveis e € inadequado usar uma formulacdo de equilibrio para representa-las (reacdo

lenta/dindmica).

No EPANET-MSX, equagdes algébricas sdo usadas para representar as reacdes
rapidas/equilibradas e conservagdo de massa. Assim, presume-se que toda a dindmica da reagado
pode ser descrita como um conjunto de equacdes algébricas diferenciais, que estdo no formato

semi-explicito.

Para utilizar o programa EPANET-MSX € necessario preparar dois arquivos de entrada.
O primeiro € um arquivo padrdo EPANET que descreve as caracteristicas hidraulicas da rede em
que estd sendo analisado (0 EPANET-MSX ird ignorar qualquer informacao de qualidade da dgua
que possa estar nesse arquivo), este arquivo possui a extensdo (.inp) e ja foi explicitado
anteriormente. O segundo arquivo € um arquivo especial EPANET-MSX que descreve as
espécies a serem simuladas e a reagdo quimica ou modelo de equilibrio que governam sua

dinamica, portanto, dependerd das informagdes que o usudrio deseja obter e as espécies que



deseja modelar. Esse segundo arquivo terd extensdo (.msx) e seu relatério de saida terd extensao

(.rp1).

Para executar o programa EPANET-MSX € necesséario utilizar o Prompt de Comando no
Windows, navegar até onde a pasta epanetmsx.exe e os arquivos de entrada foram salvos, e emitir

o seguinte comando:

epanetmsx rede.inp especie.msx especie.rpt

Onde o arquivo “rede.inp” é o arquivo de entrada com os dados hidrdulicos,

(13 . 9 4 b 13 e 99 b
especie.msx” os dados quimicos de entrada, e “especie.rpt” 0 nome para o arquivo contendo o
relatério de saida da modelagem. Todos esses arquivos podem ser abertos em editor de texto,
onde seu conteddo pode ser visto. Na FIGURA 3.2 € ilustrado o comando. (os nomes atribuidos

aos arquivos t€m a finalidade de exemplo, sendo ficticios)

osoft Windows HP [versdo 5.1.26881
(C) Copyright 19285-20P1 Microsoft Corp.

C:~Documents and Settings“Proprietariorcd desktop

C:~Documents and Settings“ProprietariosDesktoprcd hin
C:“\Documents and Settings“\Proprietario“Desktop Bin epanetmsx.exe
Too few command line arguments.

C:“\Documents and Settings“\Proprietario~Desktop\Bin>epanetmsx rede.inp especie.ms
x especie.rpt

. EPAMET-MSE Uerszion 1.8
Processing EPHNET 1nput file
Computing network hydraulics
Initializing network water guality
Computing water guality at hour 24
Reporting water gquality results

. EPANMETHMSX completed successfully.

C:“\Documents and Settings“\Proprietario~Desktop~Bin>_

FIGURA 3.2 Ilustracé@o da linha de comando para execucdo do programa EPANET-MSX.

O Programa EPANET-MSX traz quatro exemplos de modelagem de maior interesse para
qualidade de agua. Esses quatro exemplos tratam de sistemas de reagdes de multiplas espécies

que normalmente ocorrem em sistemas de distribuicao de dgua. Sao eles: (1) Decaimento de
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cloro de multiplas origens; (2) Oxidacdo, transferéncia de massa e adsor¢do do arsénio; (3)

Recrescimento bacteriano com inibigdo de cloro e (4) Decomposi¢do da monocloramina.

O relatério de entrada, que descreve as espécies quimicas e os sistemas de reacdes
utilizados para a modelagem no programa EPANET-MSX, € a chave principal para o sucesso da
modelagem de mudaltiplas espécies, por isso foram descritas sucintamente nos exemplos de

modelacao.

3.2.1. Decaimento de cloro de multiplas origens

O maior problema na modelagem do decaimento de cloro em sistemas de distribuicdo de
agua, € quando coexistem duas fontes ou mais de aplicacao de cloro livre. Ou seja, com a mistura
de diferentes fontes de cloro, torna-se dificil atribuir um coeficiente unico de decaimento de cloro
que reproduza com precisio a taxa de decaimento da 4gua misturada. O EPANET-MSX vem com

o intuito de sanar este tipo de problema.

O cloro pode agir como desinfetante ou como oxidante quando € adicionado nas aguas
das Estacoes de Tratamento de Agua. Como desinfetante, ele age para destruir ou inativar
microorganismos patogénicos, algas e bactérias de vida livre e como oxidante, na oxidagdo de

compostos organicos e inorganicos.

O cloro dissolvido na dgua reage da seguinte forma:

Cl, + H,0 & HOCl+ H*" + Cl~ (1)

Dependendo do pH da agua, o acido hipocloroso, HOCI, se dissocia, formando o ion

hipoclorito, Cl1O’, segundo a reacdo:

HOCl & ClO~ + H* 2)
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A acdo desinfetante e oxidante do dcido hipocloroso é maior e por isso mais eficiente na
inativacao de microorganismos. O cloro presente na 4gua na forma de dcido hipocloroso e de ion

hipoclorito € denominado de cloro residual livre.

A Portaria 518/04 “estabelece os procedimentos e responsabilidades relativos ao controle
e vigilancia da qualidade da 4gua para consumo humano e seu padrdo de potabilidade”, assim
sendo, em seu CAPITULO IV (DO PADRAO DE POTABILIDADE), Artigo 13 e Artigo 16 §2°,

determina:

“Art. 13. Apos a desinfeccdo, a dgua deve conter um teor minimo de cloro
residual livre de 0,5 mg/L, sendo obrigatoria a manutencdo de, no minimo,
0,2 mg/L em qualquer ponto da rede de distribui¢do.

Art. 16 §2. Recomenda-se que o teor mdximo de cloro residual livre, em

qualquer ponto do sistema de abastecimento, seja de 2,0 mg/L.”

Determina também, em seu Artigo 14, Tabela 4.2 (padrdo de potabilidade para
substancias quimicas que representam risco a satide), que o Valor Maximo Permissivel (VMP)

para o cloro livre € de 5 mg/L.

Este exemplo de modelagem considera um sistema de distribui¢cdo de agua constituido
por mais de uma fonte de distribui¢do, em que as taxas de decaimento de cloro (k) de cada fonte
tenham valores diferentes. A questdo é como encontrar um k para cada tubulacdo da rede que

reflita a reacdo adequada da 4gua misturada destas fontes.

Uma maneira para conciliar as constantes de decaimento de cloro, no caso de duas fontes,
sem a introdu¢do de mecanismos de decaimento de cloro mais complexos e tentando representar
a reatividade diferente dos produtos totais das duas fontes, € assumir que a qualquer momento, a
constante de decaimento de cloro de um tubo, é dada pela média ponderada dos dois valores de
origem, onde os pesos sdo a fracdo de cada fonte de d4gua presente na tubulacdo (Shang & Uber,
2008). Essas fracdes podem ser deduzidas através da introdu¢do de um composto tragador

conservativo ficticio em uma das fontes, denominado T1, cuja concentracdo foi fixada em uma
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constante de 1.0 mg/l. Assim, em qualquer ponto da rede a fracdo da dgua dessa fonte seria a

concentracdo de T1, e a fracdo da 4gua da segunda Fonte seria 1 — T1.

Portanto, a constante de decaimento de primeira ordem k para toda a tubulagao do sistema

¢ dada por:
Sendo:
k; = constante de decaimento da Fonte 1

k>, = constante de decaimento da Fonte 2

Enquanto a dindmica de reacdo do sistema seria expressa por:

aT1

— =0 “4)
% = —(ky X T1 +ky X (1.0 = T1))CL, ®)

3.2.2. Oxidacao, transferéncia de massa e adsorc¢ao do arsénio

As fontes de arsénio para o ambiente provém do uso continuado de seus compostos como
pesticidas, da lixiviacdo durante a mineracdo e fundi¢do de ouro, chumbo, cobre e niquel (ocorre
habitualmente nesses minérios), da producdo de ferro e aco e da combustio de carvado, do qual é

um contaminante (Baird, 2002).

Em 4guas naturais, o arsénio estd presente principalmente na forma de compostos
inorganicos, onde possui as valéncias 3+ e 5+ (Borba et al, 2004). Sabe-se que o arsénio é

carcindgeno para os seres humanos, causando cancer de pele e de figado, e talvez, de bexiga e
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rins. A toxicidade das diversas espécies de arsénio decresce na seguinte ordem: compostos de
As™ inorganico > compostos de As*™ inorginico > compostos de As™ organico > compostos de

As® organico (USEPA, 2000).

O As™ inorganico é mais téxico que o As’* embora esse dltimo seja reduzido para o
primeiro no corpo humano. Acredita-se que a maior toxicidade do As™* deve-se  sua capacidade
de ser retido no organismo por mais tempo (Baird, 2002). Arseniatos (ASS+) ocorrem com mais
facilidade em aguas de superficie aerdbia e arsenitos (As™) em aguas subterraneas aerdbias

(USEPA, 2000). Arsénio Total é a soma do arsénio organico e inorganico.

No Brasil, o limite aceitavel de arsénio para dgua potavel, conforme disposto na Portaria
518/2004 do Ministério da Satde é de 10 w/L e para Monocloramina € de 3 mg/l. Segundo Baird

(2002) o teor médio de arsénio inorganico contido na dgua potdvel é cerca de 2 WL.

Esta modelacdo considera a oxidacdo do arsenito (As’*) para arseniato (As*) por um
residual desinfetante de monocloramina (NH,CI) no fluxo de massa e a subsequente adsorcdo de
arsenato sobre o ferro exposto na parede do tubo. O modelo também inclui uma limitacdo na
transferéncia de massa para a taxa na qual o arsenato pode migrar para a parede do tubo onde é

adsorvido.

Primeiramente, o modelo consiste numa reagdo quimica na solu¢gdo em massa, entre o
arsenito (As3+) com a monocloramina (NH,Cl), causando a oxidacdo do arsenito para arseniato
(As™), conforme reacdo abaixo:

As3t + NH,Cl — As>t 6)
Uma parte do arseniato (As”*) se difunde através de uma camada limite para atingir uma

concentracdo denotada por As™, adjacente a superficie da parede do tubo. Essa concentracao

interage com o arseniato As5+5 adsorvido na parede do tubo, conforme FIGURA 3.3.
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As? + NHsCl — 5 4 S
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FIGURA 3.3 Esquema de transferéncia de massa do sistema oxidag¢ao/adsor¢do do arsénio (Shang & Uber, 2008)

Portanto, devemos considerar que o sistema contém cinco espécies:
(1) Arsenito dissolvido na solu¢do em massa; (2) Arseniato dissolvido na solu¢do em massa; (3)
Monocloramina na solu¢do em massa; (4) Arseniato dissolvido adjacente a superficie da parede

do tubo, e (5) Arseniato sorvido na superficie do tubo.

A forma matematica deste sistema de reacdo foi modelada através de 5 (cinco) equagOes

diferencias (Gu et al, 1994 citado por Shang & Uber, 2008 ):

dAs3t
dt

= —k,As3t (NH,CI) 7

Sendo:
As”* — fase em massa da concentracdo de arsenito
ka — coeficiente da taxa de oxidacdo do arsenito As>*

NH,Cl — fase em massa da concentracao de monocloramina

L) = —ky (NH,CL) ®)

Considerando:
ky — coeficiente da taxa de decaimento da monocloramina, devido as reagdes com todos

os outros reagentes (incluindo o arsenito)

15



Sendo:

dAsyt

dt

Sendo:

arsénio em qualquer segmento do tubo de comprimento L e, portanto maior massa em volume A
x L e area de superficie do tubo P x L, (A € a drea da secdo transversal da tubulagdo e P perimetro

molhado). Isto pode ser demonstrado somando as mudancgas diferenciais de massa de todas as

5+
= ko As3H(NH,CI) — KA, (AsS* — AsgY)

5 ~ .

As’" — fase em massa da concentracdo de arseniato
. N . 3

k. — coeficiente da taxa de oxidacdo do arsenito As™"

K¢ — coeficiente da taxa de transferéncia em massa, dada pela seguinte

1.6x10*Re0-88

> 9.1

K-

A, — érea de superficie do tubo por litro de volume do tubo
As™*,, = fase em massa da concentracdo de arsenato adjacente a parede do
D = Diametro da tubulacao

Re = Nimero de Reynolds

= KfAv(A55+ - AS\I/SV+) -4, [kl (Smax - AS§+)ASV?,+ - k2A555+]

k; — coeficiente da taxa de adsorcao
Smax — coeficiente de concentragdo maxima de adsor¢do de arseniato
k, — coeficiente da taxa de dessorcao

5 . ~ .
As™" = fase de superficie da concentragio do arseniato

dAasst
dt

=kq (Smax - ASS$+)ASV5V+ - k2A555+

A reacdo dinamica do modelo definida pelas equagcdes 7 a 11 conserva a massa total do

(€))

equagao:

tubo.

(10)

(11

espécies de arsénio dentro de um segmento de tubo, e assegurando que eles somam zero:
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dAs5t

) o

dAs3t
dt

dAsSt
dt

) + (PxL) (%) =0 (12)

(AxL) ( ) + (AxL) (

Foi mencionado anteriormente que algumas reacdes sdo reversiveis e rdpidas o suficiente
em comparagdao com outros processos do sistema, de modo que um local de equilibrio pode ser
assumido, enquanto outros nao sao suficientemente rapidos e/ou irreversiveis e € inadequado usar
uma férmula de equilibrio para representd-los. No caso de processos de absor¢do reversivel um
Local de Equilibrio Assumido (LEA) €, algumas vezes, assumido entre a fase adsorvida na massa
do fluido. Sob o LEA as taxas de adsorcao e dessor¢do devem ser muito mais rapidas que a taxas
de mudanca das espécies em massa, e consequentemente, dAs’*, = 0. Portanto, a equacio

diferencial 11 pode entdo ser substituida pela equagdo algébrica:

KsSmax AS&/‘F

ASS+ —
s 1+ksAsSt

(13)

Sendo:

kg =2 (13.1)

Neste caso, o sistema € descrito pelo local de equilibrio assumido (LEA) e inclui quatro

equacdes de diferenciais (7 — 10) e uma de equacdo algébrica (13).

3.2.3. Recrescimento Bacteriano com Inibicao de cloro

O principal objetivo do tratamento de dgua potdvel € proteger os consumidores de dgua
contra doencgas infecciosas através da inativagdo microbiana eficaz. No entanto, muitos estudos
de sistemas de distribui¢ao tém mostrado que os microorganismos sdo capazes de se regenerar

dentro dos sistemas de distribui¢ao (Shang & Uber, 2008).
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O recrescimento bacteriano tem sido associado com a ocorréncia de coliformes, a
probabilidade de doencas de veiculacdo hidrica, aumentada com a corrosdao da tubulacdo, e

problemas de gosto e odor (Lechevallier et al. 1987 citado por Shang & Uber, 2008).

A causa do recrescimento bacteriano nas redes de distribuicio nido pode ser explicada
unicamente por considerar a multiplicacao de bactérias livres na 4gua (Van der Wende et al, 1989
citado por Shang & Uber, 2008). Em vez disso, a perda de bactérias que estdo anexadas ao
biofilme na superficie interna das paredes parece ser a principal fonte de bactérias livres que
posteriormente aparecem na 4gua. Outros fatores importantes podem incluir: a natureza dos
mecanismos de transporte de dgua, as caracteristicas de um substrato de crescimento, a existéncia
e a concentracdo de um aceptor de elétrons, e a concentracdo de compostos inibitorios, sendo o

mais importante deles a concentracao de desinfetante residual no sistema de distribui¢do.

Uma andlise de sensibilidade estatistica (Cigana et al, 1997 citado por Shang & Uber,
2008) mostrou que apenas cinco constantes do sistema devem ser especificados (1) mortalidade
bacteriana, (2) capacidade mixima para a fixacdo de bactérias, (3) rendimento bacteriano, (4)
concentracao inicial do substrato e (5) maxima absor¢do da taxa de substrato, que influenciam

fortemente a previsao da presenca de bactérias livres na massa de dgua.

O modelo utilizado pelo EPANET-MSX € baseado em estudos feitos por Zhang et al
(2004), confirmado por outros modelos de qualidade da dgua encontradas na literatura, apresenta
um novo modelo matematico de recrescimento bacteriano que combina os cdlculos da rede
hidraulica, inclusive das condi¢cdes de escoamento instdvel e dispersdao, com uma descri¢ao de um
crescimento livre e unido, desprendimento, respiracdo enddgeno, e inativacdo pelo cloro. O
modelo pode ser usado para prever o recrescimento bacteriano no tempo € no espago em um
sistema de distribuicdo de dgua, a fim de obter uma compreensdao dos eventuais controles e

medidas necessdrias para proteger a qualidade da 4gua.

Os seguintes pressupostos governam o desenvolvimento de um modelo de recrescimento

bacteriano:
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1. O transporte advectivo-dispersivo ocorre na dire¢do axial do tubo, mas nio na direcao

radial;

2. O coeficiente de dispersao hidraulica € a mesma em toda a rede de tubulacao;

3. As varidveis dependentes sdo: (1) bactérias livres na massa de 4gua, (2) bactérias
associadas ao biofilme da parede do tubo, (3) carbono organico dissolvido biodegraddvel
(substrato) na massa de dgua, e (4) cloro na massa de dgua (outros desinfetantes poderiam

ser substituidos).

4. Transformacdo existente entre bactérias livres e associadas, ou seja, bactérias livres
podem depositar-se como bactérias associadas e estas podem separar na forma de

bactérias livres.

5. Biofilme é uma camada fina e uniforme de biomassa aderida, tal que a difusdo do
substrato e do cloro no biofilme nio € a taxa de limitante (Gagnon & Huck, 2001 citado

por Zhang, et al 2004).

Tanto as bactérias livres no fluxo em massa quanto as bactérias associadas a parede do
tubo utilizam a fragdo biodegradavel de carbono organico dissolvido (BDOC e DOC,
respectivamente) como um substrato de crescimento, e consideramos que ambas morrem a uma
taxa de primeira ordem. O modelo de recrescimento bacteriano inclui os processos representados

na FIGURA 3.4.
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FIGURA 3.4 Diagrama conceitual do recrescimento bacteriano dentro de uma tubulagdo. Setas tracejadas

representam reacdes com cloro, enquanto as setas sélidas representam os processos de transformagdo (Shang &
Uber, 2008).

A equacgdo reativa-dispersiva-advectiva que se aplica a cada secdo da tubulacdo sob

qualquer condi¢des de escoamento (estavel ou instavel) é:

d?c;
dx?

dt dx

dc; dc;
f= U_1+Dd

+ 2Ty (14)
Sendo:

v = velocidade da dgua na tubulacdo (m/s);

D, = coeficiente de dispersao e difusdo do fluxo (mz/s);

~ o . .th ~
r;j = reagdes envolvendo espécies i na j' reagdo.

Segundo Zhang et al (2004) o crescimento liquido das bactérias livres na massa de 4gua,

X, € dada pelo modelo cléssico:

Txp = (Up — ka)Xp (15)

Sendo:
Ly = Taxa de crescimento especifico de bactérias livres na massa de dgua (h™")
kq = Taxa de mortalidade bacteriana (h'l).
Xy, = bactérias livres na massa de dgua (cell/ml).
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Dentre os muitos fatores que afetam a constante de taxa de crescimento especifico de
bactérias livres na massa de dgua (W) , os considerados mais importantes sdo: a concentracao do
substrato organico, concentracdo de cloro, e temperatura. Os seguintes modelos multiplicativos

contam para o efeito de todos os trés parametros sobre a taxa de crescimento especifico:

_ L (Clz)—(clzyt) _ TOpt_T)Z
Kb = Hmax,b (S+ks) €Xp ( Clyc )exp( (Topt_Ti (16)

Quando Cl, > Cl,,, a taxa especifica de crescimento declina exponencialmente com a taxa

controlada por Cl;,.

2
— S _ [ Topt=T
Up = .umax,b (S+KS) exp < (Topt_Ti> ) (17)
Quando CI, < Cl,,, a taxa de crescimento especifico € inibido por CL,.

Sendo:

Hmax,p= taxa de crescimento mdximo da biomassa de bactérias livres na massa de dgua (h");
S = substrato de carbono biodegraddavel — BDOC (mg/L);

K, = constante de meia saturacio de absorcao do substrato (mg/L);

T,, = temperatura 6tima para atividade bacteriana (°C);

T; = temperatura dependente de pardmetro forma (°C);

T = temperatura in situ (°C);

Cl,, = limiar minimo acima do qual o cloro afeta a atividade bacteriana;

Cl,,, = limiar minimo acima do qual o cloro afeta a atividade bacteriana anexada;

Cl,,, = limiar minimo acima do qual o cloro afeta a atividade bacteriana livre;

Cl, . = concentragdo caracteristica de cloro (mg/L)

Apesar dos efeitos do desinfetante e da temperatura ndo terem sido estudados
rigorosamente, ou amplamente, as abordagens empiricas t€ém sido formuladas para explicar
observacgdes de laboratério (Lehman et al, 1975; Servais et al. , 1994 citado por Zhang et al,

2004). Ainda que Zhang et al (2004) tenha afirmado que T,,; € T; sdo constantes que controlam a
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forma do aumento da curva na atividade bacteriana com o aumento da temperatura, o modelo

EPANET-MSX ndo os insere como parametros no arquivo de entrada.

O actimulo de bactérias livres na 4gua em massa também € afetado pela interagdao com o
biofilme da parede do tubo. Neste modelo, o processo de deposicao de bactérias na parede do
tubo é formado por uma reacdo de primeira ordem com relacdo a concentracdo de bactérias

livres.

A taxa de desprendimento das bactérias do biofilme € assumida pela literatura como de
primeira ordem com relagdo a concentracdo de bactérias associadas, e de primeira ordem com
relacdo a velocidade da dgua (Stewart 1993, Horn et al. 2003 citado por Shang & Uber, 2008). A
relacdo de primeira ordem da velocidade da 4gua € empirica, embora diga respeito a influéncia da

tensao de cisalhamento sobre o despreendimento e a densidade do biofilme.

Segundo Zhang et al (2004) a taxa liquida de perda de bactérias na 4gua em massa, € dada

por:
(%) 0t 10ss = ~KatepXp + KaetXav/Rp (18)

Sendo:

kqep = constante cinética de primeira ordem para bactérias livres depositadas na parede do tubo(h’

ke = constante cinética de primeira ordem para separacio de bactérias (h™.(m/s)");
X, = bactérias anexadas ao biofilme da superficie interna da parede da tubulacio (cell/cm?)
Xy, = bactérias livres na massa de dgua (cell/mL)

R}, = raio hidraulico (cm).

» O balanco material para as bactérias é obtido pela substituicdo de todos os termos de reagdo

local na Equacdo 14.

asXx

aXp aXp 2Xp
— X
2 T Hpdp T+

= —p—
dt dx

kagetXaV

— kaXp — KaepXp (19)
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» Ao contrario das bactérias livres, o saldo material para descrever bactérias anexadas nao
depende do transporte de 4gua no fluxo de massa. As descri¢cdes da taxa de crescimento (L) €
taxa de mortalidade (kq) das bactérias associadas serdo maiores que a de bactérias livres,

porque biofilmes sdo mais resistentes a inativacao pelo cloro.

O resultado do balango material para bactérias anexadas ao biofilme da superficie interna da

parede da tubulacdo (X,) € representado pela seguinte equagao:

X,
T UaXq — KageeXqV — kgXq + Kderth (20)

» O balanco material para contabilizar a perda de massa de substrato (S) na massa de dgua
inclui a utilizacdo de substrato tanto pelas bactérias livres quanto associadas, e pode ser

expressa como:

ds ds d%s 1
- Vo tDagz— (Yg_ﬁ> (UaXa/Rp + upXp) (21)
Sendo:

Y, = coeficiente de crescimento de rendimento das bactérias (mg/mg);

B = nimero equivalente de bactérias para 1 mg de carbono orginico na biomassa celular

(cell/mg C)

» As reagoes de oxidagdo do cloro com substincias orginicas e inorganicas na dgua em massa
sdo consideradas como cinética de primeira ordem com respeito a Cl,. Este € um modelo
simplista de que a taxa provavelmente também depende da concentracio e forma dos
produtos quimicos oxidaveis (Clark & Sivaganesan, 1998 citado por Zhang et al, 2004). No
entanto, sem muitas informagdes cinéticas detalhadas, esta € uma abordagem comum para
descrever reagdes de "demanda de cloro em massa", por exemplo, como usado no EPANET.
As reagdes que consomem cloro sobre a parede do tubo sdo geralmente referidas

coletivamente como a "demanda de parede". Essa reacdo é considerada como de ordem zero,
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ou seja, independente da concentracdo de Cl, na massa de dgua (Vasconcelos et al, 1997

citado por Zhang et al, 2004). O saldo resultante de material para o cloro é:

dacl, - v dacl,
dt dx

dzcl Ky
+ Dy B8 — ey €L, — 22 (22)

Sendo:
k, = constante cinética de primeira ordem para decaimento de cloro na massa de dgua (h™);

k,, = constante de taxa de ordem zero para a reacdo da parede (mg/cm?/h).

No modelo EPANET-MSX, o exemplo de recrescimento bacteriano divide as equagdes

diferenciais parciais acima em dois subsistemas separados.

O primeiro inclui apenas os processos de transporte na rede de distribuigao:

dxp axy azxy
— =—vyv—2+4+D 2
dt ax T Pd gz (23)
ax; . .

2 = (0 (sem solucdo necessdaria 24
dt ¢
ds* dsm d?sm

=—v—+D 2

dt o TP (25)
act; acly d?cly
—= = —v +D 26
dt dx d gx2 (26)

Sendo:

n = passo de tempo.

O segundo subsistema inclui somente o processo de reagdo local na rede de distribuicao:

kgetXav

an+1
b =, X; + -
h

ac b

- kdX;; - kderZ (27)
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ng.‘Fl

ar UaXaq — kgetXaV — kaXgq — kder;Rh (28)
asntl _ L UaXa _ *

a (ygﬁ) ( R X)) (29)
dciyti «  kw
d—zt = —k,Cl; — R (30)

A partir das equacdes apresentadas, € possivel fazer a modelagem do recrescimento
bacteriano em redes de distribuicdo e montar o arquivo de entrada, necessdrio para modelar com

o EPANET-MSX.

3.2.4. Decomposicao da cloramina

O cloro livre combina-se com amdnia € compostos amoniacais, quando estes estdo
presentes na dgua, formando compostos clorados ativos, como as cloraminas. Quando a amonia €
de origem organica, as cloraminas organicas formadas apresentam pequeno poder de desinfecc¢ao.
Porém, quando a amonia € de origem inorganica (sulfato de amonia, cloreto de amonia, amonia
gasosa, etc.) hd a formacdo de cloraminas inorganicas, as quais podem ser usadas como
desinfetantes em algumas situacdes. O teor de cloro na forma de cloraminas inorganicas €&

denominado cloro residual combinado.

O cloro residual combinado, especialmente o dcido hipocloroso, ao reagir com a amonia
inorgdnica, no processo denominado cloraminacdo, forma trés compostos: monocloramina
(NH,Cl), dicloramina (NHCl,) e tricloramina (NCls), denominadas cloraminas desinfetantes.

HOCL + NHs(qq) < NH,ClL + H,0 (31)

HOCL+ NH,Cl & NHCL, + H,0 (32)
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HOCl + NHCl, & NCls + H,0 (33)

A distribui¢do da concentrag¢do das cloraminas depende de uma variedade de fatores, tais
como, propor¢do cloro/amonia, ponto de adicdo da amdnia em relacdo ao do cloro, a eficiéncia da
mistura ¢ o pH (Borges, 2002). A monocloramina é a espécie preferivel nos sistemas de
abastecimento de dgua, devido a reducdo de odor e sabor que € caracteristico da dicloramina.

Para evitar a formagao de dicloramina procura-se reduzir a relacdo CL:N para entre 3:1 e 4:1.

Se for desejada a monocloramina como desinfetante residual a ser mantido no sistema,
deve-se adicionar amonia e alcalinizante (se necessario) para que o pH resulte superior a 7, pois a
monocloramina € obtida em poucos segundos para valores de pH entre 7 ¢ 9 € CI:N menores que
5, sendo razoavelmente estavel diante do excesso de amonia (Di Bernardo & Dantas, 2005).
Hankin (2001) ressalta que dicloraminas preferem pH aproximadamente entre 3.9 e 5.8 e a

tricloraminas se formam em pHs abaixo de 3.9.

Vikesland et al (2001) salienta que quando cloraminas sdo utilizadas como desinfetantes
secundérios € necessdria atencdo para evitar episodios de nitrificacdo bioldgica no sistema de

distribuicao.

Apesar da monocloramina ser um desinfetante mais fraco que o cloro livre, é
frequentemente utilizado quando hé dificuldade em manter um residual de cloro livre, ou quando

existe uma excessiva formagao de subprodutos (Wolfe et al, 1984).

A formacgdo de subprodutos da desinfeccdo em 4guas contendo precursores utilizando
cloro, di6xido de cloro, 0zdnio e cloramina, mostra que a desinfeccao por cloro resulta em maior
producdo de subprodutos (Clark et al, 2004 citado por Di Bernardo & Dantas, 2005). Alguns
subprodutos da desinfec¢do sdo potencialmente cancerigenos, dentre eles estdo os subprodutos
organicos halogenados, tais como os trialometanos (cloroférmio, bromodiclorometano,

dibromoclorometano, bromoférmio).
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Cloraminas tém sido muito utilizados para proporcionar uma desinfeccdo residual nos
sistemas de distribuicao onde € dificil manter um residual de cloro livre ou quando a desinfecc¢ao
pela formacdo de subproduto é uma preocupagdo. Enquanto cloraminas sdo geralmente
consideradas menos reativas que o cloro livre, eles sdo inerentemente instiveis mesmo na
auséncia de substancias reativas. Estas reagdes, muitas vezes sdo referidas como “auto-
decomposi¢do”, sempre ocorrem e, portanto, definem a maxima estabilidade de monocloramina

na dgua.

Um conhecimento profundo das reacdes de auto-decomposi¢do é fundamental para o
desenvolvimento de mecanismos que contam de reagdes com outras substancias adicionais e para

a formacao final de subprodutos.

Cloraminas sdo inerentemente instdveis em valores de pH neutro, no entanto, mesmo
sem a presenga reativa das substincias organicas ou inorganicas, elas se auto-decompdem por um
complexo conjunto de reacdes que resultam na oxidacdo da amodnia e reducdo do cloro ativo
(Jafvert & Valentine, 1992). A taxa dessas reagdes depende do pH da solug@o, bem como sobre a
razdo de cloro a nitrogénio amoniacal (CI/N). Em geral, quanto maior essa relacdo, mais rapida a
oxidagdo da amonia. Para satisfazer as necessidades de desinfec¢do e para minimizar a formagao

de subprodutos € desejavel que o residual de cloramina seja tdo estavel quanto possivel.

A Portaria 518/04 em “Padrdo de Potabilidade” estabelece que o Valor Maximo
Permissivel (VMP) para a monocloramina ¢ de 3 mg/L e em “Padrao de aceitagdo para consumo

humano” o VMP para a amoénia de 1,5 mg/L.

O modelo de auto-decomposicdo da monocloramina foi desenvolvido por Valentine e
colaboradores (Jafvert & Valentine, 1992), resultado de uma complexa série de reacdes reunidas
através de estudos de varios pesquisadores. Este trabalho, acrescido de Ozekin et al. (1996), foi o
ponto de partida para Vikesland er al (2001) desenvolver um modelo de reagdo mais completo,

que incorpora vias de perda adicionais.
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O modelo desenvolvido por Vikesland et al (2001) para prever o decaimento da
cloramina, leva em consideragdo a complexa série de reagdes que a amodnia e o cloro sofrem em
solug@o aquosa, e é capaz de predizer a auto-decomposicdo da cloramina para uma ampla gama
de condi¢des de reacdes e avaliar a adequagdo desse modelo sob condi¢des mais realistas de
qualidade da dgua e cloraminagdo. A Tabela 3.1 apresenta o modelo ja modificado por Vikesland

et al (2001).
O modelo inclui quatro principios de esquema de reagdo:
1. Reagdes de substituicdo/hidrélise envolvendo HOCI e amdnia ou os derivados de amodnia
clorados (reacoes R.1 — R.4);

2. Reacg0es de dismutacao das espécies cloraminas (reacdes R.5 — R.6);

3. Reagdes redox que ocorrem na auséncia de niveis mensurdveis de cloro livre (reacdes R.7

—R.10);

4. Reacdes de equilibrio envolvendo a protonacdo/desprotonacdo de cloro, amdnia, e as

espécies carbonato (E.1 — E.4).
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TABELA 3.1 — Decaimento da Monocloramina do modelo baseado em Vikesland er al (2001) e

J & V — (Jafvert & Valentine, 1992).

Reacoes Estequiométricas Taxa de expressiao Taxa de equilibrio Referéncias
constante (25°C)
(R.1) HOCI+NH3;—NH,Cl+H,0 k, [HOCI][NH5] k;=1.5x101°M1h? J&V
(R.2) NH,Cl+H,0-HOCI+NH; k,[NH,Cl] k,=7.6x102h" T&V
(R.3) HOCI+NH,Cl-NHCl,+H,0  ks[HOCI][NH,CI] k;=1.0x10°M'h! J&V
(R.4) NHCl,+H,0-HOCI+NH,Cl  k4[NHC,] k,=2.3x103h"1 T&V
(R.5) NH,Cl+NH,Cl-NHCl,+NH;  ks[NH,CI]? ks=2.5x107[H*]+ Vikesland
4.0x10*[H,CO5]+
800[HCO,]M2h!
(R.6) NHCl,+NH3;—>NH,Cl4+NH,Cl  k¢[NHCI,][NH3][H*] ke=2.16x108M2h! T&V
(R.7) NHCl,+H,0-I k;[NHCI,][OH] k;=4.0x10°M1h’! J&V
(R.8) I+NHCI,—»HOCI+produtos kg[I][NHCI,] kg=1.0x108M1h T&V
(R.9) I+NH,Cl-produtos ko[I][NH,CI] ko=3.0x10"M1h! T&V
(R.10) NH, Cl+NHCl,—>produtos k1o[NH,CI][NHCI,] k1p=55.0M1h! J&V
(E.1) HOCleH*+0CI pK,=7.5 Vikesland
(E.2) NHfoNH;+H* pK,=9.3 Vikesland
(E.3) H,CO; & HCO3 + H™ pK, = 6.3 Vikesland
(E.4) HCO3 & CO3~ +H* pK,=10.3 Vikesland

Como mostrado na Tabela 3.1, a perda da cloramina por auto-decomposicdo é um
processo relativamente complexo. No entanto, a taxa global de perda de cloramina para valores
de pH neutro e acima € essencialmente limitada pela taxa de formagao de dicloramina (Jafvert &

Valentine, 1992).

A formagdo de dicloramina ocorre através de ambos, tanto hidrélise da monocloramina
(reacdes R.2 e R3) quanto por uma reacdo de dismutacdo de monocloramina de 4cido catalisado
geral (equacdo R.5). A importancia relativa dessas vias na formacao de dicloramina € dependente
de fatores como pH, for¢a idnica, temperatura e alcalinidade. Uma vez que forma dicloramina,

esta se decompde através de uma série de reacdes redox rapidas. Os produtos destas reagdes sao

29



principalmente a amonia, cloreto e gds nitrogénio, no entanto, nitrato também ¢é formado sob

algumas condi¢des (Vikesland et al, 2001).

A equacio de dismuta¢do da monocloramina 4cido-catalisada em geral (equacdo R.5) é de
interesse, uma vez que sugere que uma variedade de espécies doadora de prétons (por exemplo,
catalisadores dcidos em geral) podem agir para acelerar o decaimento da monocloramina. Estudos
posteriores de Valentine & Jafvert concluiram que as espécies carbonato também tém o potencial
de atuar como catalisadores e segundo Vikesland er al (2001), para dguas carbonato-tampao, o
coeficiente de taxa &cido-catalisada geral permite previsdes sobre uma ampla gama de
temperatura da 4gua, e foram estimadas para descrever a deteriora¢do da cloramina sob condi¢des

de qualidade da dgua realista, portanto ks € hipotetizada a ser da seguinte forma:
ks = ky+[H*] + ky,co,[H2CO3] + kyco,[HCOZ] (34)

Sendo:
ky+ = 2.5 x 10’M~2h™1, coeficiente de taxa especifica do fon hidrogénio;
ky,co, = 4.0 X 10*M~2h™1, coeficiente de taxa para a catilise pelo dcido carbonico;

kyco, =800 M ~2h~1, coeficiente de taxa para a catdlise pelo fon bicarbonato.

Segundo Jafvert & Valentine (1992) o composto nado identificado (I) presente nas reacoes
R7 — RO € relativamente estavel e contém cloro que € lancado como fon cloreto sobre reagdo de
sulfito de sddio indicando que pode atuar como um oxidante. Sua formacao foi estimada para dar
conta de até 10 — 20% das redugdes totais observadas na capacidade oxidante da cloramina sob
algumas condigdes. As taxas de expressoes para as reacoes R8 — R10 da Tabela 3.1 devem ser
vistas como reacdes empiricas limitantes que descrevem a perda da cloramina, até que mais

estudos sejam realizados a respeito do composto intermedidrio ndo identificado.

O EPANET-MSX também se baseia no modelo desenvolvido por Duirk et al (2005) em
que ele descreve a perda de monocloramina na presen¢a de matéria organica natural (MON),
incorporando a auto-decomposicdo simultdnea da monocloramina e os caminhos de reacdo

resultantes da oxidacdo da MON.
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Segundo Duirk et al (2005) a oxidagdo da MON por monocloramina ainda nao foi
totalmente entendido devido a uma complexa série de reacdes envolvidas, porém &
particularmente importante, pois resulta na formacao de subprodutos. Portanto, a capacidade de
quantificar a oxidagdo da MON por monocloramina € crucial para a compreensao do caminho de

formacdo dos subprodutos.

O modelo foi avaliado para a aplicabilidade de uma ampla gama de variedades de fontes
de MON e condi¢des de reacdo. Reacdes caracterizando a perda de monocloramina atribuida a
oxidagdo da MON foram desenvolvidos (submodelo monocloramina-MON) e combinado com o
submodelo de auto-decomposicdo formaram um modelo abrangente. As reagdes do modelo

consistem em dois regimes cinéticos:

- Regime cinético rapido (via 1)

- Regime cinético lento (via 2)

Os pressupostos chaves do modelo de perda de monocloramina na presenga de matéria

organica natural sdo:

(1) Fracdes locais reativas (S; e S;) representam uma porcentagem dos locais reativos na
estrutura da MON que apresentam reatividade com monocloramina ou cloro livre,

respectivamente. Portanto, a concentracdo reativa local [DOC,] e [DOC;], é uma fungdo

da MON:
[poc,] = == (35)
[DOC,] = =5 (36)

As expressdes determinam a concentracdo reativa local [DOC;] e [DOC;] como uma
funcdo da fracdo reativa (S; e Sy) e carbono organico total (TOC) em mg-C/L. A expressao

converte a fracdo local reativa a uma concentragdao molar usando o peso molecular do carbono.
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(2) A monocloramina reage diretamente com DOC;, o cloro livre reage com DOC,, e ambas

as reacoes de oxidagdo sdo reacdes estequiométricas elementares:

k oc

NH,CL + DOC, =5 Produtos (37)
k oc

HOCL + DOC, =3 Produtos (38)

(3) As seguintes equagdes parciais diferenciais (submodelo monocloramina-MON) foram
escritas de acordo com os pressupostos definidos e incorporados no balanco de massa

global no submodelo de auto-decomposi¢ao

] = —Kaoer INH, CII[DOC,] (39)
I = —kgoez[HOCLI[DOC, ] (40)

Os quatro parametros especificos de MON foram utilizados para descrever as reacdes do
modelo, tanto para a via 1 quanto para a via 2: duas reagdes constantes de velocidade (Kgoc1 €
kdoc2) € duas fragdes reativas locais (S; e S,). Esses parametros sdo utilizados no arquivo de

entrada do EPANET-MSX.
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4. MATERIAIS E METODOS

Foram realizadas vérias simulacdes com o programa EPANET versao padrao e EPANET-
MSX. As possibilidades de simulacdes apresentadas por esses programas sao multiplos e depende
dos objetivos a serem alcancados. Deste modo, os problemas apresentados procuraram refletir o
mais proximo possivel a realidade, a fim de nortear aplicacdes reais futuras que possam fazer uso

destas ferramentas.

A FIGURA 4.1 ilustra a curva de demanda de dgua utilizada em todas as simulacdes

apresentadas neste estudo.

Med. = 1.00

0
01 2 3 4 5 6 7 8 9101112131415 16817 1819 2021 2223 24

Tempo (passo de tempo = 200 horas)
FIGURA 4.1 Curva de demanda de dgua
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4.1. Decaimento de cloro de miiltiplas origens

4.1.1. Arquivo de entrada

O arquivo de entrada para o modelo MSX deste exemplo € apresentado abaixo:

[OPTIONS]
AREA_UNITS FT2
RATE_UNITS HR
SOLVER RK5
TIMESTEP 300

Esta secdo define as op¢des de simulacdo.

» AREA_UNITS: define as unidades utilizadas para expressar a superficie do tubo da
parede. Pode ser definida como FT2 (pés quadrados); M2 (metros quadrados) ou CM2

(centimetro quadrado); O padrio € FT2.

» RATE_UNITS: unidade de tempo para taxa temporal. Pode ser definida como SEC
(segundos); MIN (minutos); HR (horas) ou DAY (dias). O padrao € horas (HR).

» SOLVER: € a escolha do método de integragdo numérica utilizado para resolver o sistema
de reagdo, onde: EUL (integrador Euler); RKS (Range-Kutta de 5* Ordem de Integracao)
ou ROS2 (Rosenbrock de 2% Ordem de Integragdao). O SOLVER padrao é EUL.

» TIMESTEP: é o passo de tempo, em segundos, utilizado para integrar o sistema de

reacdo. O passo de tempo padrdo é de 300 segundos.
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[SPECIES]
BULK T1 MG
BULK CL2 MG

Nesta secdo sdo definidos os nomes das espécies quimicas presentes na modelagem e sua

respectiva unidade de medida. No caso, o tracador conservativo ficticio T1 e o cloro Cl,.

O termo “BULK” indica que essas espécies estdo dissolvidas no volume de dgua do

ndcleo do escoamento.

[COEFFICIENTS]
CONSTANT k1 1.3
CONSTANT k2 17.7

Nesta se¢do sdo definidos os pardmetros e constantes que sao usados no modelo quimico.
Utiliza-se o termo PARAMETER quando o valor pode ser alterado, e o termo CONSTANT
quando o valor se mantém em toda a rede. Os valores utilizados nessa modelagem sdo as taxas de

decaimento de cloro das duas fontes: k; =1.3 ek, =17.7.

[PIPES]
RATE T1 0
RATE CI.2 “(k1*¥T1 + k2*(1-T1))*CL2

As taxas e expressoes de equilibrio que regem a dindmica das espécies nas tubulacdes
devem ser fornecidas nesta se¢do. O formato “RATE” ¢ utilizado para fornecer a equagdo que
expressa a taxa de variagdo da espécie dada, em relacdo ao tempo, como uma func¢do das outras
espécies do modelo. As equacdes inseridas no arquivo de entrada para este modelo sdo as

Equacdes 4 e 5, respectivamente.
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[QUALITY]

NODE B T1 1.0
NODE B CL2 5.0
NODE C CL2 5.0

A concentragdo inicial de cada espécie deve ser especificada nesta secdo. O termo
“NODE” foi utilizado para definir a concentracdo inicial em um né em particular, no caso o n6 B
e o nd C (que podem ser fontes de abastecimento dependendo da rede) e possuem concentracio
constante de T1 de 1.0 mg/l para o n6 B e concentracdo de cloro constante de 5.0 mg/l nos dois

outros nos.

[REPORT]
NODES ALL
LINKS ALL
SPECIE CL2 YES

O relatdrio de saida da simulag@o € produzido através do conteudo descrito nesta secao.
Foram selecionados todos (“ALL”) os nds e elementos para verificagdo dos resultados. As
espécies que deverdo conter no relatorio foram especificadas nesta secdo e a indicagao “YES”

determina que deverao estar presentes no relatdrio de saida.

O arquivo de entrada do MSX para a modelagem de duas fontes dosadoras de cloro é

apresentado na FIGURA 4.2.
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[OPTIONS]
AREA UNITS FT2

RATE UNITS HR

SOLVER RK5

TIMESTEP 300
[SPECIES]

BULK T1 MG

BULK CL2 MG

[COEFFICIENTS]
CONSTANT k1 1.3
CONSTANT k2 17.7

[PIPES]

RATE T1 O
RATE CL2 - (k1*T1

[QUALITY]

NODE B T1

NODE B CL2

NODE C CL2
[REPORT]

NODES  ALL

LINKS ALL

SPECIE CL2 YES

;Unidade de area pé?
;Unidade de tempo para taxa temporal (horas)
;Modelo para solucgédo das eq. Diferenciais
(Range Kutta de 5%ordem)

;Passo de tempo em segundos

;Tracador da fonte 1

;Cloro livre

;Coef. de decaimento da fonte 1

;Coef. de decaimento da fonte 2

k2* (1-T1)) *CL2

FIGURA 4.2 Arquivo de entrada para decaimento de cloro de multiplas origens.

O trabalho desenvolvido por Hirose (2010) propds a utilizagdo de uma ferramenta
baseada em algoritmos genéticos para localizar os melhores pontos de monitoramento de
qualidade da 4gua em uma rede de distribui¢do de dgua. Neste exemplo de modelagem utilizamos

a mesma rede hipotética de Al-Zahrani & Moied (2003) para fazer as simula¢des de qualidade de
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dgua, constituida de 15 nds, 23 elementos e 3 fontes de abastecimento (A, B e C), conforme a

FIGURA 4.3. O arquivo .inp desta rede esta na se¢do “ANEXOS”.

| B3
]
K

20 2

* o
-

K-

FIGURA 4.3 Rede hipotética 1 (Al-Zahrani & Moied, 2003).

4.1.2. Sistema de distribuicao com 3 Fontes de Abastecimento

Para simulagdo de qualidade de dgua desta rede considerou-se os seguintes fatores:

1. Dosagem de cloro livre na quantidade de 2 mg/l (VMP pela Portaria 518/04) nas 3 Fontes

de Abastecimento.

2. As constantes de decaimento para as Fontes A, B e C consideradas foram: k; = 1.3; k; =

17.7 e ks = 12.4, respectivamente.

3. O periodo determinado para simulacdo foi de 48 horas.
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4. As taxas e expressoes de equilibrio que regem a dinamica das espécies nas tubulacdes

foram ajustadas (no arquivo de entrada) conforme segue:

dc
i —(ky T1+ k(1.0 = T1 —T3) + k3(1 — T1 —T2))

4.1.3. Falha no sistema de dosagem de cloro

Esta segunda modelacio, apresenta um problema comum em redes de distribuicao de
agua: a falta de cloragdo ou desinfeccdo em uma das fontes de dgua, ou seja, a falha no sistema de
dosagem de cloro devido a problemas com a bomba dosadora de cloro.

Foram realizadas 3 simulacdes:

1. A simulag@o A contou com a falha total na bomba dosadora de cloro da Fonte A;
2. A simulagdo B contou com a falha total na bomba dosadora de cloro da Fonte B;
3. A simulacdo C contou com a falha total na bomba dosadora de cloro da Fonte C.

Considerando os seguintes pressupostos para simulagdo deste modelo:

» As dosagens de cloro das bombas das duas Fontes restantes dosaram em torno de 2.0

mg/l;

» As constantes de decaimento para as Fontes A, B e C consideradas foram: k; = 1.3; k, =

17.7 e ks = 12.4, respectivamente.

» A simulagdo ocorreu em um periodo de 48 horas.
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4.1.4. Constante de decaimento de cloro (k)

Segundo Beleza (2005) as constantes cinéticas de decaimento do cloro ndo apresentam
“valor guia”, e podem variar facilmente dependendo de vdrios parametros. Seus estudos
comparados a de varios autores constataram que as constantes de decaimento de cloro podem
variar de 1,8 x 10 dia™” a 12,96 dia™. Essas variagdes ocorrem devido 2 vdrios parimetros que se
alteram conforme a origem da 4dgua, o local, a natureza geoldgica, a captagdo (dgua subterranea
ou superficial), possiveis contaminacdes, processos de tratamento, temperatura em que ocorrem

as reacoes, entre outros.

Trimboli (2006), através do “bottle test” ou “teste da garrafa” , encontrou uma constante
de decaimento para o cloro em torno de 0,144 dia™ na 4gua potével de uma rede de distribuicio

localizada na cidade de Jundiai - SP.

Esta terceira modelagdo teve o intuito de variar as constantes de decaimento do cloro nas
3 Fontes de abastecimento. Desse modo, foram realizadas duas simulacdes: na primeira,
empregou-se valores proximos aos dados de Trimboli (2006), ou seja, as 3 constantes de
decaimento com valores baixos; a segunda simulacdo foi realizada com valores altos para as 3

constantes de decaimento de cloro. As simulagdes seguiram com as seguintes caracteristicas:

» A simulagdo A considerou valores baixos para as 3 constantes de decaimento de cloro.

Sendo: k; = 0,09 dia™'; k, = 0,2 dia™ e ks = 0,14 dia™';

» A simulagdo B considerou valores altos para as 3 constantes de decaimento de cloro.

Sendo: k; = 12,96 dia™'; k, = 10,6 dia™' e ks = 7,65 dia’;

» Dosagem de cloro nas 3 fontes de abastecimento na concentragio de 2 mg/l;

» Periodo de simulagdo de 48 horas.
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4.2, Oxidacao, transferéncia de massa e adsorc¢ao do arsénio

4.2.1. Arquivo de entrada

Consideramos para exemplificacdo deste arquivo de entrada, que conhecemos apenas a
concentracdo de monocloramina, arsenito dissolvido (As3+) e arseniato dissolvido (ASS+) na fonte

de Abastecimento. Analisando o arquivo de entrada MSX para modelagem deste exemplo temos:

[SPECIES]

BULK A3 UG
BULK A5 UG
BULK AS5w UG
WALL A5s UG
BULK NH2CL MG
BULK AsTot UG

As espécies consideradas para o sistema foram discriminadas nesta secao.

» O arsénio total e suas especiacdes sdo medidos em pg/L e a monocloramina em mg/1.

» O formato “WALL” indica a espécie adsorvida a superficie da parede do tubo.

[COEFFICIENTS]
CONSTANT Ka 10.0
CONSTANT Kb 0.50
CONSTANT Smax 50
CONSTANT K1 5.0
CONSTANT K2 1.0
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Os parametros que sdo constantes no modelo foram definidos nesta se¢do. Note que Ky é

uma constante que serd descrita na secao [TERMS].

[TERMS]
Kf 1.6e-4*Re”0.88/D
Ks K1/K2

LPERCF 28.316

Nesta secdo sdo definidas as expressdes matemdticas que sdo usadas como termos

intermedidrios nas expressoes para 0 modelo quimico na reacao/equilibrio.

» O termo Kj foi extraido da Equacdo 9.1 e K da Equacgéo 13.1.

» D (Diametro) e Re (nimero de Reynolds) sao varidveis pré-definidas pelo EPANET-MSX.

» LPERCF é um termo necessério para adequacdo da unidade de medida do coeficiente da taxa
de transferéncia em massa (Ky) . Na Equac@o 10 a unidade utilizada estd em [ft/hr] e ao ser

inserido na equacdo € necessario que esta unidade seja multiplicada por [L/ft*] = [L/ft%.hr).

Caso seja utilizado o Sistema Internacional de unidades, € imprescindivel converter as

unidades.
[PIPES]
RATE A3 -Ka*A3*NH2CL
RATE A5 Ka*A3*NH2CL — LPERCF*Kf*Av*(A5 — A5w)
RATE  A5w LPERCF*KFAVF(A5 — A5w) — Av¥(K1*(Smax — A5s)*A5w — K2*A5s)
RATE  NH2CL -Kb*NH2CL
EQUIL A5s Smax*Ks*A5w/ (1.0 + Ks*A5w) — A5s

FORMULA AsTot A3+A5

As quatro equagdes de taxa diferenciais (7 — 10), a equagao algébrica (13) e a férmula do

Arsénio Total foram discriminadas nessa secao.
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» O formato “EQUIL” ¢ utilizado para expressoes de equilibrio, onde se supde que a expressao

fornecida estd sendo igualada a zero, como foi explicado anteriormente para a Equacao 13.

» O formato “FORMULA” ¢ usado quando a concentragdo da espécie nomeada é uma simples

funcdo das espécies restantes.

» A, (area de superficie do tubo por litro de volume do tubo) é uma variavel pré-definida pelo

EPANET-MSX.

[TANKS]
RATE A3 Ka*A3*NH2CL
RATE A5 Ka*A3*NH2CL
RATE ASw 0

RATE NH2CL Kb*NH2CL

Esta secdo fornece as taxas e expressoes de equilibrio que regem a dindmica das espécies

em reservatorios de armazenamento.

» A secdo [TANKS] é sempre necessaria quando um modelo contém ambas as espécies,
dissolvidas em massa e adsorvidas na parede, mesmo quando nao hé reservatdrios na rede de

tubulacgdo.
» Por definicdo, as espécies de parede ndo existem nos reservatorios.

» Variaveis hidrdulicas estdo associadas apenas com tubos e ndo podem aparecer em

expressoes de reservatorios.

[QUALITY]
NODE A A3 7.0
NODE A A5 3.0
NODE A NH2CL 2.5
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As concentracdes iniciais das espécies quimicas devem ser descritas nesta se¢do. Neste
caso, consideramos que o N6 A (NODE A) apresenta concentragcdes conhecidas de

monocloramina, arseniato e arsenito.

[REPORT]

NODES ALL

LINKS ALL

SPECIE A3 YES
SPECIE A5 YES
SPECIE A5s YES
SPECIE A5w YES
SPECIE NH2CL YES
SPECIE AsTot YES

Foram feitas simulacdes para todos os nds e elementos da rede e para todas as espécies,
para isso foi necessario o termo “ALL” no arquivo de entrada. O arquivo de entrada é

apresentado na FIGURA 4.4.
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[SPECIES]

BULK A3 UG ;arsenito dissolvido
BULK A5 UG ;arseniato dissolvido
BULK Ab5w UG ;arseniato dissolvido a parede
WALL AS5s UG ;arseniato sorvido
BULK NH2CL MG ;monocloramina
BULK AsTot UG ;arsénio total
[COEFFICIENTS]
CONSTANT Ka 10.0 ;coef. tx oxidacdo do arsenito
CONSTANT Kb 0.50 ;coef. tx decaimento monocloramina
CONSTANT Smax 50 ;coef. madx adsorcdo arseniato
CONSTANT K1 5.0 ;coef. tx adsorcdo do arseniato
CONSTANT K2 1.0 ;coef. tx dessorcdo do arseniato
[TERMS]
Kf 1.6e-4*Re”0.88/D ;coef. tx transf. em massa (Ft/Hr)
Ks K1/K2 ;coef. equil. adsorcgédo arseniato

LPERCFEF 28.316

;conversdo para Kf (L/Ft’.hr)

[PIPES]
RATE A3 -Ka*A3*NH2CL ;Oxidacdo do arsenito
; Producdo de arseniato
RATE A5 Ka*A3*NH2CL - LPERCF*Kf*Av* (A5 - Abw)
;Arseniato na parede da tub.
RATE AbSw LPERCE*Kf*Av* (A5 - Abw) - Av* (K1* (Smax-A5s) *Abw -
K2*A5s)
RATE NH2CL -Kb*NH2CL ;Oxidacdo da Monocloramina
;Adsorcdo do arseniato
EQUIL AS5s Smax*Ks*Abw/ (1.0 + Ks*Abw) - AS5s
FORMULA AsTot A3+A5 ;Arsénio Total
[TANKS ]
RATE A3 -Ka*A3*NH2CL ;Oxidacdo do arsenito
RATE A5 Ka*A3*NH2CL ;Transf. massa arseniato
RATE Abw 0 ;N&do estéd presente no tanque
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RATE NH2CL -Kb*NH2CL ;Oxidacdo da Monocloramina

[QUALITY]
NODE A A3 7.0
NODE A A5 3.0
NODE A NH2CL 2.5
[REPORT]

NODES ALL
LINKS ALL

SPECIE A3 YES
SPECIE A5 YES
SPECIE Abs YES
SPECIE Abw YES
SPECIE NH2CL YES
SPECIE AsTot YES

FIGURA 4.4 Arquivo de entrada para modelagem de oxidagdo, transferéncia de massa e adsor¢ao do arsénio.

O trabalho realizado por Borba et al (2004) analisou a qualidade da dgua de algumas
minas auriferas subterraneas e nascentes das regides de Ouro Preto e Mariana, no Quadrildtero
Ferrifero. Durante essas andlises, foram encontradas concentracdes de Arsénio Total variando de
2 22980 pg/l e de As>* de 1 até 86 pg/l. O Valor Maximo Permitido (VMP) pela Portaria 518/04
para Arsénio € de 10 /1.

A regido do Quadrildtero Ferrifero devido a sua geologia, ou seja, rochas contendo
mineralizacdes auriferas ou a presenca de sulfetos em rochas, solos e sedimentos, devem ter suas
dguas de abastecimento publico constantemente monitorado, principalmente nas dreas de risco,
quanto a presenca de arsé€nio, pois os tratamentos de adicdo de cloro e flior ndo removem o

arsénio da dgua (Borba et al, 2004).

As simulagdes foram realizadas utilizando-se a rede hipotética da FIGURA 4.5,
constituida de 1 Fonte de Abastecimento, 1 bomba, 1 Tanque de armazenamento, 9 nds e 12

elementos. O arquivo .inp desta rede estd na se¢do “ANEXOS”.
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FIGURA 4.5 Rede hipotética 2

4.2.2. Falha no sistema de remocao de arsénio — alta concentracio de

arsénio total na rede

A primeira simulacdo contou com a possibilidade de uma falha no sistema de remog¢ado de
arsénio na Fonte de Distribuicio de Agua da rede hipotética apresentada. Considerando que a
captacdo de dgua desta rede estivesse situada em uma regido semelhante ao contexto geolégico
encontrado no Quadrilatero Ferrifero — MG, e portanto, grande quantidade de arsénio possa ser

encontrada nessas dguas.

As concentragdes iniciais de arsenito, arseniato e arsénio total foram retirados de uma das

andlises de dguas subterraneas de Borba et al (2004) e a dosagem de monocloramina na Fonte de
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Abastecimento foi simulada considerando sua concentragao em 3 mg/l (VMP segundo Portaria

518/04).

As simulacdes seguiram conforme as seguintes caracteristicas apresentadas na TABELA

4.1.

TABELA 4.1 — Caracteristicas da simulacio 1

Espécie Concentragdo inicial na Fonte

*Arsenito (As”" 86 pg/l

54)

* Arseniato (As 2894 pg/l

* Arsénio Total (AsTot) 2980 pg/l

Monocloramina (NH,CL) | 3 mg/1

Tempo de simulagdo 24 horas

*dados da amostra de dgua subterranea em Passagem de Mariana (Borba et al, 2004)

4.2.3. Concentracao de arsénio dentro dos limites estabelecidos

A segunda simulacdo apresentou concentracoes iniciais de Arsénio Total dentro do Valor

Miéximo Permitido pela Portaria 518/04, ou seja, 10 pg/l.

A TABELA 4.2 demonstra as caracteristicas iniciais dessa simulacao.

TABELA 4.2 — Caracteristicas da simulagdo 2

Espécie Concentragdo inicial na Fonte | Tempo de simulagdo
Arsenito (As™ 1 pg/l
Arseniato (As™" 3 g/l

48 horas
Arsénio Total (AsTot) 4 ng/l
Monocloramina (NH,CL) 3 mg/l
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4.24. Falha no sistema de remocao de arsénio durante um periodo

determinado

A terceira simulag¢do apresenta um caso de falha no sistema de controle de remog¢ao de
arsénio na Fonte de Abastecimento de Agua. Durante 5 horas (1:00 as 5:00 do primeiro dia) uma

grande quantidade de arsénio contaminou a rede de distribuicao até que o problema fosse sanado.

A qualidade da 4gua, antes e depois da falha no sistema, foi considerada zero para a
concentracdo de Arsénio Total. Monocloramina foi dosada durante todo o processo e mantida em
3 mg/L na Fonte de Distribui¢do. Considerou-se uma simulacdo de 48 horas e injecdo de

concentracoes de arsénio conforme TABELA 4.3.

TABELA 4.3 — Caracteristicas da simulacio 3

Espécie Concentragdo que entrou no sistema
Arsenito (As™" 86 pg/hora ou 1,43 pg/min
Arseniato (As”" 2894 pg/hora ou 48,23 pg/min
Arsénio Total (AsTot) 2980ug/hora ou 49,66 pg/min
4.3. Recrescimento Bacteriano com Inibicao de cloro

4.3.1. Arquivo de entrada

Analisando o arquivo de entrada MSX para modelagem deste exemplo tém-se os

seguintes requisitos principais:
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[SPECIES]

BULK CL2 MG
BULK S MG
BULK Xb UG
WALL Xa uG
BULK Nb log(IN)
WALL Na log(IN)

Existem seis espécies definidas para o modelo.

» Cl, e S sdo medidos em miligramas;

» As concentragdes de bactérias sdo expressas em microgramas de carbono equivalente, de

modo que sua escala numérica seja mais uniforme;

» A contagem de células bacterianas (N, e N,) é expressa como o logaritmo do nimero de

células.

[COEFFICIENTS]

CONSTANT Kb 0.05
CONSTANT CL2C 0.20
CONSTANT CL2Tb 0.03
CONSTANT CL2Ta 0.10
CONSTANT MUMAXb 0.20
CONSTANT MUMAXa 0.20
CONSTANT Ks 0.40
CONSTANT Kdet 0.03
CONSTANT Kdep 0.08
CONSTANT Kd 0.06
CONSTANT Yg 0.15
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O valor das constantes presentes nesta secao foram retirados de Zhang et al (2004). Em
seu estudo, Zhang et al (2004) retine vérios parametros retirados da literatura porém, alguns
foram ajustados apds simulacdes de ensaios para adequar-se as concentragdes do nimero real de

bactérias livres, que foram observados em estudos em sistemas de distribuigao.

[TERMS]
Ib EXP(-STEP(CL2-CL2Tb)*(CL2-CL2Th)/CL2C)
Ia EXP(-STEP(CL2-CL2Ta)*(CL2-CL2Ta)/CL2C)
MUb MUMAXb*S/(S+Ks)*Tb
MUa MUMAXa*S/(S+Ks)*Ta

Os termos intermedidrios que serdo utilizados nas expressdes para o modelo quimico da
reacdo sdo apresentados nesta secdo, de modo que as taxas de equacdes possam ser expressas de

forma mais clara e compacta.

» Os coeficientes de inibi¢do Ib e Ia sdo termos da segunda parte da Equacéo 16;

» A funcido especial STEP(x) utilizados nas definicdes dos fatores de inibi¢do Ib e Ia é avaliado

internamente a 1 quando x > 0 e € 0 caso contrério;

» Os termos MUb e MUa séo termos da primeira parte da Equagdo 17. Considerando que:
MUDb =,
MUa =y,
MUMAXD = tmaxpb
MUMAXa = tmaxa

[PIPES]
RATE CL2 — Kb*CL.2

RATE S — (MUa*Xa*Av + MUb*Xb)/Ye/1000

RATE Xb (MUb-Kd)*Xb + Kdet*Xa*U*Av — Kdep*Xb
RATE Xa (MUa — Kd)*Xa — Kdet*Xa*U + Kdep*Xb/Av
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FORMULA Nb LOG10(1.0e6¥Xb)
FORMULA  Na LOG10(1.0e6¥Xa)

O modelo quimico para as tubulagdes foi retirado do segundo subsistema de equacdes,

pois inclui somente o processo de reacdo local na rede de distribui¢do. Portanto:

» A Equagao 30 para o CL2 é representado sem o termo (-ky/Ry), pois ky, € uma constante de

taxa de ordem zero para a reacdo da parede.

» O substrato de carbono biodegradavel (S) é representado pela Equagdo 29.

» Note que na expressao aparece Av (drea da superficie do tubo por litro de volume do tubo —
27 . ‘. _

ft“/L), isto se deve ao fato de que sempre que a biomassa das espécies de superficie aparecer

na taxa de expressdo para uma espécie € necessario multiplicar a expressdo por Av , para

converter de densidade de drea (massa/unidade de area) para concentracdo em volume.

Massa Area __ Massa

Exemplo: =
Area Volume Volume

» O termo [ ndo aparece na expressdo, pois para conversao de unidades foi utilizado o termo

Yg/1000.

» O termo (X}) bactérias livres na massa de dgua é representado pela Equagdo 27, contudo a
velocidade do fluxo de 4gua na tubulagdo (v) estd representada por “U” (simbolo reservado do
EPANET-MSX).

» Os valores de Av e U s@o automaticamente computados pelo programa.

» O termo (X,) bactérias anexadas ao biofilme da superficie interna da parede da tubulagdo foi

retirado da Equacao 28.
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» O formato “FORMULA” para contagem de células bacterianas é utilizado quando a
concentracdo da espécie nomeada é uma simples fun¢do das espécies restantes, ou seja, nesse
caso € usada para converter de microgramas de carbono bacteriano para contagem de células.

. 6 2 . .
Assume-se que existam 10 células por micrograma de carbono na biomassa celular.

[TANKS]

RATE CL2 Kb*CL2

RATE S -MUbB*Xb/Yg/1000
RATE Xb (MUb-Kd)*Xb
FORMULA  Nb LOG10(1.0e6¥Xb)

O modelo quimico para os reservatorios também foi retirado do segundo subsistema de

equagdes, porém ndo sdo contabilizadas as espécies de parede e as varidveis hidraulicas.

[SOURCES]
MASS NI Xb 65 Pl

Esta secdo define os locais onde as fontes externas de determinadas espécies entram na
rede de tubulacdo, apenas as espécies em massa podem entrar na rede da tubulagdo, e ndo a

espécie de parede.

» Uma fonte do tipo “MASS” acrescenta uma massa especifica de espécies por unidade de
tempo em qualquer entrada de fonte externa (ou seja, uma demanda negativa) que entra no no.
Esta secdo estd definindo que no n6 1 (N1) serd injetado 6.5 pg/minuto de bactérias livres na

massa de dgua (Xb) durante o periodo de tempo definido pelo padrdao de tempo P1 (definido

na se¢do [PATTERNS]).
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[PATTERNS]

PL 00 00 00 00 10 10
PL 10 00 00 00 00 00
PL 00 00 00 00 00 00
PL 00 00 00 00 00 00

» Esta secdo define padrdes de tempo usado para variar a for¢a da fonte externa ao longo do
tempo. Foi definido um padrdo de injecdo de 3 horas durante um periodo de 24 horas (este
periodo deve coincidir com o do arquivo de entrada .inp da simulagcdo), assumindo um

intervalo de tempo de 1 hora.

[REPORT]

NODES ALL
LINKS ALL
SPECIE CL2 YES
SPECIE S YES
SPECIE Xb  YES
SPECIE Xa  YES
SPECIE Nb  YES
SPECIE Na  YES

Assim, o arquivo de entrada do modelo € apresentado na FIGURA 4.6.

[OPTIONS]

AREA UNITS CM2 ;Unidade de &rea (cm’)

RATE UNITS HR ;Unidade de tempo para taxa temporal (horas)
SOLVER RK5 ;Range Kutta de 5% ordem

TIMESTEP 300 ;Passo de tempo em segundos

[SPECIES]

BULK CL2 MG ;cloro

BULK S MG ;substrato orgéanico
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BULK Xb UG ;massa de bactérias livres

WALL Xa UG ;massa de bactérias anexadas

BULK Nb log (N) ;numero de bactérias livres

WALL Na log (N) ;numero de bactérias anexadas
[COEFFICIENTS]

CONSTANT Kb 0.05 ;constante de decaimento de cloro (1/hr)
CONSTANT CL2C 0.20 ;conc. caracteristica de cloro (mg/L)
CONSTANT CL2Tb 0.03 ;limiar minimo de cloro para Xb (mg/L)
CONSTANT CL2Ta 0.10 ;limiar minimo de cloro para Xa (mg/L)
CONSTANT MUMAXb 0.20 ;tx de cresc. max para Xb (1/hr)
CONSTANT MUMAXa 0.20 ;tx de cresc. max para Xa (1/hr)
CONSTANT Ks 0.40 ;constante de meia saturacdo (mg/L)
CONSTANT Kdet 0.03 ;constante tx separacdo (1/hr/(ft/s))
CONSTANT Kdep 0.08 ;constante tx deposicdo (1/hr)
CONSTANT Kd 0.06 ;tx mortalidade bacteriana (1/hr)
CONSTANT Yg 0.15 ;coef.cresc. bactérias (mg/mg)

[TERMS]
Ib EXP (-STEP (CL2-CL2Tb) * (CL2-CL2Tb) /CL2C) ;coef. inibicdo Xb
Ia EXP (-STEP (CL2-CL2Ta) * (CL2-CL2Ta) /CL2C) ;coef. Inibicdo Xa

MUb MUMAXb*S/ (S+Ks) *Ib ;coef. tx cresc. Xb
Mua MUMAXa*S/ (S+Ks)*Ia ;coef. tx cresc. Xa
[PIPES]

RATE CL2 -Kb*CL2

RATE S - (Mua*Xa*Av + Mub*Xb)/Yg/1000

RATE Xb (Mub-Kd) *Xb + Kdet*Xa*U*Av - Kdep*Xb

RATE Xa (Mua-Kd) *Xa - Kdet*Xa*U + Kdep*Xb/Av

FORMULA Nb LOG10 (1.0e6*Xb)
FORMULA Na LOG10 (1.0e6*Xa)

[TANKS ]

RATE CL2 -Kb*CL2

RATE S -Mub*Xb/Yg/1000
RATE Xb  (Mub-Kd) *Xb
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FORMULA Nb LOG10 (1.0e6*XDb)

[ SOURCE]
MASS N1 Xb 6.5 Pl
[PATTERNS]
P1 0.0 0.0 0.0 0.0 1.0 1.0
p1 1.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
P1 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
P1 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
[REPORT]

NODES ALL

LINKS ALL

SPECIE CL2 YES
SPECIE S YES
SPECIE Xb YES
SPECIE Xa YES
SPECIE Nb YES
SPECIE Na YES

FIGURA 4.6 Arquivo de entrada para o modelo recrescimento bacteriano com inibi¢do de cloro.

As redes de distribuicdo de 4dgua contém certa quantidade de bactérias consideradas
supostamente ndo perigosas. Segundo Van der Kooij (2003), a concentragdo de bactérias livres
consideradas “ndo perigosas” esta na faixa de 10’ — 10° células/m’ nas redes de distribuicio de
agua da Europa e América do Norte e a concentracdo de substrato organico é no maximo 1 mg/l
em redes dos EUA. Em observancia com dados de Nunes et al (2007) citado por Juhna et al
(2009) as bactérias anexadas ao biofilme das tubulagdes encontram-se em torno em 10°

células/cm” nas tubulacdes das redes.

A rede hipotética da FIGURA 4.5 foi utilizada para as simulacdes deste exemplo.
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4.3.2. Operacao normal da rede

A primeira simulacio considerou a operagdo normal da rede, ou seja, a bomba (Bomba 9)
em funcionamento normal e quantidades de bactérias livres e anexadas supostamente nao

perigosas.
Assumiu-se nesta simulacdo que somente na fonte de distribuicdo hd dosagem de cloro
livre (2.0 mg/L) e que todos os pontos da rede iniciem com uma concentracio de bactérias (livres

e anexadas) e substrato organico conforme TABELA 4.4.

TABELA 4.4 — Caracteristicas da simulacdo das condi¢des normais de operagao

Parametro Qualidade da 4gua nos no6s da rede
Bactérias livres (Xy) 10® células/m’ (narede)
Bactérias anexadas ao Biofilme (X,) 10° células/cm” (na rede)
Substrato Organico (S) 0.4 mg/L (na rede)
Cloro livre (CL;) 2.0 mg/L (na fonte)

4.3.3. Falha no sistema

Um caso tipico que geralmente ocorre em Estacdes de Tratamento de Agua é a parada da
bomba devido a falhas mecénicas ou operacionais. Essa parada pode ser considerada um fator de
risco para a dgua potdvel na rede de distribuicdo, ou seja, durante o periodo de tempo que a
bomba ndo estd em funcionamento pode ocorrer uma demanda negativa (ponto de suc¢do) em

determinado ponto da rede e a entrada de contaminantes no processo.

A segunda simulacdo contou com uma parada de bomba (Bomba 9), das 1:00 as 9:00

horas (do primeiro dia) tendo o reservatorio de nivel variado que suprir a demanda da rede.
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Supondo que o reservatério de nivel variado ndo dose cloro e que exista uma demanda
negativa no n6 11 (localizada no inicio da rede) — causada por um rompimento ou vazamento na
tubulacdo — e uma grande quantidade de bactérias livres seja injetada nesse ponto na velocidade
de 10° pg/minuto de bactérias, considerando um padrao de inje¢do de 9 horas (das 1:00 as 9:00

do primeiro dia) de um total de 48 horas.

A TABELA 4.5 mostra os parametros utilizados para a simulagdo deste caso.

TABELA 4.5 — Caracteristicas da simulacdo da condi¢ao de falha no sistema.

Valores de Qualidade da agua nos
Parametro
injecao nos da rede

Bactérias livres (Xp) 10° pg/minuto 10® células/m’ (na rede)
Bactérias anexadas ao biofilme (X,) - 107 células/cm? (na rede)

Substrato Organico (S) - 0.4 mg/L (na rede)

Cloro livre (CL;) - 2.0 mg/L (na fonte)

44. Decomposiciao da cloramina

4.4.1. Arquivo de entrada

O modelo ilustra um complexo sistema de rea¢des quimicas envolvendo tanto taxa de
expressoes cinéticas quanto relacdes de equilibrio ndo-linear. As reacdes envolvem dissociagdes
acido-base e o coeficiente da taxa dismutagdo do NH»Cl € uma funcio tanto do pH quanto de

espécies carbonato, o equilibrio do sistema pH-carbonato também esta incluido.
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[OPTIONS]

RATE_UNITS HR
SOLVER ROS2
COUPLING NONE
TIMESTEP 300

O termo COUPLING (engate) que aparece na Se¢do [OPTIONS] determina até que ponto
a solucdo de qualquer equacgdo algébrica é acoplado a integragdo das equacdes de reagdo. Se o
COUPLING ¢é NONE (nenhuma) entdo a solugdo para as equagdes algébricas s € atualizado no
final de cada intervalo de tempo de integracdo. Se o COUPLING ¢ FULL (cheio), a atualizacdo é
feita sempre que um novo conjunto de valores para a taxa de varidveis dependentes (nas

expressoes de taxa de reagdo) sdo computados. O padrdo é FULL.

[SPECIES]
BULK NOCL MOLES
BULK NH3 MOLES
BULK NH2CL MOLES
BULK NHCI2 MOLES
BULK I MOLES
BULK OCL MOLES
BULK NH4 MOLES
BULK ALK MOLES
BULK TOC MOLES
BULK H MOLES
BULK OH MOLES
BULK CO3 MOLES
BULK HCO3 MOLES
BULK H2CO3 MOLES
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As principais espécies envolvidas sdo o dcido hipocloroso (HOCI), ion hipoclorito (OCI),
amonia (NH3), fon amonio (NH;"), monocloramina (NH,Cl), dicloramina (NHCI,), um composto

intermedidrio indefinido (I), e carbono organico total (TOC).

O sistema de carbonato também estd incluido no modelo pois as reagdes envolvem
dissociagcdes dcido-base, e o coeficiente de dismutagdo do NH,Cl é uma funcdo de ambas, tanto

do pH quanto de espécies carbonato.

H4 14 espécies em massa e nenhuma espécie de superficie. Por ndo existir nenhuma
espécie de superficie no modelo, as expressdes de reacdo enumeradas na secao [PIPES] aplicam-

se bem aos reservatorios de armazenamento.

[COEFFICIENTS]

PARAMETER k1 1.5¢10
PARAMETER k2 7.6e-2
PARAMETER k3 1.0¢6
PARAMETER ka4 2.3¢-3
PARAMETER k6 2.2¢8
PARAMETER k7 4.0e5
PARAMETER k8 1.0¢8
PARAMETER k9 3.0e7
PARAMETER k10 55.0
PARAMETER kDOCI1 3.0e4
PARAMETER kDOC2 6.5¢5
CONSTANT S1 0.02
CONSTANT S2 0.50

Os termos PARAMETER k; ao kjo foram retirados da Tabela 3.1; os termos
PARAMETER kDOCI e KDOC2, CONSTANT S1 e S2 sdo valores determinados por Duirk et
al (2005).
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[TERMS]
k5
al
a2
a3
a4
a5
a6
a7
a8
a9
al0
all
al2

(2.5¢7<H)+(4.0e4¥H2CO3) +(800*HCO3)
k1*HOCI*NH3
k2*NH2CL
k3*HOCIANH2CL
k4*NHLC2
k5*NH2CL*NH2CL
kG*NHCL2*NH3*H
K7*NHCL2*OH
kS*T*NHCL2
KO**NH2CL
k10*NH2CL*NHCL2
KDOCT*ST*TOC*NH2CL
KDOC2*S2#TOC*HOCL

A expressdao para ks em funcdo do pH e das espécies carbonato foram incluidas nesta

se¢do, pois seus termos sao dependentes de outros termos, assim como demonstrado pela equacao

34. As taxas de expressdo al —al0 sdo termos retirados da Tabela 3.1, sendo all (equacdo 39) e

al2 (equacgdo 40) taxas de expressdes da monocloramina e 4cido hipocloroso, respectivamente.

[PIPES]
RATE
RATE
RATE
RATE
RATE
RATE
RATE
RATE
EQUIL
EQUIL
EQUIL

HOCL -al +2a2—a3 + a4 + a8 —al2
NH3 -al + a2 +a5—a6 + all
NH2CL al —a2—-a3+a4—-a5+a6—-2a9—-2a9—-2al0-all
NHCL2 a3 —a4 +a5—-a6—-a7-a8—all
I a7 —a8—2a9

H 0

ALK 0

TOC 0

OCL H*OCL - 3.16e-8*HOCL

NH4 H*NH3 - 5.01e-10*NH4

CO3 H*CO3 - 5.01le-11*HCO3

61



EQUIL H2CO3 H*HCO3 — 5.01e-7*H2CO3
EQUIL HCO3 ALK — HCO3 — 2*CO3 — OH + H
EQUIL OH H*OH — 1.0e-14

As cinco primeiras taxas de expressdes aplicam-se a vdrias espécies cloradas, amodnia e
um ndo nomeado composto intermedidrio. As proximas trés taxas de expressdo, com todo o
conjunto igual a 0, afirmam que o pH, alcalinidade e TOC s@o assumidos como constante. Estes
sao seguidos por duas expressoes de equilibrio que representam a reagdo de dissocia¢do do dcido
hipocloroso e amonia respectivamente. O conjunto final de quatro expressdes de equilibrio
modelam a distribuicdo de varias espécies carbonato sob condi¢des de alcalinidade e pH

constante (E.1 a E.4 — Tabela 3.1).

[QUALITY]
GLOBAL ALK 0.004
GLOBAL H 2.818e-8

A fim de resolver esse sub-sistema de equilibrio de carbonato € necessdrio fornecer
valores iniciais de pH e alcalinidade em todos os nds da rede em que esteja sendo modelado.
Utiliza-se um especificador GLOBAL para definir valores em toda rede. A alcalinidade de 0.004
mol/L é equivalente a 200 mg/L CaCOs enquanto que o valor H' de 2.818x10™® mol/L é o mesmo

que em pH 7.75.

A FIGURA 4.7 mostra o arquivo de entrada bédsico para modelacdo de um caso de

decomposicdo de cloramina.
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[OPTIONS]

RATE UNITS HR
SOLVER ROS2
COUPLING NONE
TIMESTEP 300
[SPECIES]

BULK HOCL MOLES
BULK NH3 MOLES
BULK NH2CL MOLES
BULK NHCL2 MOLES
BULK I MOLES
BULK OCL MOLES
BULK NH4 MOLES
BULK ALK MOLES
BULK TOC MOLES
BULK H MOLES
BULK OH MOLES
BULK Co3 MOLES
BULK HCO3 MOLES
BULK H2CO3 MOLES
[COEFFICIENTS]
PARAMETER k1l
PARAMETER k2
PARAMETER k3
PARAMETER k4
PARAMETER ké
PARAMETER k7
PARAMETER k8
PARAMETER k9
PARAMETER k10
PARAMETER kDOC1
PARAMETER kDOC2
CONSTANT S1

;Unidade de tempo para taxa temporal (horas)
;Rosenbrock de 2% ordem de integracéo
;Atualizado no final de cada intervalo de
tempo de integracéo

;Passo de tempo em segundos

;acido hipocloroso
;aménia

;monocloramina
;dicloramina

;composto intermedidrio indefinido
;ion hipoclorito

;ion amdnia
;alcalinidade total
;carbono orgénico total
;ion hidrogénio

;ion hidréxido

;ion carbonato

;ion bicarbonato

;didéxido de carbono dissolvido

1.5el0
7.6e-2
1.0e6
2.3e-3
2.2e8
4.0e5
1
3
5
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CONSTANT S2 0.50

[TERMS ]

k5 (2.5e7*H) + (4.0e4*H2C03) + (800*HCO3)
al k1*HOCL*NH3

az k2*NH2CL

a3 k3*HOCL*NH2CL

ad k4*NHCL2

ab k5*NH2CL*NH2CL

a6 k6*NHCL2*NH3*H

a7 k7*NHCL2*OH

a8 k8*I*NHCL2

a9 kO*I*NH2CL

alo k10*NH2CL*NHCLZ2

all kDOC1*S1*TOC*NH2CL

al2 kDOC2*S2*TOC*HOCL

[PIPES]

RATE HOCL -al + a2 - a3 + a4 + a8 - al2
RATE NH3 -al + a2 + a5 - a6 + all

RATE NH2CL al - a2 - a3 + a4 - a5 + a6 - a9 - al0 - all
RATE NHCL2 a3 - a4 + a5 - a6 - a7 - a8 - alo
RATE I a7l - a8 - ad

RATE H 0

RATE ALK 0

RATE TOC 0

EQUIL OCL H*OCL - 3.16E-8*HOCL

EQUIL NH4 H*NH3 - 5.01E-10*NH4

EQUIL CO3 H*CO3 - 5.01E-11*HCO3

EQUIL H2CO3 H*HCO3 - 5.01E-7*H2CO3

EQUIL HCO3 ALK - HCO3 - 2*C0O3 - OH + H
EQUIL OH H*OH - 1.0E-14

[QUALITY]

GLOBAL ALK 0.004

GLOBAL H 2.818E-8
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NODE Source HOCL
NODE Source NH3

NODE Source NH2CL
NODE Source NHCL2

NODE Source I

NODE Source OCL
NODE Source NH4
NODE Source CO3
NODE Source H2CO3

1

1

3

2

1
NODE Source TOC 2.
2

1

2

1
NODE Source HCO3 2
1

O W o J9 O O W O B N O

NODE Source OH

[REPORT]
NODES  ALL
LINKS ALL
SPECIE NH3 YES
SPECIE NH2CL YES
SPECIE NHCL2 YES

FIGURA 4.7 Arquivo de entrada para decaimento de cloramina.

Foi utilizada a rede hipotética da FIGURA 4.5 para simulacdo deste exemplo.

4.4.2. Influéncia do pH na decomposi¢ciao da monocloramina

Segundo Hankin (2001) a monocloramina € utilizada como desinfetante nos EUA,
Canadéd e Gra-Bretanha em concentracOes que variam normalmente de 1.5 a 2.5 mg/L, e € o

principal produto formado em pH 7.5 —9.0.
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Em estudos realizados por Vikesland et al (2001), determinou-se que quando o pH da
solucdo € diminuida de 8,3 para 6,3, a taxa de perda da monocloramina aumenta. Ocorre perda de

monocloramina e aumento da dicloramina, pois esta se forma em pHs mais baixos.

Esta primeira simulagdo avaliou o decaimento da monocloramina em pHs 6timos para
monocloramina (7.5 — 9.0) e dicloramina (3.9 — 5.8). A rede hipotética da FIGURA 4.5 foi

utilizada e realizaram-se duas simulagdes (A e B) seguindo as seguintes caracteristicas:

» Concentra¢do de monocloramina na Fonte de distribuicdo: 2.0 mg/l ou 3.05x10” mol/L;

» Alcalinidade em todos os pontos da rede: 0.004 mol/L;

» pH: 8 (Simulacdo A) e 4 (Simulacio B);

» Tempo de simulacdo: 48 horas

4.4.3. Andlise da decomposicao da monocloramina na presenca de

catalisador

Segundo Vikesland et al (2001), os catalisadores acidos em geral como o fosfato, sulfato
e 4cido acético podem acelerar a decomposicio da monocloramina mediante catélise de
dismutacao da monocloramina. As espécies carbonato, devido a sua capacidade tampao, também

possuem esse potencial.

Esta segunda simulagdo foi baseada em estudos realizados por Vikesland et al (2001)
onde se constatou que a meia-vida de 0.05 mM de monocloramina, em um pH 6.6 ¢ 4 mM de
bicarbonato, é aproximadamente 40 horas, mas apenas 25 horas em 10 mM de bicarbonato. Essa
aceleracdo sugere que o bicarbonato atua como um catalisador dcido que acelera a perda da

monocloramina.
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Foram realizadas duas simulagdes (C e D) com as seguintes caracteristicas principais:
» Alcalinidade: 0.004 mol/L
» pH: 6.6
> Concentragdo inicial de monocloramina: 5x10™ mol/L
» Concentracdo de fon bicarbonato: 0.04 mol/L (Simulac¢do C) e 0.1 mol/L (Simulagdo D).

Todos os arquivos de entrada .msx das simulagdes apresentadas estdo na secdo

“ANEXOS”.
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5. RESULTADOS E DISCUSSAO

5.1. Decaimento de cloro de miiltiplas origens

5.1.1. Sistema de distribuicao com 3 Fontes de abastecimento

Os gréificos das FIGURAS 5.1 e 5.2 apresentam os resultados da 1* simulacdo e a

concentracao de cloro em cada n6 durante o horario do dia.
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2,5

Concentragao de Cl, (mg/l)

3 Fontes de Dosagem de Cloro

Horario

=—N6 1
== No6 2
==fe=NJ 3
=>e=N6 4
=ie=NJ 5
=0—NJ 6
== NG 7
N6 8

N6 9

=9—No 10
=l—No 11
=he=N6 12
=>=No 13
=ie=N¢ 14
~0=N6 15
==f==Fonte A

Fonte B

Fonte C

FIGURA 5.1 Resultados da 1? simulagdo — 3 Fontes de Abastecimento dosando cloro.
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FIGURA 5.2 Resultados da 1? simulagdo — Nés criticos
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Em alguns pontos da rede, a concentracdo de cloro ficou abaixo do minimo exigido pela
Portaria 518/04 nas redes de distribui¢do, ou seja, alguns nds apresentaram, durante o periodo
simulado, totalmente ou parcialmente, concentrag¢des criticas abaixo de 0,2 mg/l (FIGURA 5.1).
Constatou-se 8 nds com este problema: 4, 5, 8, 10, 12, 13, 14 e 15, ou seja, segundo simula¢cdes
com o EPANET-MSX, 53,3% da rede estd comprometida com pontos de defasagem de cloro

quando temos este tipo de situacao.

Os trabalhos realizados por Al-Zahrani & Moied (2003) e Hirose (2010) propuseram a
localizacdo 6tima de estagdes de monitoramento de dgua, em redes de distribuicdo de 4gua,
através da utilizacio de uma ferramenta baseada em algoritmos genéticos. A proposta
apresentada por Al-Zahrani & Moied (2003) demonstrou que o conjunto com os melhores pontos
de monitoramento dessa rede de distribuicdo consistem nos nés 15, 8, 10 e 11. Hirose (2010), por
sua vez, observou em seus trabalhos que o problema admite mais de uma combinag¢do 6tima de
estacdes, ou seja, além daquela proposta por Al-Zahrani & Moied (2003) temos como um

conjunto de pontos 6timos de monitoramento composto pelos nds: 7, 8, 11 e 15.

Considerando que os melhores pontos para monitoramento em uma rede de distribuicao
de dgua sejam atribuidos aqueles nés que estejam fora dos padrdes estabelecidos em lei, ou seja,
neste exemplo de andlise do decaimento de cloro os melhores pontos de monitoramento sio
aqueles em que a concentragdo de cloro esteja abaixo do minimo exigido pela Portaria 518/04 na

rede de distribuigdo, ou seja, 0,2 mg/1.

Os resultados obtidos através da ferramenta algoritmos genéticos definiram 4 pontos
6timos de monitoramento, contudo os resultados do EPANET-MSX constataram problemas em 8
pontos da rede. Contudo, os nds problematicos 8, 10 e 15 citado por Al-Zahrani & Moied (2003)
e Hirose (2010) seguramente poderiam ser pontos de monitoramento, pois 0 EPANET-MSX

constatou problemas nos mesmos.

O n6 11, admitido como ponto de monitoramento nos dois trabalhos citados, obteve
durante as 48 horas de simulacdo, uma concentragdo estavel de cloro em torno de 0,77 a 1,17

mg/l, portanto nao poderia ser englobado no conjunto de nds para monitoramento, segundo
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resultados de simulagdo com o EPANET-MSX. O né 7, citado somente no trabalho de Hirose
(2010), também nao foi considerado um no critico, pois a concentracao de cloro variou entre 1,45

a 1,61 mg/l.

O conjunto de nés admitido por Al-Zahrani & Moied (2003) e Hirose (2010) contém nds
significativos de monitoramento quando comparados aos resultados do EPANET-MSX, porém

ndo englobam todos os pontos criticos da rede hipotética simulada.

O modelo estudado por Al-Zahrani & Moied (2003) e Hirose (2010) considerou vazdes
constantes na rede, ndo havendo variacdo no consumo de dgua ao longo do tempo, ao contrario
do trabalho desenvolvido com o EPANET-MSX que considerou essas variacdes no consumo de
agua e que pode ter influenciado nos resultados dos nos criticos que ndo foram citados por tais

trabalhos.

5.1.2. Falha no sistema de dosagem de cloro

Os resultados das simulagdes A, B e C foram representados pelos graficos das Figuras

5.3, 5.4 e 5.5, respectivamente.
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Concentragao de Cl, (mg/l)

2,5

1,5

Simulacao A

==—No 1
== No6 2
=fe=N6 3
=>=No 4
=3ie=N6 5
=®=No 6
ep NG 7
NG 8

N6 9

Horario

==—No 10
=—No¢ 11
=he=N6 12
=>=No 13
==No6 14
~0=Né 15
==t==Fonte A
=== Fonte B

Fonte C

FIGURA 5.3 Resultados da Simulagido A — Falha na Fonte dosadora A
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FIGURA 5.4 Resultados da Simulacdo B — Falha na Fonte dosadora B
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FIGURA 5.5 Resultados da Simulagdo C — Falha na Fonte dosadora C
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Os resultados demonstram que quando houve falha no sistema e as Fontes ndo dosaram
cloro, muitos pontos da rede ficaram com a concentracdo de cloro inadequada, ou seja, abaixo de

0,2 mg/l. A TABELA 5.1 mostra os resultados das simulagdes.

TABELA 5.1 — Resultados da simulacdo — nds criticos

Falha na dosagem Nos criticos Quantidade de n6s
Fonte A 1-6-7-9-10—-11-13-14-15 9
Fonte B 2-5-6-7-10-11-12-13-14-15 10
Fonte C 3 -5-6-7-10-11-12-13-14-15 10

Os nos criticos resumidos na TABELA 5.1 apresentaram, totalmente ou parcialmente,

durante as 48 horas de simulagdo, concentracdes abaixo de 0,2 mg/I.

A simulacdo feita com falha na cloracdo em alguma das Fontes (A, B ou C) obteve entre
9 e 10 pontos criticos na rede, ou seja, aproximadamente 66,7% da rede esteve com defasagem de
cloro em algum momento. Este resultado foi maior que a quantidade de nods criticos quando o
sistema funciona em suas condigdes normais, com as 3 Fontes de Abastecimento em

funcionamento, onde houve 8 pontos criticos.

Nos nés 6, 7, 10, 11, 13, 14 e 15 houve problemas nas trés simulagdes realizadas, sendo
os nds 13, 14 e 15 pontos problemdticos também nos resultados de condi¢des normais de

operacao.

Os nd6s 7, 11 e 15 considerados criticos nas 3 simulacOes sdo pontos Otimos de
monitoramento, conforme Al-Zahrani & Moied (2003) e Hirose (2010), e no caso de falha de
dosagem em alguma das fontes, o EPANET-MSX confirmaria que poderia ser pontos de

monitoramento.
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A falha na cloragdo das Fontes de Abastecimento pode ocasionar em um acréscimo de
pontos com defasagem de cloro na rede de distribui¢do, ou seja, conforme simulagdes com o
EPANET-MSX, quando hd falhas no sistema de dosagem de cloro em alguma das Fontes a
tendéncia € a diminui¢do na concentracdo de cloro nos nés da rede e um aumento de pontos com

quantidade insuficiente de cloro.

Os resultados dessas simulagdes demonstraram coeréncia quanto ao programa EPANET-
MSX em resolver problemas de falha de dosagem de cloro no sistema de distribuicdo de dgua por

alguma das fontes dosadoras.

5.1.3. Constante de decaimento de cloro (k)

Os resultados dessas simulacOes estdao apresentados nos graficos das FIGURAS 5.6 e 5.7.
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FIGURA 5.6 Resultados da Simulagdo A — Valores baixos de constante de decaimento de cloro.
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A primeira simulacdo, realizada com as trés constantes de decaimento de cloro abaixo de
0,2 dia”', demonstrou que somente o né 14 esteve com a concentracio de cloro abaixo das
condi¢des minimas exigidas em lei e que todos os outros nds ficaram em condi¢des adequadas
durante a simulacdo (periodo de 48 horas), ou seja, 93,3% dos nds da rede estavam em condi¢des

adequadas de cloro.

A segunda simulacdo, contou com as trés constantes de decaimento de cloro acima de
7,65 dia™! e 0s nés criticos foram: 4,5,8,9,10, 11, 12, 13, 14 e 15. Foram 10 n6s problematicos,

ou seja, 66,7% da rede estava comprometida com niveis de cloro abaixo do minimo adequado.

Nesse exemplo de modelagem, o EPANET-MSX demonstrou que os valores das
constantes de decaimento sdo extremamente importantes e influenciam nas concentragdes de

cloro dos nds da rede. Observa-se que:

v Quanto menor a constante de decaimento, por mais tempo o cloro permanece na dgua,

aumentando seu poder de desinfeccao.

v Quanto maior a constante de decaimento, por menos tempo o cloro permanece na dgua,

diminuindo seu poder de desinfeccao.

Além disso, demonstrou que a distancia entre o n6 e a Fonte dosadora de cloro também
ttm o poder de diminuir a concentragdo do desinfetante. Esse, possivelmente foi o caso
demonstrado pelo né 14, um dos nés mais distantes das 3 Fontes dosadoras e que nas 6
simulacdes (deste exemplo) apresentou problemas em manter o minimo de cloro exigido pela
Portaria 518/04. O n6 15, também um dos mais distantes das Fontes dosadoras, s nao esteve
presente nos resultados da simulacdo do exemplo de valores baixos para constante de decaimento
de cloro, contudo, apesar de sua concentracdo ndo ter ficado abaixo de 0,2 mg/l, foi o né com

concentracdo mais baixa apos o n6 14.
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5.2. Oxidacao, transferéncia de massa e adsorc¢ao do arsénio

5.2.1. Falha no sistema de remociao de arsénio — alta concentracio de

arsénio total na rede

O resultado foi apresentado no grafico da FIGURA 5.8. Devido a dificuldade de
visualiza¢do de todos os nds e elementos da rede num mesmo grafico, foram selecionados os

pontos mais representativos da rede.
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Concentragdo de Arsénio Total (ug/L)
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FIGURA 5.8 Resultados da Simula¢do 1 — Falha no sistema de remog¢ao do arsénio
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Uma grande concentracdo de arsénio ao ser introduzida em uma rede de distribui¢do de
dgua relativamente pequena, como o da FIGURA 4.5, leva aproximadamente 5 horas para atingir
um dos pontos mais distante da rede (n6 32), fato demonstrado através de simulagdo feita pelo
EPANET-MSX (FIGURA 5.8). Neste gréfico, é possivel perceber que a concentragdo de arsénio
total no n6 11 (ponto mais proximo a Fonte de Abastecimento) nas primeiras horas ja atinge
valores extremamente altos da espécie quimica, cerca de 1490,06 pg/L. Valor extremamente alto

quando comparado ao Valor Maximo Permitido pela PORTARIA 518/04, que € de 10 pg/L.

O n6 22 (n6 intermedidrio da rede) € atingindo por altas concentra¢des de arsénio total

cerca de 4 horas ap06s a falha no sistema e o Tanque de armazenamento apos 3 horas.

O Tanque de armazenagem obteve as concentracdes mais baixas de arsénio total na rede
de distribuicdo, possivelmente a altura deste ponto pode ter sido uma barreira encontrada pela

espécie quimica.

5.2.2. Concentracao de arsénio dentro dos limites estabelecidos

Os resultados sdo apresentados nas FIGURAS 5.9, 5.10 e 5.11.
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FIGURA 5.9 Resultados da Simulacdo 2 — Arsenito (A3), Arseniato (A5), Arseniato dissolvido a parede (ASw) e Arsénio total (AsTot),
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Simulac¢ao 2
Arseniato adjacente a parede da tubulacao

4,5

3,5

l
NN
I

//‘ 1]
[/

of
)

O © & O © & O O & O © & O © &
P S S S EOPRNINS EOENINS S S S
000'»0“0“’0»xx»“’«?”@ﬂc&&eﬁg»»»«9\‘3"’»’0'&

Concentragdo de arseniato (ug/m?)

Horario

=—Elemento 11
== Elemento 12
=== Elemento 21
=>¢=Elemento 22
== Elemento 31

FIGURA 5.10 Resultados da Simulag@o 2 — Arseniato adjacente a parede da tubulacdo (ASs).
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Simulagao 2
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FIGURA 5.11 Resultados da Simulagdo 2 — Monocloramina (NH2CL).
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A FIGURA 5.9 apresenta as simulagdes para o arsénio (total, arsenito, arseniato e
arseniato dissolvido a parede da tubulagdo). Dois nds especificos foram selecionados, o né 10
representa a entrada da rede de distribui¢do e o n6 32 um dos pontos mais distantes da Fonte de

Distribuigao.

Pdde ser observado que as concentracdes de As™, As*™ e Arsénio Total sdo maiores no
inicio da rede (n6 10) e vdo diminuindo até o né 32. Fato que pode ser explicado, pois o As*
reage com a monocloramina e forma As™ e este por sua vez, se difunde através da camada limite
e alcanca uma concentracdo denominada ASy. Ou seja, uma parte da concentragdo de arseniato se
transforma em arseniato dissolvido a parede, fato justificado também pelas concentracdes de AS.,

aumentarem a medida que se vai percorrendo a tubulagdo.

A FIGURA 5.10 demonstra a concentracdo de arseniato adjacente a parede da tubulagdo,
ou seja, a quantidade de AS,, que ficou retido na parede da tubulacdio e que passa a ser
denominado A5, (medido em pg/m?). Esse grafico demonstra a potencialidade dessa ferramenta
em simular concentracdes de espécies quimicas adsorvidas as paredes dos tubos, durante o
intervalo de tempo determinado, e simulou com coeréncia o problema proposto, pois as
concentragdes de AS5; aumentaram com o percorrer da tubulacdo, demonstrando que a

transferéncia de massa do sistema ocorre.

A FIGURA 5.11 demonstra um grafico de concentragdo de monocloramina em alguns
nos e elementos da rede. O n6 11 € o ponto mais proximo a Fonte de Abastecimento, por isso a
concentracdo de monocloramina é a mais alta. A monocloramina é consumida na rede de
distribuicdo, portanto quando atinge né 32, um dos pontos mais distantes da rede, sua

concentracao estd quase zerada.

Estas simulacdes demonstraram que os resultados foram condizentes com as equagdes

apresentadas no relatério de entrada para modelagem.
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5.2.3. Falha no sistema de remocao de arsénio durante um periodo

determinado

Os resultados estdo apresentados nos graficos da FIGURA 5.12.
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FIGURA 5.12 Resultados da Simulagao 3 — Falha na remogao de arsénio.
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Esta simulagdo teve o intuito de verificar se em caso de falha no sistema de controle do
arsénio durante determinado periodo (5 horas), qual o tempo necessario para a concentracdo de

arsénio se restabelecer na rede de distribuigdo.

O gréfico da FIGURA 5.12 demonstra a simulacdo feita pelo EPANET-MSX e pdde ser
constatado que a contaminagdo por arsénio rapidamente atinge valores acima do permitido em lei
(10 pg/l) com a dosagem injetada. Apesar da introdug@o de arsénio total na rede ter iniciado as
1:00 e terminado as 5:00 (do primeiro dia), a espécie quimica sé atingiu o n6 32 (um dos pontos

mais distantes da rede) as 10:00 (do primeiro dia).

As 3:00 horas (do segundo dia), ou seja, 26 horas apds a introducdo da espécie quimica na
rede, todo o sistema estava restabelecido, ou seja, a concentracdo de arsénio estava abaixo do
VMP pela Portaria/518. Entretanto, somente as 6:00 (do segundo dia) € que as concentracdes de
arsénio total comecaram a zerar, pois ndo houve introducdo de arsénio total apds 5:00 (do

primeiro dia).

As simulacdes realizadas com o EPANET — MSX para os problemas hipotéticos com o
arsénio foram realizadas com €xito e demonstraram coeréncia quanto aos resultados. O excesso
de arsénio na dgua é um problema verificado em vdrias regides, o que torna estas dguas
improprias para o consumo humano sem um tratamento especifico para a remo¢do do mesmo.
Esta ferramenta é capaz de determinar qual a concentracio e quais as espécies de arsénio estdao
presentes nas dguas da rede de distribuicdo, facilitando na escolha do melhor método de

tratamento.

5.3. Recrescimento Bacteriano com Inibicao de cloro

5.3.1. Operacao normal da rede

Os resultados dessa simulacdo estio representados pelas FIGURAS 5.13,5.14 e 5.15.
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FIGURA 5.13 Resultados da Simulagdo 1 — Nimero de bactérias livres
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FIGURA 5.14 Resultados da Simulacdo 1 — Numero de bactérias anexadas
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FIGURA 5.15 Resultados da Simulag@o 1 — Concentragdo de Cloro livre
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Analisando os resultados dessa modelagem, podemos observar:
» O numero de bactérias livres presente no sistema manteve-se entre 10° e 10® células/m® em
todos os pontos da rede de distribui¢do, portanto sem grandes alteracdes em sua quantidade.

Esses valores estdo dentro da faixa de quantidade de bactérias supostamente ndo perigosas.

L, , . . e . 6 4 3 .
» O numero de bactérias anexadas ao biofilme ficou entre 10” e 10" células/m”, ou seja, valores

bem abaixo da faixa normalmente encontrada em redes de distribuicao.

» A concentracdo de cloro ficou acima de 0,2 mg/l em quase todos os pontos da rede de
distribuicdo, exceto no tanque de armazenagem houve quedas em sua concentracdo,

chegando a valores zero.

5.3.2. Falha no sistema

Os resultados s@o apresentados nas FIGURAS 5.16, 5.17 € 5.18.
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FIGURA 5.16 Resultados da Simulagdo 2 — Numero de bactérias livres
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FIGURA 5.17 Resultados da Simulag@o 2 — Numero de bactérias anexadas
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FIGURA 5.18 Resultados da Simulagdo 2 — Concentragdo de Cloro livre
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Analisando os dados dos graficos podemos observar:

3 R . 8 12
» O nimero de bactérias livres variou de 10° a 10~ em quase todos os pontos da rede de
distribuicdo, ou seja, a intrusdo de bactérias livres ocorreu e elevou o nimero de bactérias

livres na massa de dgua.

» A parada da bomba e a demanda negativa no n6 11 da rede ocorreram entre as 1:00 e 9:00
(do primeiro dia). A TABELA 5.2 mostra a faixa de hordrio em que houve picos de
bactérias livres nos nds (inicio, intermedidrio e final) e o hordrio em que a rede estava

normalizada.

TABELA 5.2 — Faixa de hordrio em que houve picos de bactérias livres nos nds

11 13 22 32
Nos
(inicio) (intermedidrio) | (intermedidrio) (final)
Inicio 3:00 5:00 5:00 6:00
Picos
Fim 20:00 17:00 22:00 27:00
Normalizada
0 3 21:00 15:00 (2° dia) 14:00 (2° dia) 18:00 (2° dia)
(10" células/m™)

A bomba foi religada as 10:00 (1° dia), contudo a situacdo s6 comecou a se normalizar

(ndmero de bactérias livres abaixo de 10'° células/m’):

o As21:00 (1° dia) nos nés de inicio da rede;

o Entre 14:00 e 15:00 (2° dia) nos nds intermediarios da rede;

o As 18:00 (2° dia) nos nés finais da rede.

» A concentracdo de cloro se manteve bastante semelhante a situa¢cdes normais de operacéo,

nao houve queda de cloro com a parada da bomba.

99



. L. . o . . 12
» O ndmero de bactérias anexadas ao biofilme atingiu picos de 10~ no elemento 11, onde
ocorreu a demanda negativa e passado as 48 horas ainda mantinha alta concentracdo no

nimero de bactérias em 10°.
. L - . 7
> O nimero de bactérias anexadas ao biofilme variou de 10° a 107 células/m® nos
elementos. Os elementos mais préoximos ao rompimento da tubulacdo mantiveram picos
de 10’ células/m’ por vdrias horas apds o rompimento e o elemento 31 (um dos elementos
mais distantes do rompimento) ndo demonstrou grandes oscilagdes, mantendo-se em 10°
células/m’.
As simulagdes realizadas tentaram avaliar o tempo que uma parada de bomba aliada a
uma demanda negativa, em um determinado ponto da rede afeta o sistema de distribui¢do. Em

uma situagdo real, apds determinar esse periodo, seria possivel estimar o tempo necessario de

descarte de agua para “limpar” a rede de distribui¢ao sem grandes desperdicios.

54. Decomposiciao da cloramina

5.4.1. Influéncia do pH na decomposicao da monocloramina

O resultado desta simulagdo € apresentado nas FIGURAS 5.19, 5.20 e 5.21.

Alguns pontos da rede foram selecionados para melhor visualiza¢do dos resultados.
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FIGURA 5.19 Resultado da Simulag¢do da Decomposi¢do da Cloramina em pH 4 e pH 8 - concentragido de monocloramina em alguns pontos da rede.
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FIGURA 5.20 Resultado da Simulacdo da Decomposi¢do da Cloramina em pH 8.
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FIGURA 5.21 Resultado da Simulacdo da Decomposi¢do da Cloramina em pH 4.
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O gréfico da FIGURA 5.19 demonstra a reacao da monocloramina em pHs diferentes. Em
pH 4 a concentragdo da monocloramina € menor que em pH 8, considerando o mesmo ponto da
rede. Assim como explicitado por Hankin (2001), O pH 6timo para formag¢do de monocloramina

esta entre 7.5 — 9.0.

Contudo, enquanto ocorre a perda de monocloramina, a dicloramina é formada, pois esta
se forma em pHs mais baixos. Observamos esse fato ao analisar os graficos das FIGURAS 5.20 e

5.21.

Na FIGURA 5.20 a concentracdo de monocloramina € maior em todo o periodo de
simulacdo, pois o pH esta ideal para sua formacao, ou seja, pH 8.0. Ao contrério do grafico da
FIGURA 5.21 em que o pH estd propicio para formag¢do de dicloramina, ou seja, pH 4.

Esta primeira simulacdo avaliou a potencialidade desta ferramenta em analisar a

qualidade da dgua em relacdo ao processo de decomposi¢do da monocloramina e formacdo da

dicloramina através de diferentes medidas de pH, e mostrou-se bastante eficaz nesse sentido.

5.4.2. Andlise da decomposicao da monocloramina na presenca de

catalisador

Os resultados dessas simulagdes foram apresentados nas FIGURAS 5.22 e 5.23.
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FIGURA 5.22 Resultado da Simulacdo da Decomposi¢do da Monocloramina (né 22) em diferentes concentragdes de fon bicarbonato.
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FIGURA 5.23 Resultado da Simulacdo da Decomposi¢do da Monocloramina (Tanque de Armazenagem) em diferentes concentragdes de fon bicarbonato.
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Os gréficos das FIGURAS 5.22 e 5.23 expdem a concentragdo da monocloramina no n6
22 (n6 intermedidrio da rede) e na Fonte de Armazenagem, respectivamente, e em diferentes

concentracdes de ion bicarbonato.

Analisando os resultados do grifico do né 22, a concentracdo de monocloramina decaiu
em concentracdes mais altas de ion bicarbonato. Fato visivelmente perceptivel no Tanque de
Armazenagem, que durante todo o periodo de simulagdo esteve com a concentragdo de

monocloramina menor em dosagens de ion bicarbonato maior.

No n6 22, a concentracdo de monocloramina ndo chegou a atingir a meia-vida durante o
periodo simulado, contudo no tanque de armazenagem levaram-se aproximadamente 32 horas
para a concentracdo da monocloramina cair pela metade em 0.04 mol/L de ion bicarbonato e

aproximadamente 25 horas em concentrac¢do de 0.1 mol/L de bicarbonato.

A diferenca nos resultados entre os pontos analisados, né 22 e tanque de armazenagem,
provavelmente se deve as diferentes condi¢des hidrdulicas desses pontos. Em uma andlise geral

da rede, os nds obtiveram resultados bastante semelhantes ao né apresentado.

Os resultados do ponto tanque de armazenagem desta simulagdo estiveram bem préximos
aos resultados apresentados por Vikesland et al (2001) em que, para atingir a meia-vida da
monocloramina, levou-se 40 horas em 4 mM de bicarbonato e 25 horas em 10 mM. Entretanto,

informacdes mais detalhadas nao foram apresentadas em seu estudo para maiores comparacoes.

A monocloramina € utilizada em larga escala nos sistemas de distribui¢do para manter um
residual e substituir o cloro livre em muitos sistemas de abastecimento nos EUA e também em
algumas fontes da Europa. Considerada menos reativa que o cloro, sua aplicacdo tem uma série
de vantagens, incluindo menos producdo de THM, um efeito limitado sobre sabor e odor, uma
maior estabilidade nos sistemas de distribuicdo e relativa eficacia contra biofilmes (LeChevallier

et al. 1988 citado por Van der Kooij, 2003).
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No entanto, o uso da monocloramina € toxica para os seres humanos, o que limita a
concentracdo mixima na dgua, e também € téxico para os peixes (Bull e Kopfler, 1991 citado por

Van der Kooij, 2003).
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6. CONCLUSOES

O simulador hidrdulico EPANET versao padrao e o de multiplas espécies EPANET-
MSX, objetos deste estudo, demonstraram sua potencialidade através de vdrias simulacOes de

casos hipotéticos, abrangendo condi¢des hidraulicas e qualidade de dgua.

As simulagdes envolvendo o decaimento de cloro de multiplas origens foram capazes de
apontar pontos criticos na rede de distribuicdo com 3 Fontes de Abastecimento. Em caso de falha
na dosagem de cloro de uma das Fontes, o modelo prevé possiveis pontos de defasagem de cloro
e conseqiiente falta de desinfec¢do, considerando sempre a influéncia da constante de decaimento
do cloro, fato importante a ser observado quando se deseja manter uma concentracdo minima de

cloro na rede.

As simulagdes com o arsénio apresentaram possibilidades de previsdo do comportamento
dessa espécie quimica quando injetada em grandes quantidades em uma rede de distribuicdo. O
tempo necessdrio para a contaminagdo de toda a rede ou um ponto em especifico pdde ser
determinado, além da concentracio de arsénio retido na parede da tubulag@o e o tempo necessario

para o restabelecimento do sistema, justificam o interesse na utilizagcdo dessa ferramenta.
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O recrescimento bacteriano foi simulado com uma parada de bomba, fato comum em
situagdes normais de operagdo. Um ponto de injecdo de contaminante em um ponto da rede
contamina o sistema ¢ 0 EPANET-MSX poderia ser uma ferramenta ttil para estimar o tempo

necessdrio de descarte de 4gua contaminada, evitando desperdicios desnecessarios.

O modelo de decomposicdo da cloramina é bastante complexo, contudo foi possivel
analisar sua decomposi¢do através de dois fatores que podem afetar o seu decaimento: pH e
presenca de catalisadores. O excesso de monocloramina € prejudicial para os seres humanos,
contudo seu decaimento leva a formacdo de dicloraminas, que ndo € interessante devido a sua

menor acdo desinfetante.

Muitas possibilidades de modelacdo e simulagdo com qualidade de dgua podem ser
realizadas e essa € a principal caracteristica do EPANET-MSX. A multiplicidade de eventos que
pode simular € impressionante. Contudo, os objetivos a serem alcancados durante as simulacdes é

que norteia a construcdo do arquivo de entrada, peca chave para rodar o programa.

Aplicagdes reais sdo necessdrias para confirmacdo dos resultados apresentados e
viabilidade de utilizacdo real deste simulador de qualidade. Entretanto, o entendimento sobre os
problemas da modelacdo computacional de qualidade de 4gua em sistemas de abastecimento e
distribuicao de dgua foram bastante significativos e as simulacdes apresentadas factiveis de serem

aplicadas na pratica.

A utilizagdo desta ferramenta em problemas reais poderd nortear operacdes da rede
hidriulica para melhoria da qualidade de dgua, evitando-se por exemplo descargas de grandes
volumes de dgua para esta finalidade (circulagdo de “zonas mortas” ou com baixas velocidades).
Este trabalho expde uma ferramenta extremamente nova no Brasil, passivel de ser estendida e de
grande interesse no contexto do saneamento ambiental, sendo uma evolugao cientifica no cendrio

nacional, devido a sua vasta possibilidade de utilizacao.
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ANEXOS
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ANEXO A - Arquivos .inp
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Anexo A.1 Arquivo .inp da FIGURA 4.2

[TITLE]

[JUNCTIONS]

;ID Elev Demand Pattern

1 0 30 ;
2 0 25 ;
3 0 30 ;
4 0 30 ;
5 0 30 ;
6 0 30 ;
7 0 30 ;
8 0 45 ;
9 0 30 ;
10 0 30 ;
11 0 36 ;
12 0 50 ;
13 0 0 ;
14 0 0 ;
15 0 20 ;
[RESERVOIRS]

;ID Head Pattern

16 100 ;

17 100 ;

18 100 ;

[TANKS]

;ID Elevation InitLevel MinLevel MaxLevel Diameter MinVol VolCurve
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[PIPES]
;ID

o J o U w N

10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23

[PUMPS]
;ID

[VALVES]
;ID

[TAGS]

Nodel

~N b O PP oy 0B oD W w N

10
12
13
13
16
17
18

Nodel

Nodel

[l ©2 BEREES B o) WY ST AN

12
11
12

10
10
11

11
13
15
14

@ W N

Node2

Node2

200
200
200
200
200
200
200
200
200
200
200
200
200
200
200
200
200
200
200
200
200
200
200

Diameter

250
275
250
250
250
250
240
250
250
125
175
250
250
250
250
250
250
250
250
250
250
250
150

Parameters

Diameter

118

Roughness

Type

120
120
120
120
120
120
120
120
120
120
120
120
120
120
120
120
120
120
120
120
120
120
120

Setting

MinorLoss

Status

O O O O O O O O O O O O O O O o o o o o o o o

MinorLoss

Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open
Open



[DEMANDS]

;Junction Demand Pattern
[STATUS]

;ID Status/Setting
[PATTERNS]

;ID Multipliers

1 1.0 1.2

1 1.0 0.8
[CURVES]

;ID X-Value Y-Value
[CONTROLS]

[RULES]

[ENERGY]

Global Efficiency 75

Global Price 0

Demand Charge 0

[EMITTERS]

;Junction Coefficient

[QUALITY]

; Node InitQual

[SOURCES]

;Node Type Quality
[REACTIONS]

; Type Pipe/Tank Coefficient

Category
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[REACTIONS]
Order Bulk
Order Wall
Global Bulk
Global Wall

Limiting Potential

Roughness Correlation

[MIXING]

; Tank

[TIMES]

Duration

Hydraulic Timestep
Quality Timestep
Pattern Timestep
Pattern Start
Report Timestep
Report Start

Start ClockTime
Statistic

[REPORT]
Status
Summary

Page

[OPTIONS]

Units

Headloss
Specific Gravity
Viscosity

Trials

Accuracy

Model

48:00
:00
:05
:00
:00
:00

N © B O

12 am

NONE

LPS
H-W

40
0.001
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Unbalanced
Pattern

Demand Multiplier
Emitter Exponent
Quality
Diffusivity

Tolerance

[COORDINATES]

;Node

0o g o0 b w N

10
11
12
13
14
15
16
17
18

[VERTICES]
;Link

3

[LABELS]

Continue 10

1
1.0
0.5

None mg/L

1
0.01

X-Coord

-1454.98

8014.

47

-1471.06

1117.
6454 .

36
98

-1471.06

1165.
3207.

59
40

-1454.98

1149
1149
4911
6165

.52
.52
.58
.59
7950.
5554.

16
66

-3271.70

9975.

88

-3207.40

X-Coord

-1471.06

Y-Coord

8826

8810

6318

6318.
4067.
4099.
2379.
3360.

.37
8826.
1832.
.29
6446.
4067.
1848.
6382.
.33

37
80

95
52
87
64

33
52
68
42
13

401.93

8842.
8842.
1848.

44
44
87

Y-Coord

3874.

60
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; X-Coord Y-Coord Label & Anchor Node

[BACKDROP]

DIMENSIONS 0.00 0.00 10000.00 10000.00
UNITS None

FILE

OFFSET 0.00 0.00

[END]

Anexo A.2. Arquivo .inp da FIGURA 4.3+

*Este arquivo € referente a rede hipotética da FIGURA 4.3. Foi utilizado para as simula¢des com o arsénio em unidade de medida GPM (galdo por minuto) e para as simulagdes de recrescimento

bacteriano e decomposic@o da cloramina utilizou-se a unidade LPS (litros por segundo), com suas devidas modificacoes.

[TITLE]

[JUNCTIONS]

:ID Elev Demand Pattern
10 710 0 ;
11 710 150 ;
12 700 150 ;
13 695 100 ;
21 700 150 ;
22 695 200 ;
23 690 150 ;
31 700 100 ;
32 710 100 ;

[RESERVOIRS]

:ID Head Pattern
9 800 ;
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[TANKS]

;ID Elevation InitLevel MinLevel MaxLevel Diameter MinVol VolCurve

2 850 120 100 150 50.5 0 ;

[PIPES]

;ID Nodel Node2 Length  Diameter Roughness MinorLoss Status
10 10 11 10530 18 100 0 Open
11 11 12 5280 14 100 0 Open
12 12 13 5280 10 100 0 Open
21 21 22 5280 10 100 0 Open
22 22 23 5280 12 100 0 Open
31 31 32 5280 6 100 0 Open
110 2 12 200 18 100 0 Open
111 11 21 5280 10 100 0 Open
112 12 22 5280 12 100 0 Open
113 13 23 5280 8 100 0 Open
121 21 31 5280 8 100 0 Open
122 22 32 5280 6 100 0 Open
[PUMPS]

:ID Nodel Node2 Parameters

9 9 10 HEAD1 ;

[VALVES]

;ID Nodel Node2 Diameter Type Setting ~ MinorLoss

[TAGS]

[DEMANDS]

;Junction Demand Pattern Category

[STATUS]

;ID Status/Setting
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[PATTERNS]

;ID Multipliers

;:Demand Pattern

1 1.0 1.2 14 1.6 14
1 1.0 0.8 0.6 0.4 0.6
[CURVES]
;ID X-Value Y-Value
;PUMP: Pump Curve for Pump 9

1 1500 250
[CONTROLS]

LINK 9 OPEN IF NODE 2 BELOW 110
LINK 9 CLOSED IF NODE 2 ABOVE 140

[RULES]

[ENERGY]

Global Efficiency 75
Global Price 0.0

Demand Charge 0.0

[EMITTERS]
;Junction Coefficient
[QUALITY]
;Node InitQual
10 0.5
11 0.5
12 0.5
13 0.5
21 0.5
22 0.5
23 0.5

1.2
0.8
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31 0.5

32 0.5

9 1.0

2 1.0
[SOURCES]
;Node Type
[REACTIONS]

;Type Pipe/Tank

[REACTIONS]
Order Bulk

Order Wall
Global Bulk
Global Wall
Limiting Potential

Roughness Correlation

[MIXING]

;Tank Model
[TIMES]

Duration 48:00

Hydraulic Timestep 1:00
Quality Timestep 0:05
Pattern Timestep 2:00
Pattern Start 0:00
Report Timestep 1:00

Report Start 0:00
Start ClockTime 12 am
Statistic NONE

Quality  Pattern

Coefficient
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[REPORT]
Status
Summary

Page

[OPTIONS]

Units

Headloss
Specific Gravity
Viscosity

Trials

Accuracy
Unbalanced
Pattern

Demand Multiplier
Emitter Exponent
Quality
Diffusivity

Tolerance

[COORDINATES]
;Node
10

11

12

13

21

22

23

31

32

9

2

Yes

GPM

H-W

1.0

1.0

40

0.001
Continue 10
1

1.0

0.5
Chlorine mg/L
1.0

0.01

X-Coord
20.00
30.00
50.00
70.00
30.00
50.00
70.00
30.00
50.00
10.00
50.00

Y-Coord
70.00
70.00
70.00
70.00
40.00
40.00
40.00
10.00
10.00
70.00
90.00
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[VERTICES]

;Link X-Coord Y-Coord
[LABELS]

;X-Coord Y-Coord Label & Anchor Node

6.99 73.63 "Source"

13.48 68.13 "Pump"

43.85 91.21 "Tank"
[BACKDROP]

DIMENSIONS 7.00 6.00 73.00
UNITS None

FILE

OFFSET 0.00 0.00
[END]

94.00
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ANEXO B — Arquivos .msx das simulacdes “Decaimento de cloro de multiplas

origens”.
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Anexo B.1 Arquivo .msx da simulacao “Sistema de distribuicdo com 3 Fontes de Abastecimento”

[OPTIONS]
AREA_UNITS M2
RATE_UNITS HR

SOLVER RKS5

TIMESTEP 300
[SPECIES]

BULK TI1 MG

BULK T2 MG

BULK T3 MG

BULK CL2 MG
[COEFFICIENTS]

CONSTANT k1 1.3

CONSTANT k2 17.7

CONSTANT k3 1.4
[PIPES]

RATE TI

RATE T2

RATE T3

RATE CL2 -(k1*T1 + k2*(1-T1-T3) + k3*(1-T1-T2))*CL2
[QUALITY]

NODE A CL2 2.0

NODE B CL2 2.0

NODE C CL2 2.0

NODE C Ti 1.0
[REPORT]

NODES ALL

SPECIE CL2 YES
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Anexo B.2 Arquivo .msx da simulagdo “Falha no sistema de dosagem de cloro”

Anexo B.2.1 Simulacdo A — Falha na Fonte A

[OPTIONS]
AREA_UNITS FT2
RATE_UNITS HR
SOLVER  RKS5
TIMESTEP 300

[SPECIES]
BULK T1 MG
BULK CL2 MG

[COEFFICIENTS]
CONSTANT kI 1.3
CONSTANT k2 17.7

[PIPES]
RATE T1 0
RATE CL2 -(k1*T1 + k2*(1-T1))*CL2

[QUALITY]
NODE B CL2 2.0
NODE C CL2 2.0
NODE C TI 10

[REPORT]

NODES ALL
SPECIE CL2 YES
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Anexo B.2.2 Simula¢do B — Falha na Fonte B

[OPTIONS]
AREA_UNITS FT2
RATE_UNITS HR
SOLVER  RKS5
TIMESTEP 300

[SPECIES]
BULK T1 MG
BULK CL2 MG

[COEFFICIENTS]
CONSTANT kI 1.3
CONSTANT k2 17.7

[PIPES]
RATE T1 0
RATE CL2 -(k1*T1 + k2*(1-T1))*CL2

[QUALITY]
NODE A T1 10
NODE A CL2 20
NODE C CL2 2.0

[REPORT]
NODES ALL
SPECIE CL2 YES

Anexo B.2.3 Simula¢do C — Falha na Fonte C

[OPTIONS]
AREA_UNITS FT2
RATE_UNITS HR
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SOLVER  RKS5
TIMESTEP 300

[SPECIES]
BULK T1 MG
BULK CL2 MG

[COEFFICIENTS]
CONSTANT kI 1.3
CONSTANT k2 17.7

[PIPES]
RATE T1 O
RATE CL2 -(k1*T1 + k2*(1-T1))*CL2

[QUALITY]
NODE A T1 10
NODE A CL2 20
NODE B CL2 2.0

[REPORT]
NODES ALL
SPECIE CL2 YES

Anexo B.3 Arquivo .msx da simulacao “Constante de decaimento de cloro (k)”

Anexo B.3.1 Simulacido A

[OPTIONS]
AREA_UNITS FT2
RATE_UNITS HR
SOLVER  RKS5
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TIMESTEP 300

[SPECIES]

BULK T1 MG
BULK T2 MG
BULK T3 MG
BULK CL2 MG

[COEFFICIENTS]
CONSTANT k1 0.09
CONSTANT k2 0.2
CONSTANT k3 0.14

[PIPES]

RATE T1 O

RATE T2 0

RATE T3 0

RATE CL2 -(k1*TI + k2*(1-T1-T3) + k3*(1-T1-T2))*CL2

[QUALITY]
NODE A CL2 20
NODE B CL2 2.0
NODE C CL2 2.0
NODE C TI 10

[REPORT]
NODES ALL
SPECIE CL2 YES

Anexo B.3.2 Simulacido B

[OPTIONS]
AREA_UNITS FT2
RATE_UNITS HR
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SOLVER  RKS5
TIMESTEP 300

[SPECIES]

BULK T1 MG
BULK T2 MG
BULK T3 MG
BULK CL2 MG

[COEFFICIENTS]

CONSTANT k1 12.96
CONSTANT k2 10.6
CONSTANT k3 7.65

[PIPES]

RATE T1 0

RATE T2 0

RATE T3 0

RATE CL2 -(k1*T1 +k2*(1-T1-T3) + k3*(1-T1-T2))*CL2

[QUALITY]
NODE A CL2 20
NODE B CL2 20
NODE C CL2 20
NODE C T1 1.0

[REPORT]

NODES ALL
SPECIE CL2 YES
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ANEXO C — Arquivos .msx das simulacdes “Oxidagdo, transferéncia de massa e

adsorcao do arsénio”.
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Anexo C.1 Arquivo .msx da simulacdo “Falha no sistema de remocdo de arsénio — alta concentra¢do de arsénio

total na rede”

[OPTIONS]
AREA_UNITS FT2
RATE_UNITS HR
SOLVER RKS5
TIMESTEP 360
RTOL  0.001

ATOL  0.0001

[SPECIES]

BULK A3 UG
BULK A5 UG
BULK AS5w UG
WALL ASs UG
BULK NH2CL MG
BULK AsTot UG

[COEFFICIENTS]
CONSTANT Ka 10.0
CONSTANT Kb 0.50
CONSTANT Smax 50
CONSTANT K1 5.0
CONSTANT K2 1.0

[TERMS]

Kf  (1.6e-4*Re”0.88/D)
Ks KI1/K2

LPERCF 28.316

136



[PIPES]

RATE A3
RATE A5
RATE AS5w
RATE NH2CL
EQUIL A5s
FORMULA

[TANKS]

-Ka*A3*NH2CL

Ka*A3*NH2CL - LPERCF*Kf*Av*(AS - A5w)
LPERCF*Kf*Av*(AS - A5w) - Av¥(K1*(Smax-AS5s)*ASw - K2*AS5s)
-Kb*NH2CL

Smax*Ks*AS5w/(1.0 + Ks*AS5w) - ASs

AsTot A3+AS

RATE A3 -Ka*A3*NH2CL
RATE A5 Ka*A3*NH2CL

RATE A5w 0

RATE NH2CL -Kb*NH2CL
FORMULA AsTot A3+AS5

[QUALITY]
NODE 9 A3
NODE 9 A5

NODE 9 AsTot
NODE 9 NH2CL

[REPORT]
NODES ALL
LINK ALL
SPECIE A3
SPECIE A5
SPECIE A5s
SPECIE ASw
SPECIE NH2CL
SPECIE AsTot

86

2894
2980
3.0

YES
YES
YES
YES
YES
YES
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Anexo C.2 Arquivo .msx da simulagdo “Concentragdo de arsénio dentro dos limites estabelecidos”

[OPTIONS]
AREA_UNITS FT2
RATE_UNITS HR
SOLVER RKS5
TIMESTEP 360
RTOL  0.001
ATOL  0.0001

[SPECIES]

BULK A3 UG
BULK A5 UG
BULK A5w UG
WALL AS5s UG
BULK NH2CL MG
BULK AsTot UG

[COEFFICIENTS]

CONSTANT Ka 10.0
CONSTANT Kb 0.50
CONSTANT Smax 50
CONSTANT K1 5.0
CONSTANT K2 1.0

[TERMS]

Kf  (1.6e-4*Re’0.88/D)
Ks KI/K2

LPERCF 28.316

[PIPES]
RATE A3 -Ka*A3*NH2CL
RATE A5 Ka*A3*NH2CL - LPERCF*Kf*Av*(AS - A5w)
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RATE AS5w LPERCF*Kf*Av*(AS - ASw) - Av¥(K1*(Smax-AS5s)*ASw - K2*AS5s)

RATE NH2CL -Kb*NH2CL
EQUIL AS5s Smax*Ks*A5w/(1.0 + Ks*A5w) - ASs
FORMULA AsTot A3+AS5

[TANKS]

RATE A3 -Ka*A3*NH2CL
RATE A5 Ka*A3*NH2CL
RATE A5w 0

RATE NH2CL -Kb*NH2CL
FORMULA AsTot A3+A5

[QUALITY]
NODE 9 A3 1.0
NODE 9 AS 3.0

NODE 9 AsTot 4.0
NODE 9 NH2CL 3.0

[REPORT]

NODES ALL

LINK  ALL

SPECIE A3 YES
SPECIE A5 YES
SPECIE AS5s YES
SPECIE A5w YES
SPECIE NH2CL YES
SPECIE AsTot YES

Anexo C.3 Arquivo .msx da simulagdo “Falha no sistema de remogado de arsénio durante um periodo determinado”

[OPTIONS]
AREA_UNITS FT2
RATE_UNITS HR
SOLVER RKS5
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TIMESTEP 360
RTOL  0.001
ATOL  0.0001

[SPECIES]

BULK A3 UG
BULK A5 UG
BULK A5w UG
WALL AS5s UG
BULK NH2CL MG
BULK  AsTot UG

[COEFFICIENTS]

CONSTANT Ka 10.0
CONSTANT Kb 0.50
CONSTANT Smax 50
CONSTANT K1 5.0
CONSTANT K2 1.0

[TERMS]

Kf  (1.6e-4*Re”0.88/D)
Ks KI/K2

LPERCF 28.316

[PIPES]
RATE A3 -Ka*A3*NH2CL
RATE AS Ka*A3*NH2CL - LPERCF*Kf*Av*(AS - A5w)
RATE AS5w LPERCF*Kf*Av*(AS - A5w) - Av¥*(K1*(Smax-ASs)*ASw - K2*AS5s)
RATE NH2CL -Kb*NH2CL
EQUIL ASs Smax*Ks*ASw/(1.0 + Ks*AS5w) - ASs

FORMULA AsTot A3+AS5

[TANKS]
RATE A3 -Ka*A3*NH2CL
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RATE A5 Ka*A3*NH2CL
RATE A5w 0

RATE NH2CL -Kb*NH2CL
FORMULA AsTot A3+AS5

[SOURCES]

MASS  9AsTot 2980
MASS 9 AS
MASS 9 A3
[PATTERNS]

P1 0.0 0.0
P1 0.0 0.0
P1 0.0 0.0
P1 0.0 0.0
P1 0.0 0.0
P1 0.0 0.0
P1 0.0 0.0
P1 0.0 0.0
[QUALITY]

NODE 9 NH2CL 3.0

[REPORT]
NODES ALL
LINK ALL
SPECIE A3
SPECIE AS
SPECIE AS5s
SPECIE ASw
SPECIE AsTot

P1
2894
86

YES
YES
YES
YES
YES

P1
P1

100
0.0
0.0
0.0
0.0
0.0
0.0
0.0

100
0.0
0.0
0.0
0.0
0.0
0.0
0.0

100
0.0
0.0
0.0
0.0
0.0
0.0
0.0

141

100
0.0
0.0
0.0
0.0
0.0
0.0
0.0



ANEXO D - Arquivos .msx das simulagdes “Recrescimento Bacteriano com

Inibigao de cloro”

142



Anexo D.1 Arquivo .msx da simulagdo “Operag¢do normal da rede”

[OPTIONS]
AREA_UNITS CM2
RATE_UNITS HR
SOLVER  RKS5
TIMESTEP 300

[SPECIES]

BULK CL2 MG
BULK S MG
BULK Xb UG
WALL Xa UG
BULK Nb log(N)
WALL Na log(N)

[COEFFICIENTS]
CONSTANT Kb 0.05
CONSTANT CL2C 0.20
CONSTANT CL2Tb 0.03
CONSTANT CL2Ta 0.10
CONSTANT MUMAXb 0.20
CONSTANT MUMAXa 0.20
CONSTANT Ks  0.40
CONSTANT Kdet 0.03
CONSTANT Kdep 0.08
CONSTANT Kd  0.06
CONSTANT Yg  0.15

[TERMS]

Ib EXP(-STEP(CL2-CL2Tb)*(CL2-CL2Tb)/CL2C)
Ia EXP(-STEP(CL2-CL2Ta)*(CL2-CL2Ta)/CL2C)
MUb MUMAXb*S/(S+Ks)*Ib

MUa MUMAXa*S/(S+Ks)*Ia
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[PIPES]

RATE CL2 -Kb*CL2

RATE S -(MUa*Xa*Av+ MUb*Xb)/Yg/1000

RATE Xb (MUb-Kd)*Xb + Kdet*Xa*U*Av - Kdep*Xb
RATE Xa (MUa-Kd)*Xa - Kdet*Xa*U + Kdep*Xb/Av
FORMULA Nb LOG10(1.0e6*Xb)

FORMULA Na LOG10(1.0e6%Xa)

[TANKS]

RATE CL2 -Kb*CL2

RATE S -MUb*Xb/Yg/1000
RATE Xb (MUb-Kd)*Xb
FORMULA Nb LOG10(1.0e6%Xb)

[QUALITY]

GLOBAL Xb 0.1
GLOBAL Xa 1
GLOBAL S 0.4
NODE 9 CL2 2.0

[REPORT]
NODES ALL
LINKS ALL
SPECIE CL2 YES
SPECIES YES
SPECIE Xb YES
SPECIE Xa YES
SPECIE Nb YES
SPECIE Na YES
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Anexo D.2 Arquivo .msx da simulagdo “Falha no sistema”

[OPTIONS]
AREA_UNITS CM2
RATE_UNITS HR
SOLVER  RKS5
TIMESTEP 300

[SPECIES]

BULK CL2 MG
BULK S MG
BULK Xb UG
WALL Xa UG
BULK Nb log(N)
WALL Na log(N)

[COEFFICIENTS]
CONSTANT Kb 0.05
CONSTANT CL2C 0.20
CONSTANT CL2Tb 0.03
CONSTANT CL2Ta 0.10
CONSTANT MUMAXb 0.20
CONSTANT MUMAXa 0.20
CONSTANT Ks  0.40
CONSTANT Kdet 0.03
CONSTANT Kdep 0.08
CONSTANT Kd  0.06
CONSTANT Yg  0.15

[TERMS]

Ib EXP(-STEP(CL2-CL2Tb)*(CL2-CL2Tb)/CL2C)
Ia EXP(-STEP(CL2-CL2Ta)*(CL2-CL2Ta)/CL2C)
MUb MUMAXb*S/(S+Ks)*Ib

MUa MUMAXa*S/(S+Ks)*Ia
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[PIPES]

RATE CL2 -Kb*CL2

RATE S -(MUa*Xa*Av+ MUb*Xb)/Yg/1000

RATE Xb (MUb-Kd)*Xb + Kdet*Xa*U*Av - Kdep*Xb
RATE Xa (MUa-Kd)*Xa - Kdet*Xa*U + Kdep*Xb/Av
FORMULA Nb LOG10(1.0e6*Xb)

FORMULA Na LOG10(1.0e6%Xa)

[TANKS]

RATE CL2 -Kb*CL2

RATE S -MUb*Xb/Yg/1000
RATE Xb (MUb-Kd)*Xb
FORMULA Nb LOG10(1.0e6%Xb)

[QUALITY]

GLOBAL Xb 0.1

GLOBAL Xa 1.0

GLOBAL S 0.4

NODE 9 CL2 2.0

[SOURCE]

;Injecdo de 10e6 mg/minuto de Bactérias livres no né 11
MASS 11 Xb 10e6 P1
[PATTERNS]

;Um padrio de injecdo de 9 horas durante um periodo de tempo de 48 horas.
P1 0.0 1.0 1.0 1.0 1.0
Pl 1.0 1.0 1.0 1.0 1.0
P1 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
Pl 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
P1 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
P1 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
P1 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
P1 0.0 0.0 0.0 0.0 0.0
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[REPORT]
NODES ALL
LINKS ALL
SPECIE CL2 YES
SPECIES YES
SPECIE Xb YES
SPECIE Xa YES
SPECIE Nb YES
SPECIE Na YES
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ANEXO E — Arquivos .msx das Simulacdes “Decomposi¢do da cloramina”
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Anexo E.1 Arquivo .msx da simulagdo “Influéncia do pH na decomposi¢ao da monocloramina”

Anexo E.1.1 Simulagdo A

[OPTIONS]
RATE_UNITS HR
SOLVER  ROS2
COUPLING NONE
TIMESTEP 300

RTOL 0.0001
ATOL 0.0001
[SPECIES]

BULK HOCL MOLES
BULK NH3 MOLES
BULK NH2CL MOLES
BULK NHCL2 MOLES
BULK I  MOLES
BULK OCL MOLES
BULK NH4 MOLES
BULK ALK MOLES
BULK TOC MOLES
BULK H MOLES
BULK OH MOLES
BULK CO3 MOLES
BULK HCO3 MOLES
BULK H2CO3 MOLES

[COEFFICIENTS]
PARAMETER kI 1.5¢10
PARAMETER k2 7.6e2
PARAMETER k3 1.0¢6
PARAMETER k4 2.3e-3
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PARAMETER k6 2.2e8
PARAMETER k7 4.0e5
PARAMETER k8 1.0e8
PARAMETER k9 3.0e7
PARAMETER k10 55.0

PARAMETER  kDOCI1 3.0e4
PARAMETER  kDOC2 6.5e5
CONSTANT S1 0.02
CONSTANT S2 050

[TERMS]

k5 (2.5¢7*H) + (4.0e4*H2CO3) + (800*HCO3)
al  k1*HOCL*NH3

a2 k2*NH2CL

a3 k3*HOCL*NH2CL

a4 k4*NHCL2

a5 k5*NH2CL*NH2CL

a6 k6*NHCL2*NH3*H

a7 k7*NHCL2*OH

a8  k8*I*NHCL2

a9  k9*I*NH2CL

al0 k10*NH2CL*NHCL2

all kDOCI1*S1*TOC*NH2CL
al2 kDOC2*S2*TOC*HOCL

[PIPES]

RATE HOCL -al +a2-a3+a4+a8-al2

RATE NH3 -al+a2+a5-a6+all

RATE NH2CL al-a2-a3+a4-a5+a6-a9-al0—all
RATE NHCL2 a3-a4+a5-a6-a7-a8-all

RATE 1 a7-a8-a9

RATE H 0

RATE ALK 0
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RATE TOC 0

EQUIL OCL H*OCL - 3.16E-8*HOCL
EQUIL NH4 H*NH3 - 5.01E-10*NH4

EQUIL CO3  H*CO3 - 5.01E-11¥*HCO3
EQUIL H2CO3 H*HCO3 - 5.01E-7*H2CO3
EQUIL HCO3 ALK -HCO3-2*CO3-OH+H
EQUIL OH  H*OH - 1.0E-14

[QUALITY]

GLOBAL ALK 0.004
GLOBAL H 1E-8
GLOBAL NH2CL  3.05e-5
[REPORT]

NODES 11 22 32 2
SPECIE NH3 YES 10

SPECIE NH2CL YES 10

SPECIE NHCL2 YES 10

Anexo E.1.2 Simulacdo B
[OPTIONS]

RATE_UNITS HR
SOLVER  ROS2
COUPLING NONE
TIMESTEP 300
RTOL 0.0001
ATOL 0.0001

[SPECIES]

BULK HOCL MOLES
BULK NH3 MOLES
BULK NH2CL MOLES
BULK NHCL2 MOLES
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BULK
BULK
BULK
BULK
BULK
BULK
BULK
BULK
BULK
BULK

I  MOLES
OCL MOLES
NH4 MOLES
ALK MOLES
TOC MOLES
H MOLES
OH MOLES
CO3 MOLES
HCO3 MOLES
H2CO3 MOLES

[COEFFICIENTS]

PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER

PARAMETER
PARAMETER
CONSTANT
CONSTANT

[TERMS]

kl 1.5e10
k2 7.6e-2
k3 1.0e6
k4 2.3e-3
k6 2.2e8
k7 4.0e5
k8 1.0e8
k9  3.0e7
k10 55.0

kDOC1 3.0e4
kDOC2 6.5e5
S1 0.02
S20.50

k5 (2.5¢7*H) + (4.0e4*H2CO3) + (800*HCO3)
al k1*HOCL*NH3

a2 k2*NH2CL

a3 k3*HOCL*NH2CL

a4  k4*NHCL2

a5 k5*NH2CL*NH2CL
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a6 k6*NHCL2*NH3*H

a7 k7*NHCL2*OH

a8  k8*I*NHCL2

a9 k9*I*NH2CL

al0 k10*NH2CL*NHCL2

all kDOC1*S1*TOC*NH2CL
al2 kDOC2*S2*TOC*HOCL

[PIPES]

RATE HOCL -al +a2-a3+a4+a8—al2
RATE NH3 -al+a2+a5-a6+all

RATE NH2CL al-a2-a3+a4-a5+a6-a9-al0—all

RATE NHCL2 a3-a4+a5-a6-a7-a8-all

RATE 1 a7 -a8-a9

RATE H 0

RATE ALK O

RATE TOC 0

EQUIL OCL H*OCL - 3.16E-8*HOCL
EQUIL NH4 H*NH3 - 5.01E-10*NH4
EQUIL CO3  H*CO3 -5.01E-11*HCO3

EQUIL H2CO3 H*HCO3 - 5.01E-7*H2CO3
EQUIL HCO3 ALK-HCO3-2*CO3 -OH +H

EQUIL OH  H*OH - 1.0E-14

[QUALITY]
GLOBAL
GLOBAL
GLOBAL

[REPORT]

NODES 11 22
SPECIE NH3 YES
SPECIE NH2CL YES
SPECIE NHCL2 YES

ALK 0.004
H 1E-4
NH2CL  3.05e-5

32 2
10
10
10
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Anexo E.2 Arquivo .msx da simulagdo “Anélise da decomposi¢ao da monocloramina na presenga de catalisador”

Anexo E.2.1 Simulagdo C

[OPTIONS]
RATE_UNITS HR
SOLVER  ROS2
COUPLING NONE
TIMESTEP 300

RTOL 0.0001
ATOL 0.0001
[SPECIES]

BULK HOCL MOLES
BULK NH3 MOLES
BULK NH2CL MOLES
BULK NHCL2 MOLES
BULK I  MOLES
BULK OCL MOLES
BULK NH4 MOLES
BULK ALK MOLES
BULK TOC MOLES
BULK H MOLES
BULK OH MOLES
BULK CO3 MOLES
BULK HCO3 MOLES
BULK H2CO3 MOLES

[COEFFICIENTS]
PARAMETER kI 1.5¢10
PARAMETER k2 7.6e2
PARAMETER k3 1.0¢6
PARAMETER k4 233
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PARAMETER k6 2.2e8
PARAMETER k7 4.0e5
PARAMETER k8 1.0e8
PARAMETER k9 3.0e7
PARAMETER k10 55.0
PARAMETER  kDOCI1 3.0e4
PARAMETER  kDOC2 6.5e5
CONSTANT S10.02
CONSTANT S2 0.50

[TERMS]

k5 (2.5¢7*H) + (4.0e4*H2CO3) + (800*HCO3)
al k1*HOCL*NH3

a2 k2*NH2CL

a3 k3*HOCL*NH2CL

a4  k4*NHCL2

a5 k5*NH2CL*NH2CL

a6 k6*NHCL2*NH3*H

a7 k7*NHCL2*OH

a8  k8*I*NHCL2

a9 k9*I*NH2CL

al0  k10*NH2CL*NHCL2

all kDOCI1*S1*TOC*NH2CL
al2 kDOC2*S2*TOC*HOCL

[PIPES]

RATE HOCL -al +a2-a3+a4+a8-al2

RATE NH3 -al+a2+a5-a6+all

RATE NH2CL al-a2-a3+a4-a5+a6-a9-al0—all
RATE NHCL2 a3-a4+a5-a6-a7-a8-al0

RATE 1 a7-a8-a9

RATE H 0

RATE ALK O

RATE TOC 0
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EQUIL OCL H*OCL - 3.16E-8*HOCL
EQUIL NH4 H*NH3 - 5.01E-10¥*NH4

EQUIL CO3  H*CO3 -5.01E-11*HCO3
EQUIL H2CO3 H*HCO3 - 5.01E-7¥H2CO3
EQUIL HCO3 ALK-HCO3-2*CO3 -OH +H
EQUIL OH  H*OH - 1.0E-14

[QUALITY]
GLOBAL ALK 0.004
GLOBAL H 2.5e-7
GLOBAL NH2CL  5e-4
GLOBAL HCO3 0.04
[REPORT]
NODES 11 22 32 2
SPECIE NHCL2 YES 10

SPECIE NH2CL YES 10

Anexo E.2.2 Simulacdo D

[OPTIONS]
RATE_UNITS HR
SOLVER  ROS2
COUPLING NONE
TIMESTEP 300

RTOL  0.0001
ATOL  0.0001
[SPECIES]

BULK HOCL MOLES
BULK NH3 MOLES
BULK NH2CL MOLES
BULK NHCL2 MOLES
BULK I  MOLES
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BULK
BULK
BULK
BULK
BULK
BULK
BULK
BULK
BULK

OCL MOLES
NH4 MOLES
ALK MOLES
TOC MOLES
H  MOLES
OH MOLES
CO3 MOLES
HCO3 MOLES
H2CO3 MOLES

[COEFFICIENTS]

PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
PARAMETER
CONSTANT

CONSTANT

[TERMS]

kl 1.5el10

k2 7.6e-2

k3 1.0e6

k4 2.3e-3

k6 2.2e8

k7 4.0e5

k8 1.0e8

k9 3.0e7

k10 55.0

kDOC1 3.0e4

kDOC2 6.5e5
S1 0.02
S20.50

k5  (2.5¢7*H) + (4.0e4*H2CO3) + (800*HCO3)
al k1*HOCL*NH3

a2 k2*NH2CL

a3 k3*HOCL*NH2CL

a4  k4*NHCL2

a5 k5*NH2CL*NH2CL

a6 k6*NHCL2*NH3*H

a7 k7*NHCL2*OH

157



a8  k8*I*NHCL2

a9 k9*I*NH2CL

al0 k10*NH2CL*NHCL2

all kDOC1*SI1*TOC*NH2CL
al2 kDOC2*S2*TOC*HOCL

[PIPES]

RATE HOCL -al +a2-a3+a4+a8-al2
RATE NH3 -al +a2+a5-a6+all

RATE NH2CL al-a2-a3+a4-a5+a6-a9-al0—all
RATE NHCL2 a3-a4+a5-a6-a7-a8-al0
RATE 1 a7 -a8-a9

RATE H 0

RATE ALK 0

RATE TOC 0

EQUIL OCL H*OCL - 3.16E-8*HOCL
EQUIL NH4 H*NH3 - 5.01E-10*NH4

EQUIL CO3  H*CO3 - 5.01E-11¥*HCO3
EQUIL H2CO3 H*HCO3 - 5.01E-7*H2CO3
EQUIL HCO3 ALK-HCO3-2*CO3-OH +H
EQUIL OH  H*OH - 1.0E-14

[QUALITY]

GLOBAL ALK 0.004
GLOBAL H 2.5¢-7
GLOBAL NH2CL ~ Se-4
GLOBAL HCO3 0.1
[REPORT]

NODES 11 22 32 2
SPECIE NHCL2 YES 10

SPECIE NH2CL YES 10
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