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Resumo

Este trabalho tem por objetivo a implanta¢do de uma técnica para estimativa simultanea dos
parametros hidrdulicos e de transporte de solutos em solos, visando a aplicacdo em simulagdo
computacional de migracdo de contaminantes. Foi selecionado um aparato experimental para a
realizagdo do experimento de transporte de soluto em colunas, assim como o codigo Hydrus-1D
para estimativa de parametros através da Técnica de Levenberg-Marquard. Para testar o método
foi utilizado um solo arenoso ndo-reativo. Com esse material foram estimados o contetido de dgua
de saturacdo 6y, a condutividade hidraulica de saturagdo K; e o coeficiente de dispersdo D. Foram
testadas quatro estratégias para a estimativa onde os parametros foram estimados simultaneamente
e separadamente em ordens diversas. As estratégias que fazem a estimativa dos parametros sepa-
radamente apresentaram melhores resultados. Foi avaliada também a influéncia das dimensdes das
colunas nos resultados experimentais e nos resultados das estimativas, demonstrando que colunas
de menor comprimento apresentam resultados melhores e que houve uma varia¢do nos resultados
devido a variagdo no diametro, o que estd em desacordo com o modelo unidimensional utilizado.
Em seguida amostras de solo da mina de uranio de Caldas foram testadas. Para este material foram
estimados 0os mesmos parametros anteriores mais o coeficiente de distribuicao K;. Os valores es-
timados para os pardmetros com o solo da mina de uranio apresentaram pequenos desvios-padrao,

caracterizando boas estimativas.

Palavras Chave: mina de uranio, aparato experimental, experimento em coluna, pardmetros hi-

draulicos, Hydrus-1D, estimativa de parametros, Levenberg-Marquardt.
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Abstract

The objective of this work is to implement a technique for the simultaneous estimation of hy-
draulic and transport parameters of soils, aiming at the application on computational simulation of
contaminant migration. An adequate experimental apparatus was selected for the solute transporte
experiment in small columns. The software Hydrus-1D was selected as the simulation software
capable of estimating the parameters through the Levenberg-Marquardt Technique. For the imple-
mentation of the methodology a non-reactive sandy soil was used. The saturation water content 6,
the saturation hydraulic conductivity K and the dispersion coefficient D were estimated for this ma-
terial. Four approaches were tested, including simultaneous and sequential estimations in various
orders. The sequential estimation resulted in better results. The influence of the dimensions of the
columns on the experimental and estimation results was also evaluated, demonstrating that columns
with smaller high results in better estimations and that the diameter variations resulted in variation
of the behavior, in disagreement with the unidimensional model used. Next, soil samples extracted
from de Caldas uranium mine were used for the estimation of the same parameters together with
the distribution coefficient K;. Values for the estimated parameters with the soil samples from the

uranium mine showed small standard deviations, characterizing good estimations.

Key Words: uranium mine, pyrite, experimental apparatus, column experiment, hydraulic parame-

ters, Hydrus-1D, parameter estimation, Levenberg-Marquardt.



Lista de Figuras

1.1
1.2
1.3

3.1

4.1
4.2
4.3
4.4
4.5

4.6
4.7
4.8
4.9

5.1
5.2
53
54
5.5
5.6
5.7
5.8
59
5.10

Esquema das fases realizadas neste trabalho. . . . . . . ... .. ... ... ..

Mapa esquemdticoda dreada INB Caldas. . . . . ... ... ... ... .... 6
Fotografia de satélite da INB Caldas (Fonte: GoogleMaps. Modificado pela

AULOTA). . . . . v v e e e e e e e e 7
Desenho esquematico para experimento de transporte de soluto. . . . . . . . .. 24
Desenho esquematico do equipamento de lixiviacdo em coluna. . . . . . . . . . 41
Fotografia da colunadesmontada. . . . . . .. ... ... ... ......... 43
Fotografia do experimento de lixiviagdoem coluna. . . . . . .. ... ... .. 45
Desenho esquemadtico do sistema de lavagem do solo arenoso. . . . . . . . ... 49

Fotografia de satélite da INB Caldas com a localizacdo dos pontos de coleta.

(Fonte: GoogleMaps. Modificado pelaautora.) . . . . . ... ... .. ... .. 50
Fotografia da coleta de solo para determinagao da densidade aparente. . . . . . . 52
Fotografia do enchimentodacoluna. . . . . ... .. ... ........... 57
Desenho esquematico do procedimento de saturacdo da coluna. . . . . . . . .. 58
Fotografia do procedimento de saturagdo dacoluna. . . . . . .. ... ... .. 59
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia 1. . . . 70
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia2. . . . 71
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia 3. . . . 72
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia4. . . . 73
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia 1. . . . 78
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia2. . . . 79
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia 3. . . . 80
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia4. . . . 81
Resultados para o solo do Ponto AdaINB Caldas. . . . .. ... ... ..... 86
Resultados para o solodo Ponto BdaINB Caldas. . . . . . ... ... ..... 87

X1



5.11
5.12
5.13

Al

Resultados para o solodo Ponto CdaINB Caldas. . . . . .. .. ... ..... 88
Resultados para o solodo Ponto DdaINB Caldas. . . . . . ... ... ... .. 88
Resultados para o solo do Ponto Eda INB Caldas. . . . . . ... ... ..... 89
Esquema de uma tipica curva de retencdode 4gua. . . . . . . . . .. ... ... 101

Xii



Lista de Tabelas

3.1

4.1
4.2
4.3
4.4

4.5
4.6
4.7
4.8

5.1
5.2
53
54
5.5
5.6
5.7
5.8
59
5.10
5.11
5.12

Parametros de interesse para estudos de migracdo de contaminantes em solos.

Faixas de granulometria para o solo arenoso. . . . . . . . .. .. .. ... ...
Coordenadas geodésicas e UTM dos pontos de coleta. . . . . . . ... ... ..
Massa de solo seca e densidade aparente para o solo nos pontos de coleta. . . . .
Resultado da andlise granulométrica (sem defloculante) das amostras de solo da

INB Caldas. . . . . . . . . e
Resultado da anélise mineralégica das amostras de solo da INB Caldas. . . . . .
Resultado da anélise quimica das amostras de solo da INB Caldas. . . . . . ..
Parametros estimados para o solo arenoso e para o solo da INB Caldas. . . . . .

Estratégias de estimativas de parametros utilizando o Hydrus-1D. . . . . . . ..

Dados dos ensaios experimentais e de estimativa realizados com solo arenoso.

Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia 1. . . .
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia 2. . . .
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia 3. . . .
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia 4. . . .
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia 1. . . .
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia 2. . . .
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia 3. . . .
Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia 4. . . .
Dados dos ensaios realizados com soloda INB Caldas. . . . . . . ... ... ..
Parametros estimados para as amostras de solo da INB Caldas. . . .. ... ..

Parametros estimados para as amostras de solo da INB Caldas. . . . ... ...

Xiil

30

48



Lista de Simbolos, Abreviacoes e Siglas

Letras Latinas

Minusculas

AL STAES

=

Maiusculas

TROIXIoAAXRTTOOL AR

altura da coluna de liquido

conectividade de poro

indice de distribui¢do do tamanho de poros
vetor densidade de fluxo

coordenada temporal

coordenada espacial

area da secdo transversal da coluna
concentracdo do soluto na solugdo
concentracdo do soluto na solucdo de deslocamento
concentracdo do soluto no efluente da coluna
coeficiente de dispersdao

nimero de medidas no tempo

condutividade hidrdulica

condutividade hidrdulica de saturacao
coeficiente de distribui¢ao

comprimento da coluna

nimero de posi¢des de medida

J-€ésimo parametro estimado

vazao volumétrica de solucdo

coeficiente de retardamento

X1V

[cm]
[adimensional]
[adimensional]
[cm minuto™ 1]
[minutos]

[cm]

[cm?]

[moles dm™3 ]
[moles dm—3 ]
[moles dm 3]
[cm? minuto ]
[-]

[cm minuto™!]
[cm minuto™!]
[em ™2 g]

[cm]

[-]

[-]

[cm? por minuto]

[adimensional]



S
Swo

Negrito

C(P)
P

J

Y
cov(P)

termo de sumidouro

norma dos minimos quadrados

[s~1]

[moles dm—3]2

vetor de concentragdes calculadas com os pardmetros estimados

vetor de parametros estimados
matriz de sensibilidade
vetor de concentragdes medidas

matriz de covariancia dos parametros estimados

Letras Gregas

o pressao de borbulhamento
B angulo entre a direcdo do fluxo e o eixo vertical
€ tolerancia utilizada nos critérios de parada
0 contetddo volumétrico de 4gua no meio poroso
0, conteudo residual de dgua
0, conteido volumétrico de d4gua no meio poroso, na
condicdo de saturacdo hidrdulica
u parametro de relaxacao
\ velocidade média de poros
Pb densidade aparente do meio poroso
op; desvio-padrdo do pardmetro estimado P;
oy potencial total da solugdo
Superescritos
k indica a iteragdo atual
T indica o transposto da matriz

XV

[em™']
[graus]

[-]

[cm? cm ™3]
[cm3 cm’3]

[em3 cm ™3]

[-]

[cm minuto™ 1]
[gem ™3]

[-]

[cm]



Abreviacoes

IOR
GOR
PE4
PES8

Siglas

AIEA
CNEN
CONAMA
IBAMA

INB
MCT
UFMG
UFPE
UFRJ

CDTN
DPD
IRD
LAPOC

taxa intrinseca de oxidagao
taxa global de oxidacdo
pilha de estéreis nimero 4

pilha de estéreis nimero 8

Agéncia Internacional de Energia Atomica
Comissao Nacional de Energia Nuclear
Conselho Nacional do Meio Ambiente
Instituto Brasileiro do Meio Ambiente

e dos Recursos Naturais Renovaveis
Industrias Nucleares do Brasil S.A.
Ministério de Ciéncia & Tecnologia
Universidade Federal de Minas Gerais
Universidade Federal de Pernambuco

Universidade Federal do Rio de Janeiro

Orgaos da Comissio Nacional de Energia Nuclear

Centro de Desenvolvimento da Tecnologia Nuclear
Diretoria de Pesquisa e Desenvolvimento da CNEN
Instituto de Radioprotecdo e Dosimetria

Laboratério de Pogos de Caldas

XVi



Sumario

1 Introducao
1.1  Objetivos . . . . . . . e e
1.2 Motivag@o . . . . . . v i e e e e e e e e
1.2.1 LocalizaciodaINB Caldas . . . . . . . .. ... ... ... .. ......
1.2.2 Lavrae tratamentodominério . . . . . . . .. .. ... ... .......

1.2.3  Deposicao de residuos damineragdo . . . . . . .. .. ... ... ... ..

2 Revisao Bibliografica
2.1 Pesquisas realizadasnaINB-Caldas . . . . . ... ... ... ...........
2.2 Experimentos de transporte de soluto . . . . . . ... ... oL

2.3 Estimativade parametros . . . . . . . . . . . ...

3 Fundamentos Tedricos
3.1 Descri¢do dos experimentos de transporte de soluto . . . . . . .. ... ... ...
3.2 Equacionamento para o experimento de transporte de soluto . . . . . . .. .. ..
3.2.1 Movimento da 4gua em meios POrOSOS . . . . . .« v v v b .
3.2.2 Transporte de soluto em meios porosos . . . . . . . . . ... ... ..
3.3 Estimativa de parametros pelo método de Levenberg-Marquardt . . . . . . . . ..
33.1 Meétododesolugao . . . . . . . . ...
3.3.2 Andliseestatistica. . . . . . . .. ...

3.3.3 Projeto 6timo do experimento . . . . . . ... ...

4 Materiais e Métodos
4.1 Experimento de transporte de soluto . . . . . . .. .. ... L.
4.1.1 Aparatoexperimental . . . . . . . ... L
4.1.2 Materiaisdeestudo . . . . . . ... L e

4.1.2.1 Soloarenoso . . . . . . ... e

11
11
15
21

23
23
25
25
28
30
31
37
38



4122 SolodaINBCaldas . ... ... .................

4.1.3 Realizacdiodoexperimento . . . . . . . . . . ... ...

4.2 Estimativa de parAmetros . . . . . . . . . . ... e e e e e
4.2.1 Caracteristicas do Hydrus-1D . . . . . .. ... ... ... ... .....

4.2.2  Estimativas propostas . . . . . . . . . .o . it e e

Resultados e Discussoes
5.1 Resultados experimentais e de estimativa para solo arenoso . . . . . .. .. .. ..

5.2 Resultados experimentais e de estimativa para o solo da INB Caldas . . . . . . ..

Conclusoes e Sugestoes
6.1 Conclusdes . . . . . . . . e e

6.2 Sugestdes para trabalhos futuros . . . . . ... Lo oo

Referéncias Bibliograficas

A Definicao dos Parametros Hidraulicos e de Transporte

XVviii

67
67
85

92
92
94

95

100



Capitulo 1

Introducao

1.1 Objetivos

O objetivo deste trabalho foi a implantagdo de uma técnica para estimativa de parametros
hidrdulicos de solos e de transporte de solutos em solos através de um procedimento experimental
associado ao uso de ferramentas computacionais A Figural.l apresenta um esquema onde as fases

executadas neste trabalho podem ser melhor compreendidas.

Material Experimento Curvas
de de de
Interesse Transporte Concentragao

> de > do
Soluto Soluto
Tragador em X
Colunas Tempo
|
v
Software
a : de " Dados
Parametros | Simulag¢do | J
Estimados | Computacional|" B N
(Poblema Xperimento
Inverso)

Figura 1.1: Esquema das fases realizadas neste trabalho.



Alguns parametros de interesse do equacionamento relacionado ao movimento de dgua no
solo sd@o: o conteudo residual de dgua no solo (6,), o conteido de saturacao hidraulica (6;), o
parametro empirico pressao de borbulhamento (&), o pardmetro empirico indice de distribuicao
do tamanho de poros (n), a condutividade hidrdulica de saturacio (K) e a conectividade de poro
(1). Com relacdo ao equacionamento do movimento do soluto no solo podem ser destacados: o
coeficiente de dispersdo (D) e o coeficiente de distribui¢ao (K;). Uma descricdo mais detalhada de
cada um deles pode ser vista no Apéndice A.

Os parametros estimados através da técnica implantada neste trabalho serdo utilizados na in-
vestigacao do fendmeno de infiltracao de solutos em solos através de simulagdo computacional. Os
solutos em questdo podem ser substancias quimicas estdveis ou radioativas que em contato com
aquiferos utilizados para aplicagdes de consumo humano podem representar risco a saide da po-
pulacdo. Outra aplicacdo deste estudo € a utilizacdo dos solos estudados como cobertura ou como
barreira impermeabilizante em situacdes onde a infiltracdo de 4gua em materiais depositados repre-
senta um problema ambiental. Nesses casos a 4gua em contato com o material liberaria deste dltimo
substancias quimicas ou radioativas que, novamente, em contato com aquiferos podem representar
risco a saude humana.

O local escolhido como objeto de estudo deste trabalho foi a minerag¢do de uranio desativada
localizada no Planalto de Pocos de Caldas conhecida como INB Caldas (Industrias Nucleares do
Brasil — Caldas) !. Essa mineracio apresenta diversos locais com problemas relativos & contami-
nacdo de dguas decorrentes da deposicdo de residuos da minera¢do. Nesses pontos podem ocorrer
infiltragdes da 4gua contaminada com substancias quimicas e radioativas no solo e essa dgua podera
eventualmente atingir reservatorios de dguas subterraneas.

E no estudo de possiveis impactos de contaminag¢io em dguas subterrdneas que este traba-
lho de pesquisa contribui no desenvolvimento do conhecimento. A determinacdo de pardmetros
hidrdulicos e de transporte de soluto para amostras de solos coletadas em pontos de possivel infil-
tracdo de contaminantes na INB Caldas permite que trabalhos de simulagdo para esses locais sejam
realizados. Esses resultados serdo utilizados como ferramentas de auxilio para a tomada de decisao
relacionada a acdes de prevengdo e de remediacdo de dreas contaminadas.

Este texto foi organizado tendo como objetivo o melhor entendimento por parte do leitor
do trabalho que foi desenvolvido. Para isso o Capitulo 2 apresenta uma revisao bibliografica das
principais dreas de conhecimento envolvidas no trabalho. No Capitulo 3 estdo detalhados os as-
pectos tedricos relacionados ao procedimento experimental utilizado e a ferramenta de estimativa

de parametros aplicada. O Capitulo 4 detalha o aparato experimental e o procedimento experi-

' Antigo Complexo Minero-industrial do Planalto de Pogos de Caldas — CIPC.



mental utilizados, assim como os materiais testados e caracteristicas do cédigo computacional de
simulag@o selecionado. No Capitulo 5 sdo apresentados os resultados obtidos juntamente com as
discussdes pertinentes. Finalmente o Capitulo 6 mostra as conclusdes do trabalho, as discussdes e
sugestoes para trabalhos futuros.

A seguir, na Se¢do 1.2 a motivacao deste trabalho, juntamente com alguns detalhes referentes

ao local selecionado como objeto de estudo sao apresentados.

1.2 Motivacao

A principal motivacao deste trabalho foi o desafio de ordem ambiental que os profissionais
da Comissao Nacional de Energia Nuclear (CNEN) t€ém enfrentado na orientacao e no controle das
atividades de empresas responsaveis pela mineracdo de materiais convencionais (que podem conter
materiais radioativos associados) e da empresa encarregada da extracdo de minérios nucleares no
Brasil que, apds processamento, sdo utilizados como combustivel nas usinas Angra I e Angra II.

Na realizacdo deste trabalho de controle existe uma questdo que precisa ser respondida para
que possiveis problemas ambientais possam ser evitados: o destino que deve ser dado aos residuos
decorrentes das atividades de mineracdo e do processamento dos minérios. E importante notar
que, tanto em mineradoras convencionais quanto na mineracao de materiais nucleares (materiais
que tem por finalidade a geracdo de energia em reatores nucleares, mais especificamente, uranio e
tério), estes residuos podem conter elevadas quantidades de elementos estaveis e radioativos que
podem eventualmente oferecer risco a saide da populagcdo e ao meio ambiente. Vale observar ainda
que a deposicao desses residuos de mineragdo podem representar riscos quando realizada sem que
cuidados com questdes como preparacao do solo sejam consideradas.

Neste contexto é importante ressaltar que a Comissdo Nacional de Energia Nuclear (CNEN)
¢ uma autarquia federal vinculada ao Ministério de Ciéncia e Tecnologia que possui como mis-
sdo “Garantir o uso seguro e pacifico da energia nuclear, desenvolver e disponibilizar tecnologias
nucleares e correlatas, visando o bem estar da populagdo”. Sendo assim, na qualidade de 6rgao
responsdvel pelo planejamento, orientacdo, supervisao e fiscalizacdo, a CNEN tem o dever de es-
tabelecer normas e regulamentos em radioprotecdo® e seguranga nuclear.

Com o intuito de auxiliar a elabora¢do de normas e regulamentos necessarios para 0 processo
de controle, os pesquisadores da CNEN, em conjunto com colaboradores de outras institui¢des

nacionais e internacionais, vém concentrando esforcos no estudo dos comportamentos fisicos e

ZRadioprotecio: conjunto de medidas que visam proteger o ser humano e seus descendentes, assim como o meio
ambiente, contra possiveis efeitos indesejados causados pela radia¢do ionizante.



quimicos relacionados a deposi¢do de residuos em locais ndo preparados previamente e expostos
a intempéries. Até o momento muito j4 foi realizado, ndo apenas pelos pesquisadores da CNEN
e das institui¢des brasileiras, mas também por grupos de pesquisa em outras partes do mundo que
enfrentam o mesmo tipo de desafio. O Laboratério de Pocos de Caldas (CNEN/LAPOC), que € uma
unidade da Diretoria de Pesquisa e Desenvolvimento (DPD) da CNEN e possui enorme interesse
em participar destes trabalhos. Por este motivo, a Coordena¢do do LAPOC deu total e irrestrito
suporte ao desenvolvimento deste trabalho, seja no sentido de aporte de recursos financeiros, seja
na disponibilizacdo da grande estrutura laboratorial ja existente. Nao deixando de lado, € claro, o
tempo de trabalho liberado para que esta pesquisa pudesse ser desenvolvida.

O Brasil conta atualmente com duas usinas que utilizam combustivel nuclear® para a geragio
de energia elétrica. Essas usinas precisam ser abastecidas periodicamente e para que iSso seja pos-
sivel as Industrias Nucleares do Brasil (INB) sdo responsdveis pelo chamado Ciclo do Combustivel
Nuclear, que € composto por uma série de instalacdes responsdveis pela mineracdo do minério de
uranio e seu posterior beneficiamento até a obtencao de pastilhas compostas por UO,.

A lavra e o tratamento do minério de uranio sdo feitos em instalagdes de mineragdo locali-
zadas em dreas previamente identificadas como ricas nesse radionuclideo. No pais existem duas
instalacdes deste tipo: (a) a primeira mineracao de uranio do pais, que estd localizada no Planalto
de Pocos de Caldas e encontra-se atualmente desativada; (b) e uma segunda instalacdo em operacao
que fica no sudoeste do estado da Bahia, no municipio de Caetité, e que tem seu prazo de operagcao
previsto para aproximadamente duas décadas. Essas instalagdes sdo classificadas como nucleares
e, como tal, passam por controle por parte da CNEN no que diz respeito a seguranca nuclear e pelo
IBAMA para questdes ambientais. Entretanto, como foi ressaltado anteriormente, as industrias mi-
neradoras de uma forma geral enfrentam problemas decorrentes dos depdsitos de residuos e isso
também ocorre em mineradoras de uranio.

A INB Caldas era constituida durante seu periodo de operacao por: (a) uma mina a céu aberto
e suas dreas de pilhas de estéreis; (b) instalagdes de tratamento fisico de minério e usina de trata-
mento quimico para extra¢io de uranio por processo hidrometalirgico; (c¢) bacia de rejeitos; (d) e
instalacdes de utilidades e administrativas, destacando-se uma fabrica de dcido sulftirico (CIPRIANI,
2002). Essa unidade foi utilizada para lavra de minério de uranio por aproximadamente 10 anos,
tendo sido desativada para fins de mineragcdo e processamento em meados da década de 1990. Em
um futuro préximo a INB Caldas deverd passar por um processo de remediagdo das dreas contami-
nadas e posterior fechamento da instalagdo. Nesse processo de remediagdo algumas dreas poderdao

ser retornadas para uso irrestrito da populagdo e outras poderao ser liberadas com restri¢do ou nem

3Combustivel nuclear é um elemento metilico composto por varetas que contém pastilhas de UO, (diéxido de
urdnio) feitas com uranio enriquecido.



mesmo serdo liberadas.

Com o objetivo de facilitar o entendimento sobre os desafios que serdo enfrentados no pro-
cesso de remediacdo sdo apresentadas a seguir algumas informacdes relevantes sobre a instala-
cdo (CIPRIANI, 2002).

1.2.1 Localizacio da INB Caldas

A INB Caldas esté situada no Planalto de Pogos de Caldas, regido sudoeste do estado de
Minas Gerais, municipio de Caldas, no local denominado Campo do Cercado. A instalacdo esta
a uma distancia maxima de 30 km das cidades de Andradas, Aguas da Prata, Caldas, Ibitiura de
Minas e Pocos de Caldas. A altitude da regido varia entre 1300 e 1600 m e o clima € caracterizado
como tropical de altitude, com uma estacdo de alta pluviosidade e temperaturas amenas (de outubro
a margo) e outra caracterizada por forte estiagem e temperaturas baixas (de abril a setembro). O
indice pluviométrico médio é de 2000 mm/ano.

A INB Caldas fica situada em uma zona afetada pelos processos de reativagdo vulcanica
ocorridos durante a coloca¢do do macigo. A efetiva atuacdo dos processos de alteracio hidrotermal
sobre a litologia* local promoveu uma acentuada concentracdo de minérios metalicos, minérios de
uranio e molibdénio, além de forte enriquecimento potédssico. Além disso, a instalacao esta locali-
zada sobre o divisor de dguas de duas bacias: a bacia do ribeirdo das Antas e a bacia do rio Verde.
Aguas de ambas as bacias sdo utilizadas para a irrigacdo agricola e para a criacdo de gado. As
aguas do ribeirdo das Antas fluem do reservatério construido para o suprimento da instalacao (que
recebe dguas dos corregos do Cercado, Pitangueiras, das Antas, Cachoeirinha e Aterrado) até a
represa Bortolan, na drea urbana de Pogos de Caldas. O ribeirdo Soberbo e seu afluente, o cérrego
da Consulta, sdo vertentes da bacia do rio Verde que estdo na drea da instalacdo. A Figura 1.2
apresenta um mapa esquemadtico da drea da INB Caldas onde sdo indicados os principais pontos
da instalagc@o, assim como os principais rios e reservatorios de dgua da regido. A Figura 1.3 apre-
senta uma fotografia de satélite e onde € possivel ver a drea da instalac@o e as suas caracteristicas
hidrograficas.

A drea requerida para o empreendimento foi de 3.193 ha dos quais 1.800 ha sdo de propri-
edade da INB. A drea construida da unidade industrial é de 30 mil m? e a 4rea da barragem de
rejeitos € de 23 hectares — dados de Cipriani (2002).

40 termo litologia refere-se ao tipo de rocha. Consiste na descrigio de rochas em afloramento ou amostra de mio,
com base em vdrias caracteristicas tais como a cor, textura, estrutura, composicao mineralégica ou granulometria.
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Figura 1.2: Mapa esquemético da drea da INB Caldas.
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1.2.2 Lavra e tratamento do minério

A mineraliza¢do do uranio foi dividida em trés corpos distintos denominados operacional-
mente corpos A, B e E. Os corpos A e B possuiam impregnacdes de pirita, fluorita, minerais de
uranio, molibdénio e zirconio. Os teores médios de uranio nos corpos A, B e E eram de 660 ppm,
680 ppm e 1000 ppm de U, respectivamente.

A lavra foi feita a céu aberto e o minério lavrado era estocado no patio de alimentacdo do
britador primdrio. O material estéril (com teor de uranio abaixo do teor de corte, que era de 170
ppm de U) era encaminhado até o local previsto para sua deposicdo e deposto em pilhas também
a céu aberto, chamadas de pilhas de estéreis de mineragio®. O minério alimentava o britador
primadrio, que reduzia a granulometria a 25 cm, e era estocados em 8 pilhas classificadas de acordo
com o teor de urdnio solivel®. A seguir uma mistura com o teor de urdnio médio necessario
para processamento era submetido a uma britagem secundéria e depois passava por um moinho de
barras.

O tratamento quimico do minério era feito por lixiviacio’ usando como solvente o 4cido
sulfdrico. Apds a lixiviagdo era feita a separagao sélido-liquido por filtragao. Nesta etapa o residuo
era lavado com dgua para recuperagdo maxima do uranio que tinha sido dissolvido e depois era
repolpado e transferido para a estagdo de tratamento de rejeitos sélidos da usina. A lixivia era
submetida a processos de clarificacdo para retirada das lamas finas e depois oxidada com clorato de
s6dio. As lamas produzidas no clarificador eram também transferidas para a estacdo de tratamento
de rejeitos solidos da usina.

A concentracdo do uranio era feita por extracdo por solventes usando-se baterias de mistura-
dores e decantadores, seguida de precipitacdo de um concentrado de diuranato de amonio (DUA),
conhecido internacionalmente como yellow cake, devido a sua intensa coloracao amarelada. Final-
mente o material era secado e embalado em tambores metélicos. O refinado aquoso da extragdao

por solventes e a dgua da precipitacio do DUA, contendo tragos de urdnio, eram enviados para a

>Segundo Cipriani (2002) o termo pilha de estéreis, ou popularmente bota-fora é usado indistintamente para o
rejeito s6lido da mina, para o material de decapagem, para as pilhas e para o local onde estas pilhas estdo depositadas.

% Ainda segundo Cipriani (2002), o conceito de uranio soltivel usado para o empreendimento é uma das dificuldades
decorrentes do pouco conhecimento do minério na época do projeto, que levaram a uma baixa produtividade. De
acordo com esse conceito, somente seria utilizado na usina minério que apresentasse uma solubilidade de uranio
superior a 170 ppm de U, teor minimo calculado com base numa avalia¢cdo econdmica do processo. Esse conceito foi
desenvolvido apds o inicio da operacdo porque grande parte do urdnio dos corpos A e B estava no reticulo cristalino
do mineral de zirconio e ndo era acessivel ao dcido usado para sua solubilizagdo. Como resultado, foram descartados
nas pilhas de estéreis e bacia de rejeitos quantidades de uranio maiores do que as previstas no projeto. Na pratica, isso
significou processar um minério com teor menor que o previsto.

TLixiviacdo é o processo de extracdo de uma substincia de um sélido através da sua dissolu¢do em um liquido. E
um termo utilizado em varios campos da ci€ncia como na geologia, nas ciéncias do solo, na metalurgia e na quimica.



estacdo de tratamento de rejeitos liquidos da usina.

A mina tinha sido projetada para tratar 2.500 toneladas/dia de minério, totalizando cerca
de 700 mil toneladas/ano de minério com teor de urdnio solivel equivalente a 680 ppm de U,
com producdo prevista de 650 toneladas/ano de DUA (aproximadamente 425 toneladas de U por
ano). Em um total de 11 anos de operacido efetiva foram tratados aproximadamente 2,09 milhoes
de toneladas de minério e produzidos um total de 1.030 toneladas de urdnio. Isto corresponde
a aproximadamente 3 anos de operacio na capacidade instalada. E estimado que a usina, além
dos dias previstos para manutengdo, ficou parada em 73% do tempo de operagdo. Vale observar
que os custos da implantagdo do empreendimento totalizaram US$ 230 milhdes, contabilizados
em 1982 (ano de inicio do funcionamento), distribuidos entre obras civis e decapagem da mina
(US$ 120 milhdes) e constru¢ao da usina (US$ 110 milhdes).

1.2.3 Deposicao de residuos da mineraciao

Como dito anteriormente, os estéreis foram depositados em locais destinados as pilhas de
estéreis. Os pontos principais, sob o ponto de vista ambiental, sdo a pilha de estéreis 4 (PE4) e a
pilha de estéreis 8 (PES). A PE4 ocupa uma 4rea de 56,9 hectares e contém 12,4 milhdes de metros
cubicos de estéril proveniente da atividade de decapagem e da triagem do corpo B, com altura de
talude de 90 metros. A PE8 ocupa uma area de 64,4 hectares e contém 15,0 milhdes de metros
cubicos de estéril também proveniente da decapagem e da triagem dos corpos A e E. Note-se que
uma parte do material de decapagem foi utilizado na construcao de plataformas, vias de acesso e
aterros.

Foram desenvolvidos estudos sobre a estabilidade das pilhas de estéreis e sobre a fundagdo
nas dreas de deposicao, que indicaram nio haver quaisquer problemas que viessem promover ins-
tabilidades e rupturas no aterro. No entanto, os PE4 e PE8 foram depositados sobre o vale e o leito
do cérrego do Consulta e sobre o corrego do Cercado, respectivamente. Segundo Franklin (2007)
foi realizado um trabalho de impermeabilizacdo do PE4 onde o fundo do vale do Cérrego do Con-
sulta antes da deposi¢do da PE4 foi preparado com a construcao de drenos profundos. Trata-se de
um procedimento usual realizado para impedir a ascensdo da dgua no interior da pilha, além de
evitar o contato dessa d4gua com os estéreis e a conseqiiente geracio da drenagem 4cida®. Esse pro-
cedimento pode provocar instabilidade geotécnica. Esses drenos foram constituidos de matacoes

de rochas estéreis recobertos com material de transi¢do (rochas estéreis com granulometria fina) e

8Fenomeno que acontece quando hd o contato de dgua e oxigénio com sulfeto de ferro (FeS,), também conhecido
como pirita. Neste fendmeno acontece a liberacdo de enxofre que juntamente com a 4gua e o oxigénio ird formar dcido
sulftrico.



argilas, impermeabilizando a base da pilha.

Neste ponto um problema importante deve ser levantado: as duas pilhas de estéreis em ques-
tao, PE4 e PES sao constituidas por minérios com baixo teor de uranio, mas que contém o mineral
FeS, em sua formacdo. A pirita é o sulfeto mais comumente responsavel pela ocorréncia de drena-
gens dcidas, pois a reacdo de oxidacao desse sulfeto acontece quando o mesmo € exposto ao contato
com o oxigénio, com a umidade e com agentes biologicos. A dgua infiltrando no material piritoso
dissolve o dcido sulfirico e os compostos metdlicos resultantes do processo de oxidag¢do, dando
origem as altas concentragdes de metais e sulfatos caracteristicas das drenagens dcidas (FRANKLIN,
2007).

Para remediar os efeitos observados, os leitos dos corregos do Consulta e do Cercado foram
desviados e foram construidas bacias para captacdo das dguas de drenagem acida do PE4 e do PES.
As aguas provenientes do PE4 sdo bombeadas para a cava da mina e as do PES8 para a estagdo de
tratamento. Nessa estagdo é feito o tratamento das dguas dcidas para sua neutralizacao, precipitacao
de radionuclideos e metais pesados e para a decantagcdo de sélidos em suspensdo. Nesse processo
€ produzido diuranato de calcio (DUCA) que € deposto na cava da mina. A grande quantidade de
DUCA € uma das principais dificuldades do gerenciamento de rejeitos da instalagao.

Durante o periodo de operacdo da instalacdo, o rejeito sélido da lixiviagdao e as lamas do
clarificador eram tratados e depositados na bacia de rejeitos, assim como os residuos produzidos no
tratamento dos rejeitos liquidos. Na bacia de rejeitos o material s6lido era decantado, ficando retido.
Como na lixiviacdo a pirita € apenas parcialmente oxidada, o rejeito sélido desse mineral quando
depositado na bacia de rejeitos acaba produzindo 4cido sulfurico, responsdvel pela acidificagcdo das
aguas. Para correcao desse problema € adicionada cal na bacia de rejeitos.

A érea reservada para a mina foi de 200 hectares, tendo sido previsto que a drea da cava
da mina no término da vida util da instalacdo seria de 100 hectares. Inicialmente foi prevista
escavacdo da ordem de 85 milhdes de metros ctibicos para produzir 5100 toneladas de urénio.
Em 1983 foi feita uma reavaliagdo da jazida e o projeto de lavra foi redefinido, prevendo-se uma
reducdo da escavacdo para aproximadamente 58 milhdes de metros ctbicos. O teor de corte da
mina foi definido em 170 ppm (partes por milhdo) de uranio solivel e todo material lavrado com
teor inferior a isso foi considerado como estéril, vindo a constituir o rejeito s6lido da mina.

Vale ressaltar que todos os efluentes origindrios tanto das pilhas de estéreis quanto da bacia
de rejeitos que sdo liberados nos corregos da regiado sdo controlados pela CNEN. Dessa forma
garantido-se que as concentracdes dos contaminantes radioativos estdo dentro das normas estipula-

das.
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Capitulo 2
Revisao Bibliografica

Algumas areas de pesquisa que s@o de grande relevancia para o desenvolvimento deste tra-
balho podem ser destacadas. Neste capitulo é apresentada uma revisao bibliografica de trabalhos
coletados para o embasamento tedrico deste trabalho, em cada uma das areas do conhecimento

consideradas relevantes.

2.1 Pesquisas realizadas na INB-Caldas

A INB Caldas continua € assunto de estudo de diversos grupos de pesquisa. Alguns pes-
quisadores dedicaram grande parte dos seus trabalhos ao estudo dessa instalacdo. A seguir sao
apresentados alguns desses trabalhos sobre a instalacdo e sobre a regido onde estd localizada.

Fernandes et al. (1995) realizaram um estudo de compilacio e tratamento estatistico dos
dados de monitoragao fornecidos pela INB e obtidos pela CNEN entre os anos 1982 e 1992, tendo
como objetivo a identificacdo dos pontos que poderiam ser caracterizados como fontes de poluentes
radioativos e estdveis para o meio ambiente. Em suas conclusdes os autores informam que os
resultados obtidos indicam que a bacia de rejeitos € a fonte mais importante de Mn e SOZ_ para o
ambiente. Por outro lado, Al, Fe e U estdo tipicamente associados com a drenagem 4cida das pilhas
de estéreis. Os autores concluem ainda que os métodos adotados pelo operador para o controle da
emissao de poluentes parecem ser adequados, apesar de representarem um problema permanente e
assunto que serd de grande importancia para o trabalho de remediacdo da instalacao.

Num trabalho posterior, Fernandes et al. (1996) descreveram os processos geoquimicos que
governam a mobiliza¢do de metais pesados e de radionuclideos na bacia de rejeitos da INB Caldas,
utilizando os dados de monitoracdo ambiental fornecidos pelo operador. A partir de cdlculos de

dose, foi avaliado um possivel impacto ambiental apés o fechamento da instalagdo, assumindo
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a auséncia de medidas de remediacdo da drea. Apds a andlise dos resultados de avaliacdo de
dose, os autores concluem que agdes permanentes de remediacdo terdo de ser adotadas na fase
de descomissionamento da instalagao.

Fernandes (1997) tratou do fechamento de uma unidade de mineracdo e beneficiamento de
uranio, tomando como estudo de caso a INB Caldas. Inicialmente, o trabalho avaliou os me-
canismos responsaveis pela mobilizacdo dos poluentes radioativos e nao-radioativos a partir das
principais fontes de poluentes para o meio ambiente, no caso as pilhas de estéreis de mineracdo e
a bacia de rejeitos. Em seguida, foram quantificados os impactos resultantes das emissdes de po-
luentes para o meio ambiente em cendrios futuros e foram estabelecidas estratégias de remediagcdo
levando-se em consideracao a reducgado do risco e custos das medidas remediadoras.

No que diz respeito as pilhas de estéreis, o autor estimou que o solo possui uma taxa intrinseca
de oxidacdo (ou taxa de consumo do oxigénio no material da pilha nas condi¢des que se aplicam
aquele material) da ordem de 10~° kg(0,) m—3s~!, implicando na duracdo do processo por um
prazo superior a 500 anos. Nesse caso, o autor concluiu que o recobrimento das pilhas com uma
camada de 1 metro de solo que apresentasse coeficiente de difusio a0 O, no material de 10~ m?s~!
seria a estratégia de remediacdo mais adequada.

Para o cdlculo da taxa intrinseca de oxidagdo, o autor discutiu o conceito de diferentes mode-
los, aplicando o que julgou melhor a partir de algumas hipéteses. De um modo geral, para calcular
a taxa intrinseca de oxidagdo, os modelos levam em conta fatores como temperatura e concentra-
cdo de oxigénio e pirita no interior da pilha, juntamente com condi¢des de contorno apropriadas.
E importante notar que o trabalho se baseou em dados oriundos das drenagens na base da pilha de
estéreis 4 e experimentos realizados em laboratério, visto que ndo se dispunha de informacdes a
respeito da distribui¢do de temperatura e concentracao de oxigénio no interior da pilha do PE4.

O autor salienta que é importante levar em consideracao que a dgua de infiltracdo coletada na
base da pilha € util para se estimar as cargas de contaminantes, mas ndo suficiente para descrever
os processos de geracdo de contaminantes dentro da pilha. Dessa forma, fica clara a falta de infor-
macoes reais sobre teores de elementos quimicos dentro da pilha, assim como dos parametros que
governam os processos de transporte de dgua, soluto e gases no interior da mesma.

Apesar de apresentar alguns dados conclusivos bastante objetivos, o autor elenca uma série de
questionamentos, entre os quais um deles direcionado para a necessidade de se conhecer a distribui-
cdo da pirita no interior da pilha e para a necessidade de se conhecer os mecanismos geoquimicos
envolvidos na mobilizacdo e no transporte de metais e radionuclideos pelas drenagens.

No intuito de conhecer a distribui¢do de pirita e da taxa intrinseca de oxidag¢do no interior

da pilha, o autor executa um experimento de lixiviagdo em coluna, com trés colunas montadas
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com diferentes amostras de material do PE4. Inicialmente foram montadas duas colunas e em
func¢do dos resultados obtidos, mais uma. A aera¢do foi mantida através de um compressor de ar
e a irrigag¢do foi mantida com 4gua destilada na mesma propor¢ao daquela registrada pelo indice
pluviométrico do local. Nas duas primeiras colunas foram acompanhados o pH e a condutividade,
além das concentracdes de ferro, uranio e sulfato nas drenagens. Na terceira coluna, foram também
acompanhadas as concentra¢des de manganés, aluminio, rddio-226 e chumbo-210.

Nas sugestdes para trabalhos futuros, o autor afirma que face aos custos envolvidos nos pro-
gramas de remediacdo da érea, visando o seu fechamento, € razodvel que seja feito um refinamento
das estimativas apresentadas. Dentre diversas dreas que necessitam de maior desenvolvimento, o
autor salienta a elaboragc@o de modelos satisfatorios de fluxo de d4gua através das pilhas de estéril.

Bonotto (1998) realizou uma investigacdo descrevendo a natureza e extensdo das interacoes
num sistema aberto consistindo de 4gua subterranea e perfil de alteracido desenvolvido no depdsito
de tério e terras raras situado no Morro do Ferro, no Planalto de Pogos de Caldas. O autor avaliou
a mobilidade dos radionuclideos no ambiente oxidante superficial a partir de dados quimicos e
das razdes de atividade entre os is6topos de uranio, torio e rddio em amostras de testemunhos de
sondagem e de dguas subterraneas.

Fernandes, Franklin e Veiga (1998) apresentam um estudo voltado para mecanismos geoqui-
micos envolvidos na mobiliza¢do de radionuclideos em pilhas do PE4 decorrentes do fendmeno
de drenagem 4cida. E apresentada também uma avaliacio dos impactos radiolégicos causados por
estes radionuclideos. Vale observar que nesse trabalho os autores consideram a acdo de dguas de-
correntes de intempéries, ndo sendo considerados fatores relativos as dguas subterraneas. Foram
utilizados dados de andlise de coletas de dgua na bacia de contenc¢do Nestor Figueiredo (BNF) e
dados de volume de chuva fornecidos pela INB e obtidos pelo Instituto de Radioprotec@o e Dosi-
metria da CNEN (IRD), além de resultados obtidos em um experimento de lixiviacdo em coluna.
Sdo calculadas a taxa global de oxidagdo (GOR) e a taxa intrinseca de oxidacdo (IOR) do PE4 a
partir de algumas suposicdes relativas a procedéncia da dgua de drenagem do PE4 e a valores de
parametros tais como o coeficiente de difusdo do material. De forma geral, esse trabalho afirma
que a contaminacao por uranio seria 0 maior problema ambiental relativo ao PE4 e sugere que esse
radionuclideo seja recuperado da dgua coletada através de um processo com resina de troca idnica.
No entanto, os autores ressaltam nas conclusdes que fatores como a presenga de Al, Mn e o baixo
valor de pH sugerem que devera ser realizado um tratamento permanente dos efluentes do PE4.

O trabalho de Veiga, Amaral e Fernandes (1998) apresentou uma avaliacdo do risco a saude
humana em virtude de contaminantes radioativos e ndo-radioativos no ambiente de dguas superfici-

ais a jusante da INB Caldas. Foram considerados dois grupos criticos hipotéticos e 0os caminhos de
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exposi¢do incluem o uso da dgua do rio para ingestdo, nado, irrigacdo de culturas e dessedentacao
de gado. A andlise conduzida apontou que os contaminantes nao-radioativos (manganés e fluoreto
juntamente com o uranio, devido a sua toxicidade quimica) despertam mais preocupagdo do que os
radioativos. Dessa maneira, os resultados indicaram que apesar do fato de que nesse tipo de insta-
lagdo a atengdo seja voltada para riscos radioldgicos, os contaminantes estaveis ou nao-radioativos
podem ser a maior preocupagao.

Fernandes e Franklin (2001) propdem um trabalho onde trés diferentes técnicas sdo aplicadas
para a determinagdo da taxa intrinseca do oxidag¢do (IOR) do material do PE4. As técnicas escolhi-
das sdo: (1) célculo do balanco de massa; (i1) experimento de lixiviagdo em coluna; e (iii) modelo
geoquimico. Consideragdes similares as feitas no trabalho comentado anteriormente (FERNANDES;
FRANKLIN; VEIGA, 1998) foram utilizadas também neste. Como resultados foram obtidos valores
de IOR através de cada uma das técnicas propostas e foi concluido que estes valores apresentavam
uma concordancia com relagdo as suas ordens de grandeza. Nas conclusdes é afirmado ainda que
o fendmeno de oxidacdo da pirita € um processo lento e de longo prazo, sendo necessario portanto
que medidas de remediacdo com relacao a redugdo da difusdo de oxigénio e da permeabilidade da
dgua na pilha devem ser adotadas.

Cipriani (2002) apresenta uma discussdo complexa dos fatores envolvidos no estudo do im-
pacto de minas de urdanio no meio ambiente. Para isso, o autor faz um apanhado das caracteristicas
da industria de mineracdo de uranio, da legislacdo relacionada e do gerenciamento de rejeitos e
fechamento de minas e usinas de uranio em diversos paises do mundo, como Austrélia, Canada,
EUA e Francga, apresentando ainda dados relativos ao Brasil. Cipriani (2002) mostra ainda dados
da INB Caldas como eventos historicos, geologia, lavra e tratamento do minério, gerenciamento do
rejeito, monitoracdo, pesquisas relacionadas a protecdo ambiental e impactos sociais. Em suas con-
clusdes o autor apresenta uma lista de sugestdes de agdes e estratégias para o fechamento definitivo
da instalacao.

Leoni, Almeida e Fernandes (2004) apresentaram um método de simulacdo computacional
para avaliacdo do desempenho geotécnico de coberturas para a remediacdo da bacia de rejeitos de
INB Caldas. Para investigar o método proposto, foram obtidos da literatura trés sistemas de co-
bertura final hipotéticos e os processos levaram em conta fluxo hidrdulico saturado e ndo-saturado,
além da exalacdo de radonio para a atmosfera.

Em outro trabalho, Bonotto (2005) fez uma modelagem de is6topos de uranio em aquiferos
da cidade de Pogos de Caldas, de duas maneiras: estimando o tempo de residéncia do uranio na
dgua subterranea pelas variacdes na razao de atividade entre os is6topos uranio-234 e uranio-238;

e pelo conteddo de urdnio nas dguas subterraneas da cidade.
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Franklin et al. (2007) apresentam a aplicacdo de dois modelos numéricos (HYDRUS-2D e
STEADQL-v4) para simular o escoamento de dgua e os processos geoquimicos relevantes no PE4.
Para a implementacdo dos modelos foi apresentada uma caracterizacao fisica do PE4, realizada
através de medi¢des locais, que inclui um modelo conceitual da pilha indicando a existéncia de uma
camada saturada (lengol d’4gua) de aproximadamente 10 m, fato confirmado pela pequena variacao
no volume de dgua efluente da pilha. Os autores concluem que para uma simulagdo satisfatoria do
escoamento da dgua dentro do PE4 € preciso levar em consideracdo o escoamento preferencial
e que os resultados obtidos levaram a um valor super-estimado para o nivel da camada saturada
provavelmente devido a condicdo de contorno aplicada para o contorno inferior. Ainda segundo
os autores, a modelagem geoquimica apresentou resultados satisfatérios quando comparados aos

valores reais obtidos através de analises.

2.2 Experimentos de transporte de soluto

Diversos trabalhos sdo encontrados na literatura fazendo referéncia a utilizacao e experimen-
tos de transporte de soluto associados ao uso de cddigos de simulacdo computacional para a mode-
lagem dos fendmenos envolvidos no processo. A seguir s@o apresentados alguns desses trabalhos,
além de algumas referéncias que apresentam resultados de estimativa das propriedades hidrdulicas
do material e dos pardmetros de transporte de solutos.

Em seu trabalho de 1984 Van Genuchten e Parker (1984) estudaram as condi¢des de contorno
em experimentos de transporte de solutos em colunas de solo pequenas. E apresentada a equagio de
transporte unidimensional transiente adequada com uma condig¢do inicial e em seguida sdo defini-
dos diferentes casos de estudo. Foram considerados casos supondo meio semi-infinito e finito, com
variagdes nas condi¢des de entrada e saida da coluna. Os autores concluem fazendo recomendagdes
de que tipo de condi¢do de contorno utilizar para cada tipo de experimento conduzido.

Wierenga e van Genuchten (1989) conduziram experimentos de transporte de solutos em
condicdo de nao-saturacdo, usando algumas colunas pequenas (30 cm de comprimento) e uma
grande (6 m de comprimento), preenchidas com o mesmo tipo de solo arenoso. Cloreto e tritio
foram usados como tracadores para o movimento da d4gua. As amostras da solu¢do efluente foram
coletadas em fungdo do tempo para as colunas pequenas e em func¢io do tempo e da profundidade
na coluna grande. Os dados foram comparados com solu¢des da equagdo cldssica de convecgao-
dispersao de dois pardmetros e também com solu¢des de um modelo de transporte mais elaborado
que usa quatro parametros e assume que uma fracdo da dgua estd imovel. O objetivo principal

do trabalho foi avaliar de que modo os parametros obtidos através de experimentos nas colunas
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pequenas podem ser aplicados a coluna grande preenchida com o mesmo material. A utilidade
desse trabalho vem do fato de que de uma forma geral experimentos de laboratério sdo conduzidos
em colunas pequenas e os parametros obtidos sdo posteriormente aplicados as condi¢des de campo.

Eriksson, Gupta e Destouni (1997) fizeram uma andlise comparativa de experimentos com
tracador conduzidos em laboratério e campo com o objetivo de investigar mecanismos de trans-
porte com fluxo preferencial em estéreis de uma mina de carvao da Suécia. Os testes com tracador
foram realizados em colunas de laboratério e lisimetros de campo e as condi¢des experimentais
incluiram tanto fluxo saturado quanto nao-saturado, variando desde o forte transiente até quase o
regime permanente. Para simular o transporte os autores utilizaram um modelo baseado na equagdo
de advecc¢ao-dispersdo. Os objetivos foram investigar a possivel ocorréncia de fluxo preferencial e
o comportamento no transporte de dois tragadores diferentes sob as condi¢des geoquimicas encon-
tradas nos estéreis da mina.

Diversos trabalhos fazem uso de experimentos em coluna para estudar aspectos de lixiviagao
e migrag¢do de contaminantes em diferentes meios, com objetivos variados. Por exemplo, no traba-
lho de Anderson et al. (2000), material das camadas de uma cava de mina foi colocado em colunas e
lixiviado com 4gua de chuva artificial. Foram montados dois conjuntos de colunas e foi modificado
o pH da 4gua de um conjunto para outro. As lixivias foram analisadas para determinar pH, con-
dutividade e concentragdo de anions € metais. Num outro conjunto de experimentos, uma solucao
contendo cobre, manganés e zinco foi adicionada a colunas de material de camadas selecionadas
da cava para determinar sua capacidade de se comportar como adsorvedor desses componentes.

Barnett et al. (2000) realizaram um trabalho de investigacao da adsor¢do e transporte de ura-
nio em meio de subsuperficie natural e heterogéneo, visando melhorar o entendimento e a capaci-
dade preditiva do transporte de uranio em trés locais dos EUA, num esfor¢o de melhor caracterizar
o risco de migracdo do contaminante e avaliar potenciais cendrios de remediag¢do. Os trés locais
selecionados apresentam histdérico de deposicdo de rejeitos de uranio e de contaminagdo de sub-
superficie. Mais especificamente, os objetivos do trabalho foram: (a) medir a adsor¢do de uranio
em materiais de subsuperficie desses locais possuindo diferentes propriedades fisicas, quimicas e
mineraldgicas; (b) medir o efeito da concentracido de uranio e do pH ao longo da adsor¢do; (c) e
medir e modelar o transporte de uranio em colunas montadas com os materiais de estudo. Para
esse fim, os autores realizaram tanto experimentos de batelada quanto experimentos em coluna,
comparando-os entre si em termos de capacidade de adsor¢do de urinio. Nos experimentos de
transporte foram utilizadas colunas de vidro de 1 cm de diametro preenchidas com 2 g de mate-
rial compactado numa altura de 1,7 cm. A modelagem do transporte foi realizada nos dados de

efluente das colunas através de um modelo multirreagdes. Um resultado muito importante desse
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trabalho € o fato de que curvas de concentracdo ao longo do tempo baseadas nos experimentos em
batelada ndo foram compativeis com as curvas obtidas nas colunas, ou seja, existiu uma diferenca
notavel de adsorc¢ao de urdnio entre os experimentos de batelada e coluna, sendo que nas colunas a
adsor¢ao foi muito maior. Visto isso, os autores tecem diversas consideracdes para tentar explicar
e quantificar os motivos que geram esta diferenca.

Choo e Yanful (2000) investigaram a infiltracdo vertical de dgua através de varias camadas
de solo, utilizando métodos analiticos, numéricos e de laboratério. A primeira parte do trabalho é
dedicada a comparagdo de resultados de simulagdes entre solugdes analiticas previamente publica-
das e solucdes numéricas obtidas com um cddigo computacional de simulacdo comercial baseado
em elementos finitos. Para isso foram usados dois casos-teste: transporte transiente de dgua em
solo homogéneo (uma camada) e transporte permanente de d4gua em solo multicamadas. Os resul-
tados das solucdes analiticas concordaram com aqueles obtidos a partir do c6digo computacional.
Esse codigo computacional € entdo utilizado para simular a drenagem de dgua em colunas de la-
boratério preenchidas com solos multicamadas sob condi¢des de evaporacdo e ndo-evaporagdo na
superficie. Dentre outras conclusdes, os autores afirmam que o uso de um modelo que contempla
puramente a fase liquida para simular movimento de d4gua em solos reais, onde a evaporagao tende
a ser significativa, provavelmente ird levar a resultados ndo condizentes com a realidade.

Kamra et al. (2001) conduziram estudos de migracdo e lixiviagdo de brometo (além de dois
pesticidas) em 24 colunas pequenas de solo de 5,7 cm de diametro por 10 cm de comprimento, sob
condicdo de ndo-saturacdo com fluxo em regime permanente. Cada coluna continha uma amostra
de solo ndo-perturbado. As amostras foram coletadas de dois locais que diferiam na estrutura e
no conteudo de carbono organico do solo. As curvas de concentracdo ao longo do tempo obtidas
indicaram a presenca de fluxo preferencial. Sendo assim, as curvas do brometo dos dois locais fo-
ram analisadas com a equacdo de conveccao-dispersdao e com um modelo de ndo-equilibrio de duas
regioes movel-imovel. Os parametros de transporte desses modelos e para cada curva de concen-
tracdo foram determinados tanto pelo programa de ajuste de curva CXTFIT quanto pelo método do
momento do tempo. Os autores concluem que de um modo geral as curvas de concentracdo foram
melhor reproduzidas com os parametros obtidos a partir do CXTFIT, se comparadas as obtidas com
o método do momento.

Wehrer e Totsche (2003) analisaram a aplicabilidade de experimentos em coluna para a iden-
tificagdo de condicdes de ndo-equilibrio através de simulacdo numérica. Os resultados mostraram
que a situagdo de ndo-equilibrio pode ser detectada apenas numa pequena faixa de condi¢des, sendo
que o mais freqiiente é que o nao-equilibrio permane¢a nao-detectado em virtude de condig¢des

experimentais desfavordveis. No trabalho, os autores sugerem duas técnicas para permitir uma
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melhor detec¢do de possiveis processos de nao-equilibrio: interrupcdes de fluxo e modulacao da
velocidade do fluxo, sendo que a eficiéncia das interrup¢des de fluxo depende sensivelmente das
condicdes experimentais, tais como momento da interrup¢ao e a velocidade imposta.

Hohener e Surbeck (2004) estudaram experimentalmente e teoricamente o uso do gas nobre
radioativo radonio-222 como um tracador de contaminacao da zona ndo-saturada por liquidos nao-
aquosos. Foi desenvolvido um modelo de transporte reativo analitico unidimensional, incluindo
a producdo de radonio-222, difusdo na fase gasosa, particionamento e decaimento radioativo. Os
perfis do gds no solo foram previstos para perfis arenosos homogéneos e heterogéneos onde a
contaminacao por liquidos ndo-aquosos estava restrita a camadas em profundidades selecionadas.
Os autores realizaram também um experimento com um lisimetro externo preenchido com areia
nao-saturada e contaminada com o mesmo tipo de liquido numa certa profundidade.

Yang et al. (2004) apresentam os detalhes de um aparato de coluna de solo de grande escala,
os procedimentos para a constru¢ao da coluna de solo e o desempenho do aparato que possibilita
estudos de infiltracdo mais abrangentes, ao invés de servir para descrever apenas um estudo ou
fendmeno particular de infiltracdo. Usando o aparato, € possivel medir todas as varidveis (pres-
soes, conteidos de dgua e fluxos de entrada e saida) do processo de infiltragao instantaneamente e
automaticamente e todas as condi¢des de contorno podem ser controladas. Os autores descrevem
os principais itens que compdem o aparato e informam que o sistema funcionou apropriadamente,
sugerindo que o comportamento da infiltragdo de qualquer configurac@o de solo (simples, dupla e
multicamadas) pode ser estudado usando o aparato para diferentes taxas de infiltracao.

Bonetto et al. (2005) fizeram um trabalho para determinar a quantidade de uranio retido
em colunas de solo de 30 centimetros de altura. Nas colunas foi plantada a espécie Agropyron
elongatum e a irrigacdo foi feita com dgua proveniente da cava de uma mina de uranio localizada
na provincia de Mendoza, na Argentina. O experimento durou 6 semanas e os resultados mostraram
que a passagem através das colunas reteve mais de 99% da massa total de uranio contida na dgua
de irrigacdo. O crescimento das plantas reduziu o volume dos efluentes de 30 a 65% através de
evapotranspiracao, o que por outro lado provocou um aumento das concentra¢des de uranio nestes
efluentes, mas reduziu a descarga total de uranio das colunas. Os autores concluem que embora
os resultados indicassem que a passagem da dgua através de uma matriz de solo é uma medida
muito eficiente para limpar d4guas contaminadas por urdnio, nio € aceitdvel que este método seja
aplicado fora de sistemas que funcionem estritamente em circuito fechado, a menos que os limites
estabelecidos para urinio sejam atingidos.

Qafoku et al. (2005) conduziram experimentos em coluna para investigar a cinética de de-

sor¢do e sor¢do de urdnio num sedimento arenoso de Hanford, nos EUA. Uma solucdo livre de
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uranio foi usada para estudar a desor¢do deste contaminante em colunas onde diferentes taxas de
infiltragdo foram aplicadas. A sorcao do urnio foi posteriormente estudada usando diferentes con-
centragdes de uranio na solugdo lixiviante. Os autores afirmam que foram observados fortes efeitos
cinéticos tanto na sor¢do quanto na desorcdo. Foi aplicado um modelo para descrever os dados
de efluente e para permitir comparagdes entre a taxa de desor¢do e a taxa de sorcao, sendo que os
dados mostraram que a desorcdo € o processo mais lento.

Carroll et al. (2006) discutem os resultados de um trabalho de pesquisa realizado com colunas
de solo ndo perturbado para avaliar a habilidade de diferentes tipos de solo na tarefa de tratar e
dispor um efluente tratado primariamente. Para classificar os vérios tipo de solo com base nas suas
caracteristicas fisicas e quimicas e também para identificar mudancas relativas em cada tipo de solo
ap6s um extenso periodo de aplicag¢do do efluente, foi utilizada uma metodologia estatistica.

Chen et al. (2006) estudaram o transporte de um hidrocarboneto em colunas de solo artifi-
cialmente contaminado, determinando as curvas de concentracdo ao longo do tempo. Em seguida
utilizaram um experimento de batelada auxiliar para determinar os fatores de retardamento e apli-
caram um modelo de conveccao-dispersdo para ajustar as curvas. Por dltimo, fizeram a estimativa
dos parametros fisicos e hidrdulicos. Os autores discutiram os resultados comparando as curvas de
concentracao observadas nos experimentos de coluna e obtidas pelo ajuste do modelo.

Gabaldon, Marzal e Alvarez-Hornos (2006) avaliaram o uso potencial de um solo organico
como um absorvedor de ciddmio de baixo custo. A remog¢do do cddmio foi estudada através de
experimentos em batelada e de experimentos em coluna. Os experimentos em batelada foram exe-
cutados para avaliar a cinética do processo e o equilibrio da remocdo numa larga faixa de pH.
Depois, seis experimentos em coluna foram executados com diferentes fluxos e diferentes concen-
tracdes da solucdo injetada na coluna. As curvas de concentrac¢do do tragador no efluente da coluna
ao longo do tempo mostraram maior retencao do tracador do que era esperado a partir dos experi-
mentos em batelada. Através de um modelo de conveccao-dispersdo, os autores puderam modelar
com sucesso o fendmeno que ocorreu nas colunas. Por dltimo, os autores reverteram o processo,
regenerando as colunas através da eluicdo do cddmio. Foi concluido que o material poderia ser
utilizado como um eficiente absorvedor de baixo custo para tratamento de 4guas contendo metais
pesados.

Landry, Dousset e Andreux (2006) utilizaram lisimetros para avaliar a percolacdo de dois
herbicidas em quatro tipos de solo, sob condi¢des externas, ao longo de um ano. A partir das medi-
das de concentracao de cada herbicida nos efluentes dos lisimetros, os autores puderam determinar
qual deles era mais critico em termos de contaminagdo potencial da 4gua subterranea.

Ligero et al. (2006) estudaram a difusdo de rddio-226 e potdssio-40 em uma bateria de co-
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lunas controladas de laboratdrio, preenchidas com sedimentos, em seguida avaliando seus respec-
tivos coeficientes efetivos de difusdo em um meio sedimentar similar. Uma evolucdo temporal
decrescente foi observada pelos autores, associada a fixa¢do progressiva dos radionuclideos pelos
minerais argilosos do sedimento, acompanhada por uma tendéncia constante. Os autores determi-
naram a ordem de grandeza temporal da fixagdo dos radionuclideos pelo sedimento e os resultados
mostraram que a fixagao progressiva do potdssio-40 pelos minerais argilosos dos sedimentos € mais
lenta se comparada a do radio-226.

Mattson et al. (2006) desenvolveram uma sonda flexivel para medida do conteudo de dgua
em experimentos em coluna com solos ndo-saturados, a partir de uma sonda disponivel comercial-
mente. Basicamente foi feita uma modificacdo na sonda comercial, substituindo o eletrodo rigido
por outro flexivel que pode ser montado no interior da coluna de solo. Dessa forma, foi possi-
vel minimizar as dificuldades para compactar o solo, assim como os erros aleatdrios potenciais
associados aos caminhos preferenciais de dgua e soluto normalmente proporcionados pela instala-
cdo de eletrodos rigidos nos experimentos em coluna. Através de testes de laboratdrio, os autores
demonstraram que a nova sonda tem sensibilidade compativel com aquela das sondas comerciais.

Mon, Flury e Harsh (2006) examinaram a sor¢ao de quatro corantes em um solo arenoso uti-
lizando técnicas de batelada e de coluna. Apds os experimentos de batelada, as isotermas de sor¢ao
foram analisadas através de um modelo. Em seguida foram realizados experimentos em colunas
sob condicdo de ndo-saturacao hidrdulica, utilizando os corantes como tragadores. Os resultados
mostraram boa concordancia com aqueles dos estudos em batelada, exceto para pequenas concen-
tracdes dos corantes, onde os dados das colunas apresentaram a tendéncia de superestimar a sor¢ao
dos corantes.

Yang, Rahardjo e Leong (2006) apresentam resultados de testes de laboratério que consisti-
ram na infiltracdo vertical em duas colunas de solos compostos por duas camadas, sendo um solo
mais fino colocado sobre um solo mais grosso. A coluna estava sujeita a situagdo de chuva simulada
na entrada e pressao constante na saida. Os principais objetivos do trabalho foram avaliar o efeito
da intensidade e da duragdo da chuva, além de obter evidéncias experimentais da redistribui¢do da
agua no solo e da histerese. Nos resultados, os autores mostraram que a intensidade da chuva teve
grande influéncia na infiltragdo na camada de solo fino, porém teve pouco efeito na camada de solo

grosso devido a grande diferenca de permeabilidade entre as duas camadas.
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2.3 Estimativa de parametros

Além dos trabalhos que apresentaram resultados de experimentos em coluna, € interessante
apontar algumas referéncias que apresentam resultados de estimativa de parametros, nao sé através
do Método de Levenberg-Marquardt, mas também através de outras metodologias. Vale observar
que a literatura dispde de poucos trabalhos sobre esse assunto e a maioria deles € muito recente,
indicando que esta € uma nova drea de pesquisa.

Inoue et al. (2000) estimaram parametros hidraulicos e de transporte de um determinado solo,
utilizando o Método de Levenberg-Marquardt combinado com o c6digo Hydrus-1D. Note-se que
na época da realizacdo deste trabalho, o Método de Levenberg-Marquardt para estimativa de pa-
rametros ainda ndo estava implementado no Hydrus-1D. As estimativas foram feitas a partir de
medidas de pressao, condutividade elétrica e fluxo no efluente de uma coluna de 30 cm de altura e
5 cm de diametro interno, em experimentos de infiltracdo. Os autores afirmaram que os parametros
estimados apresentaram boa correspondéncia com aqueles medidos independentemente. Conclui-
ram que a informacdo contida na condutividade elétrica aparente (que integra informacdes sobre
tanto o fluxo de dgua quanto o transporte do soluto) mostrou-se ttil para a estimativa simultinea
dos parametros hidrdulicos do solo e dos parametros de transporte do soluto.

Abbasi, Feyen e van Genuchten (2004) calibraram e validaram experimentalmente um mo-
delo numérico de fluxo e transporte bidimensional (Hydrus-2D) usando dados de experimentos
de irrigacdo em longas canaletas. O processo de estimativa foi realizado através do Método de
Levenberg-Marquardt combinado com o cédigo Hydrus-2D, sendo que os autores utilizaram duas
metodologias para estimar os parametros hidrdulicos e os parametros de transporte de soluto. Pri-
meiro foram estimados simultaneamente a condutividade hidrdulica de saturacdo e os parametros de
transporte de soluto. Depois foi usado um método sequencial em duas etapas para estimar primeiro
os parametros hidraulicos do solo (conteido de dgua de saturagcdo, o parametro n no modelo de
retencao de dgua no solo proposto por van Genuchten (1980) a condutividade hidrdulica de satura-
¢do) e em seguida estimar os parametros de transporte de soluto. Os autores analisam os resultados
de vérios processos de estimativa distintos utilizando os dos métodos, afirmando por fim que am-
bos processos de estimativa produziram relativamente pouca concordancia entre as concentragoes
medidas e estimadas.

Massoudieh, Mathew e Ginn (2008) aplicaram um algoritmo genético para a estimativa dos
parametros de transporte de um soluto reativo em experimentos de coluna e batelada envolvendo
um meio poroso saturado. Da mesma maneira que o Método de Levenberg-Marquardt, o algoritmo
genético implementado pelos autores tem o objetivo de minimizar a soma de diferengas quadraticas

entre dados de concentragdes de soluto medidas e estimadas associadas com o efluente da coluna.
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Os autores mostram que uma larga faixa de parametros do algoritmo genético podem levar a con-
vergéncia para estimativas apropriadas. Concluem que o uso do algoritmo genético para estimar
dados de experimentos em coluna e batelada é promissor.

Catania e Paladino (2009) construiram e testaram um modelo de decisio iterativo para lo-
calizar as posicdes de um nimero fixo de pontos de amostragem num experimento em coluna de
solo, com o objetivo de obter uma estimativa 6tima de parametros, minimizando a incerteza dos
parametros e o custo geral da campanha experimental. Partindo da estimativa inicial de pontos
escolhidos, um algoritmo genético consegue encontrar os melhores pontos capazes de minimizar
uma aproximacdo de primeira ordem da matriz de covariancia dos parametros. As estimativas dos
parametros sao atualizadas segundo um esquema Bayesiano, usando tdo somente as observacdes
coletadas apds uma rodada anterior da minimizagdo. O processo iterativo € interrompido quando
o critério de convergéncia baseado nos valores dos parametros € atingido. Os autores discutem e
ilustram o modelo de simulac@o e otimizag¢do proposto para o projeto da rede de amostragem e
o algoritmo genético usado para resolver o problema. Devido ao alto custo da experimentacao,
os autores testam a metodologia proposta, avaliando seu desempenho em diferentes condi¢cdes em
uma coluna de solo simulada. Os resultados mostram que, para as condi¢des experimentais testa-
das, a metodologia proposta demonstra que ha uma configuracao 6tima de pontos de amostragem,
resultando num procedimento robusto e estdvel.

Tang et al. (2009) investigam metodologias para melhorar a concordincia entre medidas de
concentracao do efluente em experimentos de coluna e previsdes de modelo, no sentido de reduzir
as incertezas dos parametros estimados através do modelo de conveccdo-dispersdo, considerando
tanto equilibrio quanto nao-equilibrio quimico. Para o modelo de equilibrio quimico, os autores
mostram que os erros de medida, a presengca de dgua imdvel e outros mecanismos podem oca-
sionar a discrepancia entre as predi¢cdes do modelo e as observagdes experimentais, visto que o
modelo € sensivel ao contetdo de 4gua; esta discrepancia pode ser superada através da calibragdo
do conteido de dgua efetivo. Para o modelo de ndo-equilibrio quimico, a estimativa simultinea
de multiplos solutos com um nimero reduzido de pardmetros (por exemplo assumindo que a dis-
persividade e a fracdo de d4gua mdvel como sendo idénticas para diferentes solutos) pode reduzir
a incerteza na estimativa dos parametros e melhor identificar e quantificar os processos de nao-
equilibrio. No trabalho, os autores melhoraram a confiabilidade da interpretacdo dos dados através
da quantificacdo das incertezas associadas ao experimento, considerando processos de transporte

alternativos.
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Capitulo 3
Fundamentos Teoricos

Antes de apresentar os detalhes do trabalho que foi desenvolvido € interessante compreender
melhor o que sdo experimentos de transporte de soluto e quais as bases tedricas que fundamentam
os fendmenos observados neste tipo de experimento. Para isso, a Sec¢do 3.1 descreve as carac-
teristicas gerais de experimentos de transporte de soluto. Em seguida a Secao 3.2 apresentada o
equacionamento relacionado ao transporte de dgua em meios porosos e ao transporte de soluto
em meios porosos. E finalmente a Secdo 3.3 apresenta as bases tedricas referentes a técnica de

estimativa de pardmetros através do Método de Levenberg-Marquardt.

3.1 Descricao dos experimentos de transporte de soluto

Experimentos de transporte de soluto sdo normalmente realizados utilizando-se colunas pe-
quenas, em escala de bancada, que sdo preenchidas com o material que deseja-se estudar. Para
que o transporte de um determinado soluto no material de estudo seja observado, a coluna deve ser
inicialmente conectada a um reservatério contendo uma solucdo com concentracio de soluto igual
a zero, chamada solucdo residente. Em um determinado momento, a conexao de entrada da coluna
deve ser trocada para um segundo reservatorio contendo uma soluc@o cuja concentragdo de soluto
conhecida (Cp), chamada de solugdo de deslocamento. Apés o momento de troca de solugdes, o
soluto serd injetado na coluna e transportado pelo solo, eventualmente sendo observado no efluente
da coluna, que deve ser monitorado durante todo o experimento para a determinagdo da concen-
tracdo de soluto no efluente (C,) . A Figura 3.1 apresenta um esquema simplificado deste tipo de
experimento (SKAGGS; LELJ, 2002).
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Figura 3.1: Desenho esquemadtico experimento de transporte de soluto.

Experimentos de transporte de soluto podem ser realizados em (a) colunas saturadas, quando
a solucdo residente ocupa todos os intersticios ndo preenchidos por solo, ou em (b) colunas ndo-
saturadas, quanto existe além da 4gua, ar nos intersticios ndo preenchidos por solo. As duas condi-
coes sao observadas em situacdes de campo, sendo portanto interessante o estudo de ambas. Além
disso, os parametros obtidos em situagdes de saturac@o s@o considerados uma aproximacao inicial
bastante aceitdvel para estudos de contaminagdo de solos ndo-saturados. Vale observar que a rea-
liza¢do de experimentos ndo-saturados requer um aparato experimental mais complexo, uma vez
que o efluente ndo sai espontaneamente da coluna, mas € preciso aplicar uma pressao manométrica
negativa para que isso ocorra.

Outro aspecto a ser considerado é que experimentos de transporte de soluto podem se classifi-
cados em (a) perturbados e (b) nao-perturbados. Nos experimentos perturbados o material utilizado
¢ manipulado antes de ser acondicionado uniformemente na coluna. Normalmente a montagem da
coluna € feita apds a moagem e o peneiramento do material coletado em campo, utilizando-se
a densidade aparente p;, (dry bulk density) também observada no campo. Os experimentos nao-
perturbados acontecem quando o material é coletado diretamente na coluna que serd utilizada no

experimento. Vale observar que experimentos perturbados nio reproduzem fielmente a situagdo de
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campo, mas sao mais simples de serem controlados para efeitos comparativos. Ja experimentos

nao-perturbados permitem que os efeitos das condicdes reais de campo sejam observados.

3.2 Equacionamento para o experimento de transporte

de soluto

Partindo da definicdo de experimentos de transporte de solutos apresentada na Se¢do 3.1,
pode-se passar agora para a descricdo das bases tedricas relacionadas ao experimento descrito,
iniciando-se com o equacionamento relativo ao movimento da 4gua em meios porosos e passando-
se em seguida para o equacionamento relativo ao transporte de solutos em meios porosos saturados

e nao-saturados.

3.2.1 Movimento da 4gua em meios porosos

As equagdes apresentadas a seguir para descrever o movimento da 4gua em meios porosos po-
dem ser encontradas em Libardi (2005). Para facilitar a leitura, apenas as equacdes principais serao
mostradas aqui. Inicialmente, o autor descreve duas equagdes muito importantes que quantificam
o movimento da solu¢do no solo sob condi¢do isotérmica: a equacdo de Darcy, para meios porosos
saturados, e a equacdo de Darcy-Buckingham, para meios porosos saturados e ndo-saturados. A

equacao de Darcy é dada na forma apresentada pela Equacgao 3.1.

Q:KAhl_hz

(3.1)

onde Q é a vazdo volumétrica, A é a drea da segdo transversal da coluna, (h; — hy) é a diferenca
entre as cargas hidrdulicas que atuam nas extremidades da coluna e K € uma constante de proporci-
onalidade chamada de condutividade hidrdulica. A condutividade hidraulica K € uma propriedade
do meio poroso que traduz a rapidez com que determinado liquido atravessa esse meio.

Uma forma matematicamente mais geral da equagao de Darcy é dada pela Equacdo (3.2).

Gr=—-K—=—1 (3.2)

onde g, € o vetor densidade de fluxo, com médulo igual a Q/A e ¢, é o potencial total da solu¢do. O
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gradiente desse potencial representa a forca que atua na unidade de massa (ou volume) de solucao
fazendo-a mover. Na Equacdo (3.2), o sinal negativo indica que o vetor fluxo e o vetor gradiente
do potencial total possuem sentidos opostos.

A equacgdo de Darcy foi desenvolvida para quantificar o movimento de um liquido que em
um meio poroso saturado. Entretanto, outra condi¢do muito encontrada em diversos meios poro-
sos € aquela em que os poros sdo preenchidos ndo s6 por liquido, mas também por ar, que € a
condicdo de ndo-saturacdo. A equacdo que quantifica o movimento da solucdo em meios poro-
sos ndo-saturados foi inicialmente proposta por Buckingham. Depois, Richards generalizou esta

equagdo, que assumiu a forma apresentada na Equacao (3.3).

G=—K(0) V¢, (3.3)

onde K(0) é a fungdo condutividade hidrdulica que depende do contetido volumétrico de dgua no
meio poroso 6. O conteido volumétrico de dgua 6 € definido como a fracdo do volume de uma
amostra do meio poroso ocupada pela dgua, num determinado instante. Ou seja, € a razdo entre o
volume de 4gua na coluna e o volume da coluna. Se o meio poroso estiver completamente seco,
0 ¢€ igual a zero. Se o meio poroso estiver saturado hidraulicamente, 6 assumird o valor maximo,
chamado de conteudo de dgua de saturacao 6.

A Equacio (3.3) € conhecida como equagao de Darcy-Buckingham, sendo valida apenas para

meios porosos isotrépicos !

com relagdo a K(0). Com respeito a abrangéncia da equagao de Darcy-
Buckingham, € importante observar que esta equacio ndo considera a influéncia do fluxo de calor
nem do fluxo de ar ou qualquer outro fluxo da solucdo. Ao se utilizar esta equagao, estd implicito
que s6 o gradiente do potencial total da solucao é relevante.

Apos apresentar as equagdes bdsicas que descrevem o movimento de uma solu¢cdo em um
meio poroso saturado (equacdo de Darcy) e ndo-saturado (equacdo de Darcy-Buckingham) em
condicdes de equilibrio dindmico (regime permanente), Libardi (2005) apresenta a deducdo formal
da equacdo da continuidade para a solu¢do no meio poroso. Considerando um elemento de volume

infinitesimal, esta equacao tem a forma apresentada na Equacgdo (3.4).

a8
ot

I'A isotropia é a propriedade que caracteriza as substincias que possuem as mesmas propriedades fisicas indepen-
dentemente da dire¢do considerada.

=-V.g (3.4)
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A equacgdo de Darcy-Buckingham [Equacgdo (3.3)] substituida na equaciao da continuidade
[Equacdo (3.4)], fornece

‘Z—? _v. [K(G) %,] (3.5)

A Equagao (3.5) € conhecida como equagdo de Richards e € a equacdo diferencial parcial que
rege 0 movimento da solu¢do em meios porosos isotrépicos com relagdo a K(6).

O modelo de movimento unidimensional uniforme de d4gua em um meio poroso rigido par-
cialmente saturado pode ser descrito por uma forma modificada da equacdo de Richards [Equa-
¢do (3.5)] usando as hipoteses de que a fase gasosa nao influi significativamente no processo de
escoamento do liquido e que o fluxo de dgua devido aos gradientes térmicos é desprezivel. A

equacao diferencial parcial simplificada assume a forma dada pela Equacdo (3.6).

00 0 oh
E:E[K(E%-Cosﬁ)]—S (3.6)

onde & € o gradiente de pressao, 0 € o contetdo volumétrico de dgua, ¢ € a coordenada temporal, x é
a coordenada espacial (arbitrada como positiva para cima), S é o termo de sumidouro, f3 é o dngulo
entre a dire¢do do fluxo e o eixo vertical (8 = 0° para fluxo vertical, f = 90° para fluxo horizontal e
0° < B < 90° para fluxo inclinado) e K é a fungdo condutividade hidrdulica de ndo-saturagdo dada
pela Equacdo (3.7).

K(h) = Ks(x)Kr<h>x) (3.7)

onde K, ¢ a condutividade hidrdulica relativa e K é a condutividade hidrdulica de saturacao.
Note-se que as propriedades hidraulicas de ndo-saturagio 0 (h) e K(h) sdo geralmente fungdes
extremamente nio-lineares, dependentes do gradiente de pressdo i (SIMUNEK et al., 2008; LIBARDI,
2005; VAN GENUCHTEN, 1980). Existem diversos modelos para obter uma equacgdo preditiva da
funcéo condutividade hidrdulica em termos dos pardmetros de retenc¢do de dgua do solo (SIMUNEK

et al., 2008). Neste trabalho foi adotado o modelo proposto por van Genuchten (1980), visto que
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tanto Siminek et al. (2008) quanto Libardi (2005) reportam que este modelo é adequado para
modelar experimentos de transporte de soluto em pequenas colunas de laboratorio. As equacdes de

van Genuchten (1980) sdo dadas por

0, — 6,

6(h)=206, , h<0 3.8

(h) + T+ ] para < (3.8)

0(h) = 6, para h>0 (3.9)

mq2
K(h) =K, S [1—(1— ;/’"> ] (3.10)
onde

m=1—1/n, n>1 (3.11)

As equacdes (3.8) a (3.10) contém cinco parametros independentes: 6, € o contetido residual
de dgua, 6, é o contetdo de saturagdo hidrdulica, a € o inverso do valor de entrada de ar ou pressao
de borbulhamento, n € um indice de distribui¢ao do tamanho de poros e K; € a condutividade hidrau-
lica de saturagdo. O parametro conectividade de poro / na func¢do condutividade hidrdulica (3.10)
foi estimado como sendo em torno de 0,5 em média para muitos solos (SIMUNEK et al., 2008; VAN
GENUCHTEN, 1980). Os parametros «, n e [ sdo de fato parametros empiricos que fazem o ajuste

da curva. Na Equacdo (3.10) o termo S, € a saturacdo efetiva dada por

Se = (3.12)

3.2.2 Transporte de soluto em meios porosos

A equacdo de conveccdo-dispersdo para transporte de soluto em meios porosos saturados
especifica que a concentracdo de fluxo dada pela Equacao (3.13) (SKAGGS:; LELJ, 2002).

IC(x,t) _2C(x,t)  IC(x,1)
R =D =5 v — (3.13)

onde R € o coeficiente de retardamento, D é o coeficiente efetivo de difusdo-dispersdo (conhecido
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simplesmente como coeficiente de dispersdao) e v € a velocidade média da solu¢@o percolando a
coluna. O coeficiente de dispersdo € a soma do coeficiente de dispersao mecanica e do coeficiente

de difusao do liquido no solo. Ja o coeficiente de retardamento € dado pela Equacgao (3.14) abaixo.

K
R:1+Pb d

(3.14)

onde p, € a densidade aparente do meio poroso (razdo entre a massa do meio poroso e o volume
ocupado pelo mesmo), 6 € o conteido volumétrico de 4gua no meio poroso e K; € o coeficiente
de distribui¢do. Para um soluto que ndo seja adsorvido pelo meio poroso, K; € zero e R € igual a
um. Na prética, R é comumente considerado como um fator de retardamento aparente (empirico)
no lugar da quantidade definida explicitamente pela Equacdo (3.14). Nesse caso, R pode assumir
valores menores do que um se uma porc¢ao da dgua no solo ndo esta acessivel ao soluto (SKAGGS;
LEL, 2002).

A Equacio (3.13) é o modelo de conveccao-dispersao normalmente associado a experimentos
de transporte de solutos em colunas de solo em laboratério. Solucdes desta equagdao podem ser
obtidas apds a especificacdo das condi¢des de contorno e da condi¢do inicial

Skaggs e Leij (2002) fazem uma breve discuss@o sobre as possiveis condi¢des de contorno
que podem ser utilizadas na entrada da coluna. Basicamente, pode-se especificar a concentragdao
residente (primeiro tipo) ou o fluxo do soluto (terceiro tipo) para as duas extremidades da coluna,
tanto em x = 0 quanto em x = L, supondo-se que a coluna tenha comprimento L. Neste trabalho a
condicdo de contorno na entrada da coluna (x = 0) foi especificada como sendo de primeiro tipo,

quando a concentracao € definida e conhecida, dada por

C(0,1) = Co(t) (3.15)

A condi¢do de contorno na saida da coluna (x = L) € escrita considerando-se que o fluxo de
soluto € continuo através desse contorno. Assumindo também que a concentracdo € continua na

fronteira, obtém-se

M =0 (3.16)
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A Equagdo (3.16) garante que ndo existe gradiente de concentracdo no solo bem préximo
a saida, para qualquer tempo. De acordo com Skaggs e Leij (2002), a auséncia de gradiente de
concentracao significa que o fluxo de soluto através da fronteira de saida é puramente convectivo,

sem dispersao ou difusdo acontecendo através da fronteira.

3.3 Estimativa de parimetros pelo método de

Levenberg-Marquardt

Nesta Secdo € apresentada a teoria referente ao processo de estimativa utilizado para a ob-
tencdo dos parametros hidraulicos e de transporte de solutos em solos. Neste ponto é importante
ressaltar que na Se¢d@o 1.1 foram apresentados os parametros de interesse para a estimativa em pro-
blemas de transporte de soluto, que sao os pardmetros que aparecem na Equacdo (3.6), utilizando
o modelo para as fun¢des hidraulicas dado pelas Equagdes (3.8) a (3.10) e na Equacdo (3.13). No
entanto, para os casos onde a situagdo de saturacdo hidrdulica é assumida, pode ser atribuido o valor
zero para os parametros hidraulicos 6, e & que aparecem na Equacdo (3.8), de modo que esta seja
sempre idéntica a Equacgao (3.9), referente a situacdo de saturagdo. Esse procedimento simplifica o
processo de estimativa, pois neste caso apenas quatro parametros sio estimados. Esses parametros

estdao listados na Tabela 3.1.

Tabela 3.1: Parametros de interesse para estudos de migracao de contaminantes em solos.

Parametros Hidraulicos do Solo

0, | conteddo de saturacdo hidraulica

K; | condutividade hidrdulica de saturacao

Parametros de Transporte de Soluto

D | coeficiente de dispersao

K, | coeficiente de distribui¢ao

Pode-se passar agora para o detalhamento da solu¢dao do Problema Inverso de estimativa de
parametros. Um problema € considerado direto quando as condi¢des de contorno para a superficie

exterior do dominio e as propriedades do meio sdo prescritas. A grandeza envolvida no problema

30



pode ser entdo calculada para as condi¢des fornecidas em qualquer lugar do meio e para qualquer
tempo, considerando-se o que problema em questdo esteja em regime transiente. Em um Problema
Inverso informacdes sobre uma ou mais condi¢des de contorno ou uma ou mais propriedades do
meio sdo desconhecidas. Assim, um problema inverso requer o conhecimento da grandeza em um
determinado ponto interior do dominio, para um determinado tempo, para a obten¢do da condicao
de contorno ou da propriedade desejada.

Neste trabalho o problema inverso trata da estimativa simultanea dos parametros 6,, K, D
e K. Para a solugdo do problema inverso supde-se que todas as demais propriedades ou parame-
tros que aparecem na formulag@o do problema direto sdo conhecidas exatamente e que medidas de
concentra¢do tomadas nos tempos #;, i = 1,..., I, durante o intervalo de tempo 0 < ¢ <7, em M po-
sicoes de medida x,,, m = 1,..., M estdo disponiveis para a andlise inversa. As medidas de concen-
tracdo podem conter erros aleatorios, que sdo assumidos como sendo aditivos, ndo-correlacionados,
com distribui¢do normal, com média zero e desvio-padrao constante e conhecido.

Neste trabalho, s6 foi utilizada uma posicdo para medir a concentragdo do soluto na solugdo.
A posigao escolhida foi a saida da coluna, ja que a medida foi feita através de coleta do efluente.
No entanto, a aplicacdo do método de Levenberg-Marquardt descrito a seguir contempla a possibi-

lidade de utilizar-se medidas obtidas em diversas posicoes.

3.3.1 Meétodo de solucao

O vetor de pardmetros desconhecidos P = [6;, K, D, K| é estimado neste trabalho através do
Método de Levenberg-Marquardt para a minimizagao da norma dos minimos quadrados, conforme
apresentado a seguir.

A estimativa do vetor P = [0, K, D, K] através do Método de Levenberg-Marquardt envolve
a minimiza¢do de uma func¢do objetivo. De acordo com as hipé6teses definidas para os erros ex-
perimentais, a fun¢ido objetivo que resulta em estimativas com variancia minima € a norma dos

minimos quadrados, que pode ser escrita como (OZISIK; ORLANDE, 2000):

Sug(P) = [Y —C(P))" [Y —C(P)] (3.17)

onde Sy;p € a norma dos minimos quadrados; P € o vetor de pardmetros desconhecidos; C(P)é
o vetor de concentragdes calculadas com os pardmetros estimados; Y é o vetor de concentragdes
medidas; e o sobrescrito 7" indica o vetor transposto.

O vetor contendo a diferenga entre as concentracdes medidas e calculadas com os parametros
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estimados pode ser escrito na forma:

[Y -C(P))" = [\ —=Ci(P), Y~ Co(P),.... Y, — Cy(P)] (3.18)

Cada elemento [¥; — C;(P)] é um vetor linha de dimensdo igual ao niimero de posicdes de

medida M nos tempos t;, i = 1,...,1. Isto €,

(Y, — Gi(P)) = [Yi1 — Ci1, Yo — Cin, ..., Yit — Cind] (3.19)

Para a minimizacao da norma de minimos quadrados € necessdrio fazer com que as derivadas
de Sy (P) em relagdo a cada um dos pardmetros desconhecidos sejam iguais a zero. Ou seja,
dSuo(P)  dSuo(P)  9ISuo(P)  9dSyo(P)

26, ok, oD ok, Y (3.20)

As derivadas acima podem ser reescritas na forma matricial fazendo o gradiente Sy (P) com

respeito ao vetor de parametros P igual a zero. Assim,

T
VSuo(P) =2 {— &CaIEP)} [Y - C(P)] =0 (3.21a)
onde,
S
06
d
aCcT(p oK, Lo _,
&15 ) E) C, G ... G (3.21b)
oD
9
| dKa |
c
Ci=[Ci,Cn,...,.Ciy] para i=1,...,1 (3.21¢)
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A chamada Matriz de Sensibilidade é definida como (OZISIK; ORLANDE, 2000):

[ oCT aCT aCT aCT |
06, JK, dD 0JKy
_ | 9 9y acf acy
T

J(Pk):[ac (P)} _| 96 9K D 9K,

3.22
5p (3.22a)
acl  acT ocl acT
00, JK; JD OJK,
onde,
- (9Ci1 -
dP;
ac,” :
L — : para i=1,....1 e j=1,2,3 (3.22b)
JP;
L 9P |

Os elementos da matriz de sensibilidade sdo chamados de Coeficientes de Sensibilidade,
sendo definidos como a primeira derivada da concentragdo estimada na posi¢do de medida X, no

tempo #; com respeito ao pardmetro desconhecido P;. Dessa forma, tais coeficientes sdo escritos
como:

aC

J”:a_P,V- para j=1,2,3 (3.23)

Na equacao (3.23) o indice v se refere a linha da matriz de sensibilidade e estd relacionado ao

nimero de posi¢des de medida e ao nimero de medidas no tempo por posi¢do de medida através
da expressao:

v=m—-1)I+i para m=1,....M e i=1,...,1 (3.24)
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A substituicdo da defini¢do para a matriz de sensibilidade, dada pela equagdo (3.22) na equa-

¢do (3.21) resulta em:

—2J1(P)[Y-C(P)] =0 (3.25)

Problemas inversos lineares sdo definidos como sendo aqueles em que a matriz de sensibi-
lidade ndo € funcao dos parametros desconhecidos. Por outro lado, nos problemas inversos ndo-
lineares a matriz de sensibilidade J possui alguma dependéncia funcional com o vetor de parame-
tros desconhecidos P. De acordo com (OZISIK; ORLANDE, 2000) a solu¢do da equagdo (3.25) para

problemas lineares € dada na forma:

P=J"))'JY (3.26)

onde o termo J” J é conhecido como Matriz de Informagao.

Ja a solucdo para problemas nao-lineares requer um processo iterativo, que € obtido através
da linearizagdo do vetor de concentragdes estimadas, C(P), com uma expansdo em série de Taylor
em torno da solucdo atual P¥ na iteracdo k. A linearizagio utilizada é dada por (OZISIK; ORLANDE,
2000):

C(P) = C(P*) + J*(P—P¥) (3.27)

onde C(Pk) e J¥ sdo o vetor de concentragdes calculado com os pardmetros estimados e a matriz
de sensibilidade, respectivamente, avaliados na iteracdo k. A equacdo (3.27) é substituida na equa-
¢d0 (3.25) e o resultado pode ser rearranjado de modo a formar o seguinte procedimento iterativo

para a obtenc¢do do vetor de parametros P:

petl — pk g (g7~ 1yT [Y - C(Pk)] (3.28)

O procedimento iterativo obtido através da equacdo (3.25) para problemas ndo-lineares €
uma aproximagao para o Método de Newton (ou Newton-Raphson) e é chamado de Método de
Gauss (OZISIK; ORLANDE, 2000).

Um fato importante que pode ser observado na equacdo (3.26) e na implementacao do pro-
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cedimento iterativo dado pela equagdo (3.28), é que a matriz J7 J deve ser ndo-singular. Para que

uma matriz seja ndo-singular, seu determinante deve ser diferente de zero. Assim,

33| =det (37T) #£0 (3.29)

A equacio (3.29) da a condicao de identificacdo dos parametros, isto €, se o determinante de
J7J é zero, ou mesmo muito pequeno, os pardmetros P;, para j = 1,2, 3, ndo podem ser determina-
dos usando-se o procedimento iterativo (3.28).

Problemas inversos tal como o estudado neste trabalho geralmente possuem det(J7J) = 0,
especialmente proximo da estimativa inicial usada para os parametros desconhecidos. Problemas
desse tipo sdo denominados mal-condicionados e apresentam dificuldades na aplicagcao das equa-
coes (3.26) e (3.28). Para a solugdo desse tipo de problemas existem métodos que reduzem os
efeitos decorrentes dos baixos valores do det(J7J).

O Método de Levenberg-Marquardt ameniza as dificuldades na solucdo aplicando o seguinte

processo iterativo:

P = Py (3T WA T Y — C(PY)| (3.30)

onde p* é um escalar positivo chamado de parimetro de relaxagio e W* é uma matriz diagonal.

O termo matricial u*W* que aparece na equagio (3.30) tem como objetivo diminuir as os-
cilagdes e instabilidades que acontecem em problemas mal-condicionados. Esse termo tende a ser
grande no inicio do processo iterativo, ja que o problema costuma apresentar instabilidades na re-
gido ao redor da estimativa inicial usada para o procedimento iterativo. Dessa forma a matriz J7 J
ndo precisa ser necessariamente inversivel e o método tende para o Método Steepest Descent. O
parimetro u* é entdo reduzido gradualmente com o avango das iteracdes para a solugio do pro-
blema inverso, ou seja, com o decorrer das iteracdes, o Método de Levenberg-Marquardt tende para
0 Método de Gauss (OZISIK; ORLANDE, 2000).
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A convergéncia do Método de Levenberg-Marquardt € atingida quando pelo menos um dos

trés critérios de parada a seguir € satisfeito:

(i) Suo(P*T1) < g (3.31a)
(ii) H a7 [Y—c@)] H <& (3.31b)
(iii) HP"“ —PkH <& (3.31c)
onde €], & e & sdo tolerAncias prescritas e ||-|| € a norma euclideana do vetor, isto é, ||x| =

(x"x)1/2,

O critério de convergéncia definido pela equacdo (3.31a) tem como objetivo testar se a norma
dos minimos-quadrados ¢ suficientemente pequena, o que deve acontecer na vizinhanga da solucao
do problema. A equagio (3.31b) testa se a norma do gradiente de Sy (P) é pequena o suficiente,
ja que essa se anula no ponto onde Syo(P) ¢ minimo. Nesse ponto vale observar que, embora a
condicdo de gradiente nulo seja também valida para pontos de mdximo e pontos de sela, 0 método
de Levenberg-Marquardt dificilmente converge para esses pontos. Por dltimo, o critério dado pela
equacdo (3.31c¢) resulta do fato de que a mudanga no vetor de parametros € muito pequena quando
o método estd convergido.

Virias versdes para o método de Levenberg-Marquardt estdo disponiveis na literatura, apre-
sentando diferencas na escolha da matriz diagonal WX e na forma de escolha da variagio do pari-
metro de relaxacdo uX. Para efeito de exemplificacdo, uma das versdes para esse método (OZISIK;

ORLANDE, 2000) utiliza o algoritmo computacional apresentado a seguir, com a matriz WX dada

por:
W = diag (1) 1] (332)

Supondo-se que as medidas de concentracdo Y = (f’l,f’z, . ,)71) sdo dadas para os tempos
t;,onde i =1,...,I e que a estimativa inicial P’para o vetor de parimetros desconhecidos P estd

disponivel, escolhe-se um valor para 1, como por exemplo p® = 0,001, e faz-se k = 0. Assim, o

algoritmo computacional para a obtencdo do vetor P pode ser resumido da seguinte forma:
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Passo 1. Resolver o problema direto de movimento de dgua e transporte de soluto.
Passo 2. Calcular Sy (P¥) através da equagdo (3.17).

Passo 3. Calcular a matriz de sensibilidade J (Pk) definida pela equagdo (3.22) e entdo calcular
W* dada pela equacio (3.32).

Pk+1

Passo 4. Calcular a nova estimativa para pela equacdo (3.30).

Pk+1

Passo 5. Resolver o problema direto com os novos valores estimados para , encontrando

C(P*™1). Calcular Syo(P**!), como definida pela equagio (3.17).
Passo 6. Se Syo(P"1) > Sy0(P*), substituir u* por 10u* e retornar para o Passo 4.
Passo 7. Se Syo (Pk“) <S MQ(Pk ), aceitar a nova estimativa P! e substituir uf por 0,1u*.

Passo 8. Testar os critérios de parada, dados pelas equacdes (3.31). Se nenhum deles for satisfeito,

substituir k por k+ 1 e retornar ao Passo 1.

3.3.2 Analise estatistica

A andlise estatistica dos resultados torna possivel a obtencdo de uma estimativa para o grau
de acurdcia dos valores estimados para os parametros desconhecidos. Como foram usadas as hi-
péteses de que as medidas contém erros aditivos e ndo-correlacionados, com distribuicdo normal,
média zero e desvio-padrdo constante. Utilizando-se a minimizacdo da norma dos minimos qua-
drados para a solug¢do do problema de estimativa de parAmetros, a matriz de covaridncia cov(P)
dos pardmetros estimados € dada por (OZISIK; ORLANDE, 2000):

cov(6s,0) cov(6s,K;) cov(6s,D) cov(6s,Ky)
cov(Ky, 65) cov(K;,K) cov(Kg,D) cov(K,Ky)
cov(D,0;) cov(D,K;) cov(D,D) cov(D,Ky)
cov(Ky,65) cov(Ky,Ks) cov(Ky,D) cov(Ky,Ky)

cov(P) =J'nte? (333

onde ¢ € o desvio-padrdo dos erros de medida, suposto constante.
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Vale lembrar que a matriz de sensibilidade J € dada pela equagdo (3.22). Os desvios-padrao
para os parametros estimados sdo entdo obtidos a partir dos elementos da diagonal da matriz

cov(P), ou seja:

Op, = 1/ cov( Aj, Aj) para j=1,2,3 (3.34)

onde ISj € o parametro estimado.
Para se obter os intervalos de confianca, por exemplo com 99% de nivel de confianca para os
parametros estimados, faz-se (OZISIK; ORLANDE, 2000):

Pj—2.576 6p < P; < P;j+2.576 0p, para j=1,2,3 (3.35)

A andlise dos intervalos de confianga para esse tipo de problema ndo fornece uma boa apro-
ximacgdo para a regido de confianga, pois os intervalos sdo calculados para cada pardmetro, sem
levar em consideracdo a estimativa realizada para os outros parametros. Dessa forma, a regido de
confianca calculada apenas a partir dos intervalos de confianca pode conter regides que nao perten-
cam a regido de confianga real e a0 mesmo tempo pode deixar de conter regides que pertencam a
regido de confianca real. Ozisik e Orlande (2000) apresentam uma equacio para encontrar a regiio
de confianga real, supondo um grau de 99 % de confianca, sendo que a regido de confianga real cal-
culada € o interior de uma elipse no caso da estimativa simultanea de dois parametros e o interior

de um elips6ide no caso da estimativa simultdnea de trés parametros.

3.3.3 Projeto 6timo do experimento

A matriz de sensibilidade dada pela equacgdo (3.22) possui uma importante funcdo em pro-
blemas de estimativa de parametros. Como exemplo, a andlise dos coeficientes de sensibilidade
permite fazer a escolha da quantidade de posi¢des para medida da concentragcdo, além da melhor
localizag@o para tomar essas medidas, assim como do tempo adequado para a duragdo do experi-
mento.

O coeficiente de sensibilidade J, ;, definido pela Equagéo (3.23) € uma medida da sensibili-
dade da concentrac@o estimada C, com relagdo as variagdes no parametro P;. Isto €, magnitudes
pequenas para o coeficiente de sensibilidade J,; indicam que grandes mudangas no valor do pa-
rametro P; produzem pequenas alteragdes em C,. Coeficientes de sensibilidade cujas magnitudes

sdo pequenas caracterizam dificuldades para a estimativa dos parametros, o que pode ser explicado
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pelo fato de que o mesmo valor de concentragdo pode ser obtido com uma ampla faixa de valores
para o vetor de parametros P.

Outro fator importante € que quando os coeficientes de sensibilidade sdo pequenos, tem-se
que det(J Ty ) =~ 0, ou seja, o problema é mal-condicionado. Além disso, caso alguma coluna da
matriz de sensibilidade J seja expressa como uma combinacdo linear de outras colunas — colunas
linearmente dependentes — tem-se que det (J Ty ) = 0. Portanto, é desejdvel que se tenha coeficientes
de sensibilidade linearmente independentes e com grandes magnitudes, de forma que o problema
inverso nao se torne muito sensivel aos erros de medida, fornecendo estimativas precisas e acuradas
para os parametros. Por esse motivo, é recomendavel realizar a chamada otimizagdo do experimento
(ou projeto D-otimo). Experimentos 6timos sdo usualmente projetados através da minimizagao do
volume da regido de confianga dos parametros estimados, a fim de assegurar a minima variancia
para as estimativas. A minimiza¢do da regido de confianca pode ser obtida pela maximizagdo do
determinante de [cov(P)]~! (OZISIK; ORLANDE, 2000).
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Capitulo 4
Materiais e Métodos

Para alcangar o objetivo deste trabalho, definido na Se¢do 1.1, que € a implantacdo de um
método que seja aplicdvel para a determinagdo de parametros hidrdulicos e de transporte de solu-
tos em solos, a estratégia adotada foi a escolha de um experimento de transporte de soluto tipico,
associado a um c6digo de simulagdo computacional que utiliza método inverso para determinagdo
dos parametros em questdo. Experimentos de transporte de soluto, técnicas de estimativa de pa-
rametros e a associacdo de ambos sdo de amplo conhecimento no meio cientifico, existindo um
grande numero de trabalhos sobre esse assunto disponivel na leitura, que foram discutidos na re-
visdo bibliogréfica apresentada no Capitulo 2. Neste capitulo sdo detalhados aspectos referentes
a descri¢c@o do experimento de transporte de soluto utilizado, além da discussdo sobre as técnicas
aplicadas para realizacdo da estimativa dos pardmetros.

Note que todos os experimentos realizados neste trabalho foram executados em situacdo de
saturacdo e perturbacdo. Isso deveu-se ao fato de que os experimentos em situacdo de saturacdo
sdo mais simples de serem executados, assim como 0s experimentos perturbados. Vale obser-
var que experimentos saturados sao um passo inicial em trabalhos com experimentos em colunas,
tendo como evolugdo natural os trabalhos em situacao de ndo-saturacao. Da mesma forma, experi-
mentos perturbados sdo uma primeira aproximag¢do para trabalhos com experimentos em colunas,

evoluindo-se futuramente para experimentos nao-perturbados
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4.1 Experimento de transporte de soluto

Nesta secdo sdo apresentados os detalhamentos referentes ao aparato experimental utilizado,

incluindo os equipamentos e os materiais testados.

4.1.1 Aparato experimental

O aparato experimental utilizado neste trabalho foi adquirido da empresa Soil Measurement
Systems e é chamado de Equipamento de Lixiviacdo em Coluna ou “Column Leaching Equipment”.
Esse aparato € baseado naquele descrito por Skaggs et al. (2002) e que é adequado a experimentos
de transporte de soluto. O aparato experimental em questdo € composto por alguns itens que estao
descritos a seguir. Um desenho esquemético € apresentado da Figura 4.1 para melhor entendimento
do experimento. A Figura 4.2 mostra uma fotografia de uma coluna desmontada e a Figura 4.3

mostra uma fotografia do experimento montado.

LI
2| |3 5

1 i

Figura 4.1: Desenho esquematico do equipamento de lixiviacdo em coluna.

1. Bomba Seringa: Realiza a inje¢do da solu¢@o na coluna a um fluxo determinado.

2. Reservatorio da Solucao Residente: Armazena a solu¢do com a qual a coluna foi saturada e

que serd a utilizada para injecao no inicio do experimento.

3. Reservatorio da Soluciao de Deslocamento: Armazena a solug¢do que serve para a medicdo da

variacdo da concentra¢do na saida da coluna.
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4. Coluna: Coluna feita em acrilico na qual o material de estudo € acondicionado de acordo com

condig¢des pré-determinadas.

5. Coletor de Fracoes: Equipamento para realizar a coleta do efluente da coluna.

A bomba seringa consiste de um motor elétrico que movimenta um pistdo que por sua vez
aciona através de um suporte os émbolos das seringas. Na outra extremidade de cada seringa é
conectada uma valvula 2 vias, de tal forma que quando o émbolo é puxado para trds pela bomba
seringa, a solucdo € succionada do reservatério por uma nele tubulagdo conectada; quando o €ém-
bolo € empurrado para frente, a solucdo € injetada na coluna por uma tubulacdo nela conectada.
A bomba seringa tem capacidade para no mdximo 10 seringas simultaneamente. Para variar o vo-
lume injetado, podem ser alterados o didmetro do corpo da seringa e o curso do pistdo, lembrando
que o curso do pistdo € sempre o mesmo para todas as seringas. Neste trabalho foram utilizadas
sempre duas seringas idénticas: uma para injetar a solucdo residente e outra para injetar a solu¢ao
de deslocamento. A bomba seringa realiza a injecdo em ciclos de mesma durac¢do, porém com
intervalo de tempo entre os ciclos selecionavel através de um painel. E possivel também progra-
mar a bomba para injetar continuamente (com intervalo de tempo zero entre os ciclos) e essa foi
a maneira utilizada neste trabalho. Dessa forma, foi possivel fazer a comparagdo entre 0s casos
estudados mantendo sempre o mesmo fluxo de entrada.

A coluna de acrilico consiste em um anel cilindrico com espessura de parede de aproxima-
damente 1 cm. Foram utilizadas quatro colunas com didmetros internos de 6,35 cm e 10,16 cm, e
com duas alturas de 7,62 cm e 15,24 cm. Cada coluna possui uma montagem de terminacdo em

cada uma das duas extremidades, sendo que cada montagem de terminag¢ao € composta por:

e um disco de acrilico de 1 cm de espessura e com diametro aproximadamente 10 cm maior
que o didmetro externo da coluna. Possui um furo central rosqueado de medida idéntica a
do conector da tubulagdo, uma cavidade circular concéntrica usinada com 1 mm de profun-
didade e didmetro igual ao didmetro externo da coluna, além de seis furos para fixacdo com

parafusos;

e uma placa metélica distribuidora de 1 mm de espessura e didmetro igual ao didmetro externo

da coluna, com diversos furos de 1 mm de didmetro;
e uma membrana de ndilon com didmetro ligeiramente maior que o didmetro externo da coluna;

e uma junta de vedagdo de borracha, na forma de um anel cilindrico, com diametro interno

ligeiramente maior que o didmetro externo da coluna;
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e um anel cilindrico de acrilico de 1 cm de espessura, didmetro interno ligeiramente maior
que o diametro externo da coluna e didmetro externo igual ao didmetro do disco de acrilico.

Possui um anel de vedacao de borracha embutido e seis furos para fixacdo ao disco;

e seis parafusos curtos com porcas do tipo borboleta para fixacdo do disco de acrilico ao anel

de acrilico. Sao utilizados trés parafusos desse tipo para cada terminacao;

e trés parafusos longos tipo rosca sem-fim com duas porcas cada, para fixacdo do conjunto.

A Figura 4.2 apresenta uma fotografia de uma coluna desmontada. Na fotografia, ¢ mos-
trada uma coluna de 6,35 cm de didmetro por 15,24 cm de altura. Observe-se que na lateral da
coluna existem plugues rosquedveis instalados em furos. Na execu¢do de experimentos em condi-
¢ao de ndo-saturacao hidraulica, estes furos servirdo para que sejam instalados tensiometros com o

objetivo de medir a pressao naquelas respectivas posi¢des da coluna.

Figura 4.2: Fotografia da coluna desmontada.
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O coletor de fracdes! consiste de um motor elétrico acoplado a um suporte giratério onde
encaixam-se tubos de ensaio. O coletor € programavel através de um painel digital e efetua a troca
de tubos a cada intervalo de tempo especificado.

A tubulacdo utilizada para transportar as solucdes residente e de deslocamento dos reservaté-
rios para a coluna deve ser maledvel, feita de silicone, com diametro interno de aproximadamente
3 mm. Para facilitar a troca das solugdes, que idealmente deve ser instantanea, sdo utilizados co-
nectores de engate rdpido. Cada conector de engate € composto por duas partes que se conectam
e desconectam apenas com o aperto de um botdo: uma das partes € rosquedvel e a outra deve ser
conectada por pressdo a tubulagdo, sendo que as partes separadas nao permitem o fluxo. O fluxo
sO € liberado quando as duas partes estdo conectadas uma a outra. Para alimentar a coluna, € ros-
queada uma das partes do conector no furo que existe na entrada da coluna, enquanto a outra parte
do conector fica conectada a tubulagdo de silicone. Conectadas, as duas partes permitem o fluxo de
solugdo para dentro da coluna. Dessa forma, no momento da troca das solugdes, basta desconectar
o engate rapido, trocando a tubulagdo de um reservatdrio pela outra. Esse procedimento impede
vazamentos e contaminacdes indesejados.

Na saida da coluna, foi utilizado apenas um conector comum rosqueado no furo do disco da
coluna para permitir que a solucdo goteje através dele, caindo diretamente no tubo de ensaio que
estd fazendo a coleta do efluente.

Por ultimo, € interessante observar que os reservatorios de solucao, a tubulacdo de silicone e
a coluna de acrilico juntamente com os demais materiais que entram em sua montagem sao nao-
reativos para que os resultados ndo sejam afetados.

A Figura 4.3 apresenta uma fotografia do aparato experimental montado para um ensaio.

Nessa fotografia, a coluna apresentada € a de 6,35 cm de diametro por 15,24 cm de altura.

!Conforme sugestio da Soil Measurement Systems, foi utilizado um coletor de fracdes marca Teledyne ISCO,
modelo Retriever 500, montado com um suporte giratério com capacidade para 68 tubos de ensaio de 10 a 16 mm de
diametro externo, capaz de efetuar a troca de tubos num intervalo de tempo de 350 ms.
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Figura 4.3: Fotografia do experimento de lixiviagdo em coluna.

4.1.2 Materiais de estudo

Uma vez que neste trabalho o objetivo foi a determinacdo de propriedades hidrdulicas de
solos, € interessante fazer uma breve explicacdo a respeito dos solos de uma forma geral. As
defini¢des apresentadas a seguir tém como base o trabalho de Pinto (2006).

A defini¢do do que € solo depende em muitos casos de quem o utiliza. Na lingua portuguesa,
solo significa a superficie do chdo, original da palavra herdada do latim “solum”. Na agricultura
solo é a camada de terra tratdvel, que suporta as raizes das plantas. Na geologia, o solo é somente
a capa superficial sobrejacente a rocha. Para o engenheiro civil, os solos sdo um aglomerado
de particulas provenientes de decomposicao da rocha, que podem ser escavados com facilidade,
sem o emprego de explosivos, e que sdo utilizados como material de construciao ou de suporte de

estruturas. Sob o ponto de vista da engenharia geotécnica o solo podera ser utilizado tanto em suas
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condi¢des naturais quanto como material de construcao. Em sua condi¢@o natural serd usado como
elemento de suporte de uma estrutura ou como a propria estrutura, nem sempre sendo possivel
melhorar suas propriedades de uma forma econdmica. Como material de constru¢do podera ser
usado, principalmente, na construcio de aterros para finalidades as mais diversas, como sub-bases
e bases de pavimentos.

Numa massa de solo podem ocorrer trés fases: a fase sélida, a fase gasosa e a fase liquida.
A fase sdlida é formada pelas particulas minerais do solo, a fase liquida por dgua e a fase gasosa
compreendem todo o ar existente nos espacos entre as particulas. Portanto, o solo € um sistema
trifasico onde a fase s6lida € um conjunto discreto de particulas minerais dispostas a formarem uma
estrutura porosa que conterd os elementos constituintes das fases liquida e gasosa. As particulas
s6lidas do solo sdo pequenos graos de diferentes minerais, cujos vazios podem ser preenchidos por
agua, ar, ou parcialmente por ambos (ar e d4gua). Define-se mineral como uma substancia inorga-
nica e natural, com uma estrutura interna definida (ditomos e ions) e com composi¢ao quimica e
propriedades fisicas fixas ou variam dentro de limites definidos. As particulas sélidas dos solos
grossos sdo constituidas por silicatos (feldspatos, micas, olivinas, etc.), 6xidos (quartzo), carbona-
tos (calcita, dolomita), sulfatos (limonita, magnetita). Ja os solos finos sdo constituidos por silicatos
de aluminio hidratado (argilo-minerais).

Os indices fisicos (teor de umidade, indice de vazios, porosidade, grau de saturacdo e pe-
sos especificos), a granulometria e os limites de consisténcia formam as propriedades indices que
sdo aplicadas na classificacao e identificacdo dos solos, uma vez que elas podem ser correlaciona-
das, ainda que grosseiramente, com caracteristicas mais complexas do solo como por exemplo a
compressibilidade e resisténcia.

Todos os solos, em sua fase solida, contem particulas de diferentes tamanhos em proporcoes
variadas. A determinacdo do tamanho das particulas e suas respectivas porcentagens de ocorréncia
permitem obter a funcdo distribui¢do de particulas do solo e que é denominada distribui¢do gra-
nulométrica. As particulas de um solo ndo sdo esféricas, mas usa-se sempre a expressao diametro
equivalente da particula ou apenas diametro equivalente quando se faz referéncia ao seu tamanho.
Os solos recebem designacdes segundo as dimensdes das particulas compreendidas entre determi-
nados limites convencionais. No Brasil a Associa¢do Brasileira de Normas Técnicas (NBR-7181,

1984) utiliza a defini¢do apresentada abaixo.
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Bloco de rocha: Fragmentos de rocha transportados ou ndo, com diametro superior a 1,0 m.

Matacao Fragmento de rocha transportado ou ndo, comumente arredondado por intemperismo ou

abrasdo, com uma dimensao compreendida entre 200 mm e 1,0 m.

Pedregulho: Solos formados por minerais ou particulas de rocha, com diametro compreendido en-
tre 2,0 e 60,0 mm. Quando arredondados ou semi-arredondados, sdo denominados cascalhos
ou seixos. Divide-se quanto ao diametro em: pedregulho fino (2 a 6 mm), pedregulho médio

(6 a 20 mm) e pedregulho grosso (20 a 60 mm).

Areia: Solo ndo coesivo e ndo plastico formado por minerais ou particulas de rochas com di-
ametros compreendidos entre 0,06 mm e 2,0 mm. As areias de acordo com o diametro
classificam-se em: areia fina (0,06 mm a 0,2 mm), areia média (0,2 mm a 0,6 mm) e areia

grossa (0,6 mm a 2,0 mm).

Silte: Solo que apresenta baixo ou nenhuma plasticidade, baixa resisténcia quando seco ao ar.
Suas propriedades dominantes sido devidas a parte constituida pela fracio silte. E formado

por particulas com didmetros compreendidos entre 0,002 mm e 0,06 mm.

Argila: Solo de graduagdo fina constituido por particulas com dimensdes menores que 0,002
mm. Apresentam caracteristicas marcantes de plasticidade; quando suficientemente imido,
molda-se facilmente em diferentes formas e quando seco apresenta coesdo suficiente para

construir torrdes dificilmente desagregaveis por pressao dos dedos.

Neste trabalho foram utilizados dois materiais para realizacao dos experimentos de transporte
de soluto e para as simulacdes computacionais. O primeiro material utilizado foi um solo arenoso
ndo reativo, que permitiu que toda a técnica fosse implantada e testada. O segundo material foi o
solo da INB Caldas com amostras coletadas seguindo os interesses determinados no objetivo deste
trabalho descrito na Secdo 1.1. As Secdes 4.1.2.1 e 4.1.2.2 a seguir apresentam os detalhes de cada

um dos materiais utilizados.
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4.1.2.1 Solo arenoso

O solo arenoso utilizado neste trabalho foi obtido da Mineragio Jundi? sendo basicamente
composto de silica (didxido de silicio, SiO;). A escolha desse material deveu-se ao fato de que o
quartzo oferece pouca ou nenhuma reagdo com o soluto utilizado, permitindo assim que o experi-
mento escolhido pudesse ser testado sem grandes complicagdes no que diz a respeito a reatividade.
Um fato importante que deve ser considerado é que o solo arenoso utilizado ndo foi coletado du-
rante a realizagdo deste trabalho. De fato, esse material estava armazenado no LAPOC em virtude
de outras pesquisas que haviam sido realizadas e que necessitavam de algum material que pos-
sufsse a caracteristica de ndo-reatividade. Por esse motivo, ndo houve op¢do a ndo ser realizar
experimentos do tipo perturbado. Esse material foi peneirado e lavado antes de sua utilizagdo nos
experimentos em questdo. Cada uma dessas atividades estd detalhada a seguir.

O material foi separado em duas faixas de granulometria através de um procedimento de
peneiramento. As faixas utilizadas estdo na Tabela 4.1. A escolha dessas faixas de granulometria
baseou-se na disponibilidade de peneiras para executar o trabalho de peneiramento, além do fato de
que com essas duas situacdes pode-se realizar uma andlise comparativa dos resultados no que diz
respeito a influéncia da granulometria no comportamento de transporte de dgua e soluto no meio
poroso em questdo. Note que a areia na granulometria da Faixa 1 pode ser classificada como areia
fina média e a areia na granulometria da Faixa 2 pode ser classificada como areia grossa, de acordo
com a Norma NBR-7181 (1984).

Tabela 4.1: Faixas de granulometria para o solo arenoso.

Granulometria Maior que | Menor que
[mm)] [mm)]
Faixa 1 0,075 0,600
Faixa 2 0,850 2,000

Como o solo arenoso disponivel apresentava uma grande quantidade de poeira devido ao
armazenamento, decidiu-se realizar a lavagem do mesmo. Sendo assim o solo arenoso foi inici-
almente lavado em dgua corrente e posteriormente lavado em 4gua destilada, utilizando-se para

1$so um sistema com pressao manométrica negativa e filtros de acordo com esquema representado

Zhttp://www.mjundu.com.br

48



na Figura 4.4. Apds a lavagem o solo arenoso foi seco em estufa a temperatura de 110 £ 5 °C e

acondicionado em sacos plésticos limpos, ficando pronto para ser utilizado nos experimentos.

Agua destilada

v
Funil de
ceramica K J
com filtro
papel — 1 — Vacuo

<« Esquema de um
Frasco Kitazato

W iiiiiiiiiziiiizizzizzidd

Figura 4.4: Desenho esquematico do sistema de lavagem do solo arenoso.

4.1.2.2 Solo da INB Caldas

O segundo material utilizado foi o solo da area da INB Caldas com amostras coletadas super-
ficialmente em alguns pontos que serdo detalhados mais adiante. A escolha deste material seguiu o
interesse determinado nos objetivos deste trabalho descritos na Sec¢ado 1.1.

O procedimento adotado para coleta de amostras do solo da INB Caldas restringiu-se a esco-
lha dos locais que deveriam ser estudados e ao simples recolhimento superficial de um volume de
material que julgou-se adequado, além do registro das coordenadas através de um receptor GPS3. A
Figura 4.5 mostra a localizacdo no mapa da INB Caldas dos pontos onde foram coletadas as amos-
tras de solo. As dreas dentro dos circulos vermelhos indicam drea que podem estar sob a influéncia
da PE4 (onde encontram-se os pontos de coleta A e B), da PE8 (onde encontram-se os pontos de

coleta C e E) e da Bacia de Rejeitos (onde encontra-se o ponto de coleta C).

3GPS ¢ a sigla de "Global Positioning System". E um sistema desenvolvido para a obtencdo de coordenadas de
posicionamento por meio de satélites.
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Figura 4.5: Fotografia de satélite da INB Caldas com a localiza¢do dos pontos de coleta de solo.
(Fonte: GoogleMaps. Modificado pela autora.)
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A definicdo dos pontos de coleta foi baseada na proximidade de locais onde pode ser inte-
ressante o estudo de uma possivel contaminacao do solo, ou onde o solo possa eventualmente ser
utilizado como cobertura para fontes de contaminacdo. O Ponto A estd localizado fora da drea
da INB Caldas em um local de mata nativa, ficando as margens de um dos afluentes do Cérrego
do Consulta. O solo do Ponto B foi coletado proximo ao Ponto A, porém dentro da drea da INB
Caldas. Os Pontos A e B estao localizados na area de influéncia da PE4. O Ponto C estd proximo a
represa do Corrego do Cercado e o Ponto E foi coletado de um talude de onde foi retirado material
para uma tentativa de cobertura do PE4 (FRANKLIN, 2007). Os Pontos C e E estdo localizados
na area de influéncia da PE8. O Ponto D estd localizado proximo a bacia de rejeitos com solo
muito semelhante ao que foi utilizado para a constru¢do do nicleo da barragem da mesma bacia. A

Tabela 4.2 apresenta as coordenadas geodésicas e UTM # dos pontos selecionados.

Tabela 4.2: Coordenadas geodésicas e UTM dos pontos de coleta.

COORDENADAS GEODESICAS
Ponto A Ponto B Ponto C Ponto D Ponto E

Latitude (S) | 21956'46.40” | 21°56'58.40” | 21°56'41.60” | 21°58'18.59” | 21956'44.41”
Longitude (W) | 46°28/42.33” | 46°29'03.66” | 46°30/48.82” | 46°29'58.50” | 46°30/43.94”

COORDENADAS UTM

Ponto A Ponto B Ponto C Ponto D Ponto E
N 7572389.188 | 7572014.233 | 7572501.385 | 7573223.214 | 7572416.349
E 347325.959 346717.571 343695.459 345132.254 343836.323

Para que o solo pudesse ser acondicionado nas colunas reproduzindo a densidade aparente
(pp) do campo realizou-se um ensaio para determinacio desta densidade em cada um dos pontos
de coleta selecionados. A técnica utilizada para este propodsito foi baseada na Técnica do Anel
Volumétrico (EMBRAPA, 1997), onde um anel metilico com volume conhecido é fincado no solo

que deseja-se determinar a densidade aparente e retirado de forma que a amostra de solo preencha

“Em se tratando de posicionamento é fundamental o conceito de coordenada. Bastante familiar sdo as coordenadas
geograficas cujos pontos de referéncia sao a latitude e a longitude e altitude. Os pontos de um sistema de coordenadas
geodésicas sdo definidos pelas seguintes coordenadas: latitude geodésica; longitude geodésica e a altitude elipsoidal ou
seja sdo referentes a um elipsoide. As coordenadas UTM (Universal Transversa de Mercator) sdo baseados na projecao
cilindrica transversa do globo terrestre.
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completamente o seu volume. A Figura 4.6 apresenta uma fotografia do coletor utilizado e outra

registrando um momento da coleta das amostras para determinacao de pj.

(a) Coletor (b) Procedimento de coleta

Figura 4.6: Fotografia da coleta de solo para determinacio da densidade aparente.

O material retirado do solo é entdo acondicionado em embalagens plasticas e levado ao la-
boratdrio, onde é seco em estufa a temperatura de 110 + 5 °C por 24 horas. Apds a secagem a
massa do material coletado é medida para que a densidade aparente p, seja determinada através da

Equacao (4.1).

Py =~ 4.1

onde my € a massa de solo seca e V o volume do anel volumétrico utilizado. Os valores obtidos
para cada um dos pontos de coleta estdo apresentados na Tabela 4.3 a seguir. Observe-se que para

o cdlculo de pj, o volume utilizado foi de V = 353,26 cm?>.
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Tabela 4.3: Massa de solo seca e densidade aparente para o solo nos pontos de coleta.

ms [g] | pp [g/cm’]
Ponto A | 447,16 1,266
Ponto B | 411,96 1,166
Ponto C | 365,24 1,034
Ponto D | 495,76 1,403
Ponto E | 488,48 1,383

Com o objetivo de caracterizar as amostras de solo coletadas foi realizada a andlise granu-
lométrica dessas amostras segundo o procedimento descrito pela Norma NBR-7181 (1984). Os
resultados dessa andlise granulométrica sdo apresentados na Tabela 4.4, onde podem ser observa-

das as porcentagens de particulas que definem o tipo de solo testado..

Tabela 4.4: Resultado da andlise granulométrica (sem defloculante) das amostras de solo da INB

Caldas.
Percentagem de Graos
Amostra
Argila [%] | Silte [%] | Areia [%]

Ponto A 31,0 52,1 16,9
Ponto B 25,0 38,5 36,4
Ponto C 7,1 76,7 16,3
Ponto D 20,5 57,7 21,9
Ponto E 7,1 47,1 45.8

A classificacdo dos solos quanto a textura € feita tendo-se como base a curva granulométrica
do solo e uma escala de classificacdo proposta por uma associagdo, neste caso a escala da (NBR-
7181, 1984) . A curva granulométrica obtida define a distribuicdo do tamanho das particulas do
solo, enquanto a escala define a posi¢do dos quatro grupos: pedregulhos, areias, siltes e argilas.
Nesta classificacao utiliza-se a seguinte regra para nomenclatura do solo: a fra¢do predominante

(com maior percentual) € o primeiro nome que aparece, seguido do nome da fracdo com o segundo
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maior valor de percentual. Caso a fragdo com maior percentual tenha uma sub-divisdo na clas-
sificacdo, esta deve ser mencionada na nomenclatura. Sendo assim, de acordo com a Tabela 4.4
as amostras de solo utilizadas podem receber a nomenclatura da seguinte forma: Ponto A — silte-
argiloso, Ponto B — silte-arenoso, Ponto C — silte-arenoso, Ponto D — silte-arenoso e Ponto E — areia
fina-siltosa.

Outro conjunto de informagdes importantes para que o solo utilizado seja determinado é
a andlise mineraldgica e a andlise quimica realizadas em amostras dos solos coletados. Os re-
sultados da andlise mineraldgica realizada através de difracdo de raios-X estdo apresentados na
Tabela 4.5. Note que a composi¢cdo dos minerais identificados sdo: Caolinita (Al;Si,05(OH),),
Gibbsita (AlI(OH)3), Goethita (FeO(OH)), Hematita (Fe;O3), Microclina (KAISi3Og), Moscovita
(KAl (AlISi3019)(OH),) e Ortoclasio (KAISi3Og). Os resultados da anélise quimica realizada por

espectrometria por raios-X fluorescente estao apresentados na Tabela 4.6.

Tabela 4.5: Resultado da andlise mineraldgica das amostras de solo da INB Caldas.

Amostra | Predominante Maior Menor Minoritaria

Gibbsita Goethita | Caolinita, Moscovita | Hematita
Ponto A

(> 55%) (< 25%) (< 10%) (<3%)

Gibbsita Goethita Caolinita, Hematita Moscovita
Ponto B

(> 65%) (< 15%) (< 10%)

Caolinita Moscovita | Ortoclasio, Gibbsita Goethita
Ponto C

(>30%) (<30%) (< 15%) (< 10%)

Gibbsita Goethita Caolinita Hematita
Ponto D

(>30%) (<30%) (< 15%) (< 10%)

Microclina Moscovita Caolinita Hematita

Ponto E

(> 70%) (< 15%) (< 10%) (< 5%)
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Tabela 4.6: Resultado da andlise quimica das amostras de solo da INB Caldas.

Amostras
Determinagdes || Ponto A | Ponto B | Ponto C | Ponto D | Ponto E
Al O3 (%) 52 54 39 46 30
Fe, O3 (%) 13 18 4,1 11 2,9
K70 (%) 3,0 2,4 5,6 5,4 13
MgO (%) 0,18 0,099 < 0,01 < 0,01 < 0,01
MnO (%) 0,18 0,69 < 0,01 0,16 < 0,01
Nb,O5 (%) 0,097 0,090 0,066 0,011 0,036
P>O5 (%) 0,23 < 0,01 0,11 < 0,01 0,13
Si0, (%) 29 23 50 35 52
SiO (%) 0,069 0,035 0,045 < 0,01 0,15
TiO; (%) 1,8 1,1 1,2 2,1 0,69
Y,03 (%) 0,022 < 0,01 < 0,01 < 0,01 < 0,01
Zn0O (%) 0,027 < 0,01 < 0,01 0,31 < 0,01
Zn0; (%) 0,41 0,34 0,22 0,35 < 0,01

4.1.3 Realizacao do experimento

Uma vez que o aparato experimental e os materiais de estudo foram bem definidos, a etapa
seguinte € a descricdo dos métodos utilizados para a realizacdo do experimento. Neste ponto é
importante relembrar que todos os experimentos foram realizados em condic¢ao de saturacdo e per-
turbagdo, onde o solo é compactado uniformemente na coluna, procurando-se utilizar a densidade
observada no campo com seus poros totalmente preenchidos pela solucdo residente.

Antes de executar o experimento proposto foi preciso cumprir algumas etapas. Essas etapas
envolvem os seguintes itens: montagem e enchimento da coluna, saturagao da coluna, preparacao
da solu¢do de deslocamento e preparacdo do material de suporte para a execugdo do experimento.

Para a montagem da coluna € preciso inicialmente realizar a montagem da terminacdo da
mesma. Considere a extremidade inferior de uma coluna que esteja posicionada na vertical. A
montagem da terminacdo deve ser feita da seguinte maneira: toma-se o disco de acrilico com a
cavidade usinada voltada para cima, posiciona-se a placa metélica na cavidade, depois a membrana

de nylon e por ultimo a junta de vedacdo de borracha. Com cuidado para garantir o alinhamento dos
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seis furos no disco e no anel, posiciona-se o anel cilindrico (ja com o anel de vedacdo de borracha
colocado) sobre o disco e colocam-se os trés parafusos de fixacdo, apertando firmemente.

Apds a montagem de cada uma das duas terminacdes separadamente, coloca-se a coluna em
uma das terminagdes para realizar o seu enchimento com o material de estudo e por ultimo fecha-se
a coluna com a outra terminag¢do, prendendo todo o conjunto com os trés parafusos longos.

E interessante observar que, para efeitos dos experimentos realizados neste trabalho, a mem-
brana de nylon nas terminagdes da coluna tem a funcao de filtrar a solu¢do para impedir o entu-
pimento dos conectores € da tubulagdo com graos que porventura se desprendam do material de
estudo. Apesar de parecer que a principio essa membrana s funcionaria com essa finalidade na
terminacdo inferior da coluna, o mesmo € vélido para a terminagdo superior. Isso ocorre porque se
na terminacdo inferior a membrana filtra a solu¢do que acabou de passar pela coluna (de cima para
baixo) eventualmente arrastando algum grao, quando € feita a saturacdo da coluna (de baixo para
cima, via vasos comunicantes) com a solugdo residente ocorre o inverso, ou seja, a membrana da
terminacdo superior também filtra a solu¢ido que acabou de passar pela coluna.

O enchimento da coluna foi feito utilizando-se procedimentos a imido recomendado por
Biggar e Nielsen (1962), descrito pelos passos a seguir. A Figura 4.7 apresenta uma fotografia do

momento do enchimento de uma das colunas utilizadas.

Passo 1 Colocou-se o solo em um recipiente e adicionou-se dgua suficiente para que o solo ficasse
ligeiramente coeso. Um contetdo gravimétrico de dgua 6, em torno de 5% para areias e de
8 a 10% para solos com texturas mais finas € geralmente recomendado. Vale aqui observar
que o conteido gravimétrico de dgua pode ser determinado através de um procedimento
especifico. Uma pequena amostra do material ja umedecido de acordo com a orientacdo do
Passo 1 é acondicionada em um béquer, pesada (m,,;) e levada a estufa a uma temperatura
de 100 °C por pelo menos 24 horas. Apds o periodo de secagem o béquer deve ser retirado
da estufa e sua massa medida novamente (). O conteido gravimétrico de dgua € entdo

determinado através da Equacdo (4.2).

_ Mhyyer — Mgy

6, — "~ Mdny (42)
mdry

Passo 2 Para o caso de o solo ndo estar uniformemente imido, cubriu-se ou sele o reservatorio para
minimizar as perdas evaporativas e permitiu-se que a dgua se redistribuisse e se equilibre por

dois ou trés dias, misturando o material periodicamente.
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Figura 4.7: Fotografia do enchimento da coluna.

Passo 3 Apos o equilibrio definido no Passo 2, amostrou-se o solo e determine seu conteddo gra-
vimétrico de dgua 6, através do método apresentado no Passo 1. Calculou-se a massa de solo
umido M,,.; necessdria para encher uma coluna de volume V, a densidade aparente do solo

(dry bulk density) p, desejada. Essa massa é dada pela Equacdo (4.3).

Myyer = pb(1 + eg)Vc 4.3)

Passo 4 Pesou-se a massa de solo calculada e acondicionando-a na coluna uniformemente com um
pistdo ou acessdrio similar. A Figura 4.7 mostra uma fotografia do processo de enchimento

da coluna.
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Para a saturacdo das colunas foi feito o seguinte procedimento. Conectou-se-se a saida da
coluna a um reservatorio de solugdo residente e lentamente ergueu-se o reservatorio, de modo que
a solucdo infiltrasse pra cima no solo e empurrasse o ar contido nos poros para o topo. Para evitar
o aprisionamento de ar, o reservatdrio deve ser elevado muito lentamente, ao longo de 24 horas
ou mais, dependendo das caracteristicas do solo. Uma alternativa util para acelerar o processo é
aplicar uma pressao manométrica negativa baixa na entrada da coluna. Note-se que, mesmo que um
experimento ndo-saturado esteja sendo planejado, é recomendado que a coluna seja inicialmente
saturada. As Figuras 4.8 e 4.9 mostra um esquema da montagem de saturacao do experimento € uma
fotografia tirada durante o procedimento de saturacdo de uma das colunas. Foi observado durante
a montagem dos ensaios realizados que, para o solo arenoso o processo de saturacdo transcorreu
em poucas horas, permitindo que a saturagc@o e a execu¢do do ensaio pudessem ser realizadas no
mesmo dia. Ja as amostras de solo da INB Caldas tiveram comportamento diferente no processo de
saturacdo. Aquelas cujo o solo possui caracteristica de muita permeabilidade saturaram em pouco
mais de 24 horas, as outras cuja caracteristica apresentada é de pouca permeabilidade levaram

varios dias para que toda a coluna estivesse preenchida com a solugdo residente.

Reservatorio

com solugdo
residente
Ambiente
0
Coluna
preenchida
com solo

S S S

Figura 4.8: Desenho esquematico do procedimento de saturacao da coluna.
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Figura 4.9: Fotografia do procedimento de saturacdo da coluna.

O passo seguinte € a preparacao da soluciao de deslocamento. Para acompanhar a concentra-
¢do do soluto no efluente, pode-se coletar amostras e envid-las para analise quimica. Entretanto,
esse procedimento € lento e custoso, visto que as amostras passariam por um processo normal de
andlise. Além disso, o periodo de injecdo do soluto deve ser pré-determinado uma vez que nao
se dispde de nenhuma informacao sobre a concentracao do soluto no efluente durante a execucao.
Por facilidade optou-se por utilizar cloreto de potdssio (KCl) dissolvido em dgua destilada, numa
certa concentracio, como solucdo de deslocamento de forma que a concentracao do soluto KClI foi
acompanhada no efluente através de medidas de condutividade elétrica. Foi adotada uma solucao
de KCI em dgua com concentracio de 0,01 M (mol por dm?). Em cada ensaio, foi feita uma reta
de ajuste entre a concentracao de cloreto de potdssio na solucdo de deslocamento e a condutividade
elétrica medida. A solugdo foi sempre preparada no dia de execucao do experimento, da seguinte

maneira: lembrando que a massa molecular do cloreto de potdssio é de 74,6 g, mede-se 7,46 g de
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cloreto de potéssio em po e dilui-se esta massa em dgua destilada utilizando-se um baldo volumé-
trico com capacidade de 1 dm>. Em seguida a solucdo é transferida para o reservatério da solugio
de deslocamento. Para medir a condutividade elétrica da solucao de deslocamento e do efluente da
coluna foi utilizado o condutivimetro de bancada.

Ap0s o trabalho de preparacdo do aparato experimental, o passo seguinte foi a execucdo do
experimento. Os detalhes da realizagdao do experimento estdo apresentados a seguir.

O experimento realizado neste trabalho consistiu em estabelecer uma condi¢do de fluxo per-
manente utilizando na entrada da coluna de solo a solucdo residente e entdo introduzir a solugdo
de deslocamento, mantendo a mesma condi¢ao de fluxo. Amostras do efluente foram coletadas e
analisadas para determinar o contetido do soluto, de modo que seja possivel a construcio de curvas
de concentragdo de soluto variando com o tempo.

Antes de iniciar-se o experimento, todo o sistema foi montado de acordo com o esquema
apresentado na Figura 4.1, na pagina 41. Para isso todos os itens descritos como necessarios para
a execucao do experimento devem estar disponiveis, a saber: bomba seringa, reservatérios com as
solugdes residente e de deslocamento, a coluna de solo montada e saturada, o coletor de fragGes
com os tubos de ensaio identificados e um condutivimetro.

Uma vez que todos os itens necessdrios estavam disponiveis, conectou-se o reservatorio con-
tendo a solucgdo residente a entrada da coluna, estabelecendo um fluxo constante através do ajuste
da bomba-seringa. Deve-se evitar que uma razdo de fluxo muito elevada seja estabelecida porque
a pressdo elevada pode causar a compactagcdo do solo e, para caso de solos com caracteristica de
pouca permeabilidade, pode ocorrer uma falha na conexao pelo aumento da pressdo na tubula-
cdo. A saida da coluna deve ser deixada aberta para a atmosfera. Deve se verificar se os fluxos
de entrada e saida atingiram o regime permanente através da medicao do fluxo de entrada e saida
realizada repetidas vezes, antes do inicio do experimento. Essa medida pode ser realizada de forma
simples através da coleta do efluente em um tempo determinado. O volume de efluente deve ser
medido para que o fluxo dado pela razao entre o volume medido e o tempo cronometrado possa ser
determinado.

O inicio do experimento aconteceu trocando-se a conexao da entrada da coluna do reservato-
rio contendo a solugdo residente para o reservatério contendo a solugdo de deslocamento. Note-se
que o momento em que esse procedimento foi executado foi registrado como tempo zero. No mo-
mento em que esta a for realizada, o coletor de fracdes deve ser avangado para um novo tubo de
ensaio marcado como o primeiro a receber o efluente apés o inicio do experimento. E importante
observar que a solucdo de entrada deve ser trocada rapidamente para que a interrup¢ao do fluxo e a

mistura da solucdo fora do solo sejam minimizadas.
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A solucdo de deslocamento foi aplicada até que a concentracdo de soluto na saida da coluna
(Ce) atingiu um valor préximo da concentragao aplicada na entrada (Cp) da coluna, ou seja C,/Cy ~
1. A solugao residente foi entdo aplicada até que a concentracao de soluto no efluente fosse igual
a concentracio da solugdo residente. Dependendo do soluto usado, a coluna pode ser regenerada a
condicdo inicial e os experimentos de deslocamento subseqiientes podem ser realizados.

Durante todo o tempo em que o experimento foi realizado, o efluente da coluna que esta
sendo captado nos tubos de ensaio teve sua condutividade elétrica medida com a ajuda de um
condutivimetro. Assim foi possivel determinar o momento em que o valor da concentra¢ao na saida
da coluna se aproximou do valor da concentracdo aplicada na entrada da mesma. Da mesma forma,
depois que a solugdo residente volta a ser aplicada a entrada da coluna, observou-se 0 momento em
que a concentracdo do soluto retornou ao valor inicial.

Como resultado desse procedimento obteve-se uma tabela com valores de condutividade elé-
trica relacionados ao tempo. Os valores de condutividade elétrica puderam entdo ser correlaci-
onados aos valores de concentracdo do soluto através de uma reta de calibracdo na qual os dois
pontos de ajuste sdo: (0 Molar, condutividade elétrica da dgua destilada) e (Cyp Molar; condutivi-
dade elétrica da solucao de deslocamento). Sendo assim, como resultado final obteve-se uma curva

relacionando a concentrac¢@o do efluente com o tempo, ou seja, C,(t).
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4.2 Estimativa de parametros

A determinacdo dos parametros hidrdulicos que foi proposta no objetivo deste trabalho en-
volve, além da execugdo de experimentos de bancada que foi detalhado na Secdo 4.1, a utilizacao
dos resultados desses experimentos como dados de entrada para uma um cédigo de simulacao
computacional que permita a estimativa dos parametros em questdo. Para a estimativa dos para-
metros foi selecionado o cédigo de simulacdo computacional Hydrus-1D que utiliza o Método de
Levenberg-Marquardt para a solu¢do do Problema Inverso. A seguir sdo apresentados alguns de-
talhes do cédigo Hydrus-1D na Secdo 4.2.1, além dos detalhes relativos as estimativas realizadas

neste trabalho na Secdo 4.2.2.

4.2.1 Caracteristicas do Hydrus-1D

Os detalhamentos apresentados nesta secdo foram baseados no manual de referéncia do
Hydrus-1D (SIMUNEK et al., 2008). O Hydrus-1D é um pacote para simula¢do unidimensional (a)
do fluxo de dgua para situacdes de saturacdo varidvel; (b) da circulagao de calor; e (¢) do transporte
de solutos. O programa Hydrus-1D resolve numericamente a equacdo de Richards 3.6 para fluxo de
agua saturados e ndo-saturados, além de equacdes de advecgdo-dispersdo de calor e de transporte
de solutos. Na solu¢do para o problema de fluxo de dgua pode-se considerar o fluxo do tipo dupla-
porosidade, em que uma fragao do contetido de dgua € mdvel e outra fragdo imével, ou duplo fluxo
tipo permeabilidade envolvendo duas regides méveis. As equagdes de transporte de soluto incor-
poram os efeitos da producao de primeira ordem para degradacio independente de outros solutos e
a reacdo de decaimento que asseguram a ligacido necessdria entre os solutos envolvidos na cadeia
de decaimento de primeira ordem seqiiencial. O Hydrus-1D pode considerar até cinco solutos, que
podem ser acoplados em uma corrente unidirecional ou podem mover-se independentemente uns
dos outros.

O cddigo do Hydrus-1D pode ser usado para analisar a 4gua e o movimento de solutos em
meios porosos ndo-saturados, parcialmente saturados, ou totalmente saturados. A regido de fluxo
em si pode ser composta por solos ndo uniformes. Fluxo e transporte podem ocorrer na vertical, ho-
rizontal, ou em uma direcao levemente inclinada. Primeira e terceira condi¢des de contorno podem
ser implementadas para o transporte de soluto e de transporte de calor. Além disso, o Hydrus-1D
implementa a técnica Levenberg-Marquardt para a estimativa inversa dos parametros hidraulicos
do solo e/ou parametros de transporte de soluto. O Hydrus-1D possui ainda um recurso que faz
uma predi¢do via redes neurais (SIMUNEK et al., 2008) dos valores dos parAmetros hidraulicos com

base em um banco de dados com valores obtidos para solos tipicos. Para obter a predi¢do através
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desse recurso é preciso fornecer alguns conjuntos de informagdes sobre o material poroso. Um
dos conjuntos possiveis € a composi¢do do material em porcentagens de areia, argila e silte, mais a
densidade aparente. Note-se que os valores obtidos para os parametros podem ser utilizados como
valores iniciais para o procedimento de estimativa.

Meétodos inversos sdo tipicamente baseados na minimiza¢do de uma func¢do objetivo ade-
quada, que expressa a discrepancia entre os valores observados e a resposta prevista do sistema.
As propriedades hidrdulicas do solo para este propdsito devem ser descritas por um modelo anali-
tico com parametros conhecidos. A resposta do sistema € representada por uma solucdo numérica
da equacgdo de fluxo, enriquecida com as fun¢des hidraulicas parametrizadas, com parametros de
transporte selecionados e com condi¢des de contorno e inicial adequadas. Estimativas iniciais do
sistema de parametros otimizado sdo entdo melhoradas iterativamente durante o processo de mi-
nimizacdo, até que um determinado grau de precisdo seja obtido. Infelizmente, apesar de possuir
implementado o Método de Levenberg-Marquardt para estimativa de parametros, o Hydrus-1D nao
permite a otimizacdo do experimento conforme explicado na Secdo 3.3.3.

No Hydrus-1D as equagdes de fluxo e transporte sdo resolvidas numericamente usando um
esquema de elementos finitos linear padrao do tipo Garlenkin, ou modificacdes do mesmo. O
programa € uma versao unidimensional do Hydrus-2D e Hydrus(2D/3D), cédigos que simulam o
movimento de dgua, calor e de solutos em duas ou trés dimensdes, em meios variavelmente satu-
rados. O cddigo-fonte do Hydrus-1D foi desenvolvido e testado em um PC Pentium 4 utilizando
o Microsoft Fortran compilador PowerStation. Diversas extensdes do MS Fortran além do padrio
ANSI foram utilizados para permitir a comunicag¢do com o usudrio com uma interface grafica ami-

gavel.

4.2.2 Estimativas propostas

Antes de iniciar a discussao sobre as estratégias utilizadas para o processo de estimativa dos
parametros € interessante que alguns aspectos sejam observados. Para o solo arenoso utilizou-se
a suposicio de que o soluto e o solo ndo apresentavam reacdo entre si, uma vez que o material
utilizado apresentava caracteristicas de nao-reatividade. Dessa forma, o pardmetro K; foi assumido
como sendo igual a zero e ndo foi incluido na lista de pardmetros estimados, que resumiu-se aos
parametros 6, Ky e D. J4 para as amostras de solo da INB Caldas as estimativas incluiram o
parametro K, pois observou-se que nesse caso o soluto reagiu com o meio poroso, ficando retido

no mesmo. A Tabela 4.7 mostra um resumo dos parametros estimados para cada material testado.
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Tabela 4.7: Parametros estimados para o solo arenoso e para o solo da INB Caldas.

Parametros Estimados para o Solo Arenoso

0, | conteddo de saturacdo hidraulica

K | condutividade hidraulica saturada [m/s]

D | coeficiente de dispersao

Parametros Estimados para o Solo da INB Caldas

0, | conteido de saturacao hidrdulica

K | condutividade hidrdulica de saturacdo

D | coeficiente de dispersao

K, | coeficiente de distribui¢ao

Sendo assim, para se obter as estimativas dos parametros de interesse com pequeno desvio-
padrdo para os valores estimados foi preciso verificar algumas tdticas de estimativa. O cddigo de
simulacdo computacional Hydrus-1D permite que diversas combinacdes relativas ao parametros
estimados sejam realizadas. Os resultados obtidos com o solo arenoso foram testados utilizando-se
quatro estratégias de estimativa que estdo descritas a seguir e que estdo resumidas na Tabela 4.8.

A primeira estratégia de estimativa realizada neste trabalho para o solo arenoso, chamada
Estratégia 1, foi feita de forma que todos os pardmetros envolvidos no problema fossem estimados
simultaneamente. No entanto, vale observar aqui que estimativas simultaneas envolvendo muitos
parametros tendem a ser complexas e podem resultar em parametros estimados que ndo apresentam
boa confiabilidade.

Note-se que neste trabalho todos os experimentos foram realizados em condi¢@o de saturacdo
de dgua. Além disso, o termo em comum entre 0s problemas de escoamento de 4gua e transporte
de soluto é o parametro de conteddo de dgua (0) e esse parametro é constante em situagdes de
saturacdo. A partir dessas informacdes, uma segunda estratégia de estimativa foi realizada para o
solo arenoso, chamada Estratégia 2. Esta considerou o desacoplamento entre as equagdes, ou seja,
a solucdo para o fluxo de dgua foi resolvida separadamente da solugdo para o transporte de soluto.
A Estratégia 2 foi dividida em duas etapas. Na Estratégia 2A os parametros 65 e Ky foram obtidos
utilizando-se o recurso de predi¢do neural do Hydrus-1D descrito na Secao 4.2.1 e considerados
constantes. Para a obtencdo dos parametros 6 e K através da rede neural foram utilizados os
valores 100% de areia, 0% de silte e 0% de argila, de forma que os parametros gerados seriam

compativeis a um solo totalmente composto por areia. Além disso foram fornecidos ao cédigo os
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valores calculados para a densidade aparente p;, para cada ensaio realizado. Foi entdo realizada a
estimativa do parametro D. Em seguida na Estratégia 2B o valor para o parametro D que havia
sido estimado na Estratégia 1A foi utilizado como valor constante e foi realizada a estimativa dos
parametros 6; e K.

Utilizando-se ainda o conceito apresentado para a Estratégia 2, foi realizada uma terceira
estratégia, chamada Estratégia 3, também dividida em duas etapas. Na primeira etapa (Estraté-
gia 3A) os parametros 6, e K; foram obtidos com a predi¢dao neural do Hydrus-1D e considerados
constantes. Foi realizada entdo a estimativa do parametro de D. Posteriormente foi realizada a
segunda etapa (Estratégia 3B) onde a estimativa simultanea de todos os parametros foi realizada,
utilizando-se como valores iniciais para 6; e K; os valores obtidos com a predicao neural e para D
o valor obtido na Estratégia 3A. Essa estratégia teve como objetivo verificar se havia uma melhora
na reproducdo do comportamento experimental caso os parametros fossem estimados simultanea-
mente, porém tendo como valor inicial para os parametros de transporte estimados. Finalmente,
uma quarta estratégia foi realizada, chamada Estratégia 4, onde os valores dos parametros estima-
dos na Estratégia 1 foram utilizados como valores iniciais e foi feita a estimativa simultdnea de
todos os parametros.

A escolha da melhor estratégia deve ser feita com base nos resultados de estimativa obtidos,
levando-se em considerag@o dois fatores: (a) a reproducdo do comportamento experimental ob-
servado quando os parametros estimados sdo utilizados na solu¢do das equacdes e (b) os valores
obtidos para os desvios-padrdao quando comparados aos valores obtidos para o parametro. Essa
discussdo € apresentada no Capitulo 5, onde os resultados obtidos serdo apresentados e discutidos.

Vale ressaltar que o estudo da melhor estratégia de estimativa foi apresentado neste trabalho
para o solo arenoso, pois esse foi o material escolhido com o material de ensaio para a implantacao
do método selecionado para a obten¢do dos pardmetros de interesse. Em trabalhos futuros nao é
necessdrio que toda essa discussdo seja revisitada. Porém este estudo deve ser realizado para que a
melhor estratégia seja utilizada e para que os resultados obtidos sejam otimizados.

Nas estimativas realizadas com os resultados experimentais obtidos para o solo da INB Caldas
foram estimados todos os parametros apresentados na Tabela 3.1. Como observado anteriormente,
também para estes resultados foram testadas as diversas estratégias descritas para o solo arenoso.
No entanto, por motivos de simplicidade de leitura apenas os resultados da estratégia selecionada
sdo apresentados no Capitulo 5. Nesse caso a estratégia que apresentou melhores resultados foi
a Estratégia 2. Na primeira etapa (Estratégia 2A) os parametros 6; e K; foram obtidos com a
predicdao neural do Hydrus-1D e considerados constantes. Para a geracdo dos parametros pela

rede neural foram fornecidos ao cddigo os valores de percentual de areia, argila e silte obtidos
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na andlise granulométrica das amostras, que estdo apresentados na Tabela 4.4. Além disso, foram
fornecidos também os valores de p,, utilizados para o enchimento da colunas que estao apresentados
na Tabela 4.3. Foi realizada entdo a estimativa dos parametros de D e K;. Posteriormente foi feita
a segunda etapa (Estratégia 2B) onde a estimativa simultanea de todos os parametros foi realizada,
utilizando-se como valores iniciais para 65 e K; os valores obtidos com a predi¢ao neural e para D

e K, os valores obtidos na Estratégia 2A. Esta informagao também estd resumida na Tabela 4.8.

Tabela 4.8: Estratégias de estimativas de parametros utilizando o Hydrus-1D.

Solo Arenoso

Valores Iniciais para os Parametros

Parametros Estimados

0, e K; D
Estratégia 1 Predicao neural 0,1 0,, K;e D
Estratégia 2A Predi¢cdo neural 0,1 D
Estratégia 2B Predicao neural Resultado da Estratégia 2A O, e K;
Estratégia 3A Predicao neural 0,1 D
Estratégia 3B Predi¢cdo neural Resultado da Estratégia 3A 0,, K;e D
Estratégia4 | Resultado da Estratégia 1 | Resultado da Estratégia 1 0, Kse D

Solo da INB Caldas

Valores Iniciais para os Parametros R .
Parametros Estimados

0, e K; De Ky
Estratégia 2A Predicao neural 0,1 DeKy
Estratégia 2B Predi¢do neural Resultado da Estratégia 2A 0,, K;
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Capitulo 5
Resultados e Discussoes

Ap6s a selecao do aparato experimental, dos materiais de ensaio e do cédigo de simulagao
computacional adequados para execucdo deste trabalho, cujas caracteristicas foram detalhadas no
Capitulo 4, foram realizados os ensaios experimentais e as estimativas dos parametros. Note-
se que essas estimativas foram realizadas de acordo com as estratégias resumidas na Tabela 4.8.
A Secdo 5.1 apresenta os resultados obtidos com os experimentos de transporte de soluto e os
resultados das estimativas para os ensaios realizados com o solo arenoso. A Secdo 5.2 apresenta
os resultados obtidos com os experimentos de transporte de soluto e com as estimativas para os

ensaios realizados com as amostras de solo da INB Caldas.

5.1 Resultados experimentais e de estimativa para solo

arenoso

Foram realizados um total de 8 ensaios do experimento de transporte de soluto utilizando
como material o solo arenoso e como soluto cloreto de potdssio (KCI) a concentracao de 0,01
Moles dm—3. Um resumo das condicdes experimentais encontra-se na Tabela 5.1, onde cada um
dos ensaios € identificado com um nimero e sdo dados detalhes como (a) as dimensoes da coluna,
(b) a faixa de granulometria do solo arenoso de acordo com a Tabela 4.1, (c) a densidade aparente
Py, (d) o fluxo de saida da coluna e (e) o nimero de medidas experimentais obtidas. Os parametros
estimados nesta etapa do trabalho sido aqueles que estdo listados na Tabela 4.7 para solo arenoso.

Os dados obtidos com os experimentos de transporte de soluto foram utilizados como infor-
macodes de entrada para a realizagdo da estimativa de parametros discutida na Secao 4.2 para todas

as estratégias listadas na Tabela 4.8 e para as caracteristicas apresentadas na Tabela 5.1.
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Tabela 5.1: Dados dos ensaios experimentais e de estimativa realizados com solo arenoso.

Dimensodes da Coluna Granu. P Fluxo de saida N? Medidas
Didmetro [cm] | Altura [cm] | Faixa | [g/cm’] | [cm®/(cm?min)] | Experimentais
Ensaio 1 6,35 7,62 1 1,82 0,292 29
Ensaio 2 6,35 15,24 1 1,74 0,112 33
Ensaio 3 10,16 7,62 1 1,82 0,306 86
Ensaio 4 10,16 15,24 1 1,71 0,112 63
Ensaio 5 6,35 7,62 2 1,62 0,287 25
Ensaio 6 6,35 15,24 2 1,61 0,111 31
Ensaio 7 10,16 7,62 2 1,78 0,286 49
Ensaio 8 10,16 15,24 2 1,82 0,110 97

Todos os graficos apresentados na Se¢@o 5.1 mostram as curvas de concentracio de soluto em
fun¢do do tempo [C(7)] que foram obtidas experimentalmente ou através da simulagéo computaci-
onal. Vale observar que nos graficos em questdo a linha pontilhada representa a concentracao de
soluto imposta a entrada da coluna, os pontos representam as concentracdes medidas experimen-
talmente na saida da coluna e a linha continua representa a curva de concentracio calculada através
da simulacdo computacional utilizando-se os valores dos parametros estimados para a solugao dos
modelos.

A Figura 5.1 apresenta as curvas de concentragdo experimentais de C(r) obtidas para os
Ensaios 1, 2, 3 e 4, que sdo os ensaios que foram realizados com o solo arenoso na granulometria da
Faixa 1 e com quatro colunas com dimensdes de didmetro e comprimento diferentes. Além disso,
sdo mostradas em conjunto as curvas calculadas com do Hydrus-1D utilizando-se os parametros
estimados através da Estratégia 1.

Como esperado, comparando-se as Figuras 5.1.a e 5.1.b e as Figuras 5.1.c e 5.1.d pode-se
observar o efeito do aumento do comprimento das colunas nos resultados experimentais. Fica
evidente que quando ha um aumento no comprimento da coluna o tempo necessario para que a
concentracao do soluto na saida da coluna comece a ser percebida aumenta também, fato que esta
de acordo com a expectativa a respeito, uma vez que o soluto levard mais tempo para percorrer uma
coluna de maior comprimento.

A comparacgdo entre as Figuras 5.1.a e 5.1.c e entre as Figuras 5.1.b e 5.1.d mostra o efeito
que pode ser observado quando o didmetro das colunas € aumentado. Nesse caso pode-se ver que
o aumento do diametro também representa um aumento no tempo necessario para que o soluto

percorra a coluna e seja observado na saida da mesma. Obviamente, nesse caso pode-se dizer
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que esse comportamento ndo estd de acordo com o previsto no modelo utilizado, uma vez que
o modelo assume a condi¢do unidimensional com relagdo ao comprimento, deixando claro que
variagdes no diametro da coluna deveriam resultar em variagdes despreziveis no comportamento
do deslocamento do soluto dentro da coluna.

Com relacdo aos resultados da estimativa dos parametros, pode-se observar que as curvas de
concentracao calculadas com os parametros a partir dos com os resultados experimentais obtidos
com as colunas de menor comprimento (Ensaios 1 e 3) sdo as que reproduzem melhor o compor-
tamento experimental, como pode ser visto nas Figuras 5.1.a e 5.1.c. Quando os resultados das
colunas de maior comprimento foram utilizados (Ensaios 2 e 4), Figuras 5.1.b e 5.1.d, os parame-
tros estimados aplicados a solucdo do problema resultaram em valores de concentracdo que nao
reproduzem perfeitamente o comportamento experimental observado.

A Figura 5.2 também apresenta os resultados experimentais para os Ensaios 1, 2, 3 e 4,
porém com as concentragdes calculadas obtidas utilizando-se os parametros estimados através da
Estratégia 2. Pode-se observar que neste caso o comportamento das concentragdes calculadas com
os valores dos parametros estimados para os Ensaios 2 e 4 (Figuras 5.2.b e 5.2 ndo reproduziu
com perfei¢cdo o comportamento experimental. Para o caso apresentado na Figura 5.2 as curvas de
concentracao calculadas com os pardmetros estimados nao chegaram nem mesmo ao valor maximo
obtido experimentalmente. Os Ensaios 1 e 3 (Figuras 5.2.a e 5.2.c) apresentaram resultados para
concentracdes calculadas muito parecidos com os obtidos na Estratégia 1.

As Figuras 5.3 e 5.4 mostram os resultados experimentais para os Ensaios 1, 2, 3 e 4 com
os valores de concentragdes calculadas com os pardmetros estimados através das Estratégias 3 e 4,
respectivamente. Vale observar que nenhuma mudanca no comportamento das concentracdes cal-

culadas com relacao aos resultados da Estratégia 2 foram observados.
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Figura 5.1: Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia 1.
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Figura 5.2: Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia 2.
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Figura 5.3: Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia 3.
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Figura 5.4: Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia 4.
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As Tabelas 5.2— 5.5 apresentam (a) os valores iniciais utilizados nas estimativas dos para-
metros, (b) os valores dos pardmetros estimados para os Ensaios 1, 2, 3 e 4 utilizando-se as Estra-
tégias 1, 2, 3 e 4, respectivamente, com solo arenoso e granulometria na Faixa 1 e (¢) os valores
de desvios-padrdo obtidos nas estimativas. Uma andlise comparativa entre os valores estimados
e os desvios-padrdo apresentados nas quatro tabelas citadas revela que ndo € possivel identificar
claramente qual das estratégias testadas apresenta os melhores resultados. Deve-se lembrar que va-
lores pequenos para o desvio-padrdao quando comparados aos valores estimados para os parametros
indicam boa estimativa. De fato, todas mostram boas estimativas, com pequenas variacdes entre
si. Para o caso de ser necessdria a escolha de uma das estimativas, a Estratégia 3 parece ser uma
melhor alternativa, por apresentar em média os menores desvios-padrao.

Tomando-se entdo a Tabela 5.4 (referente a Estratégia 3) € possivel entdo fazer uma andlise
entre os parametros estimados para os ensaios realizados. Pode-se notar que ha pouca variagdo nos
valores obtidos para o parametro 6y, o que indica que mesmo quando hd a varia¢do nas dimensodes
da coluna o parametro referente ao conteiido de dgua de saturacdo nao varia. Por outro lado, a
variagdo nas dimensdes da coluna influi nos valores estimados de K e D, como pode ser visto nos
resultados apresentados. De fato, o valor de K; aumenta quando hd um aumento no comprimento
da coluna (comparacdo entre os Ensaios 1 e 2 e os Ensaios 3 e 4) e quando hd um aumento no
didmetro da coluna (comparacdo entre os Ensaios 1 € 3 e os Ensaios 2 e 4). O aumento no valor de
K, com o aumento do comprimento estd de acordo com a previsdo da teoria, uma vez que K e o
comprimento sdo parametros diretamente proporcionais. Ja o aumento do valor de K; vinculado ao
aumento do didmetro ndo pode ser explicado tendo como base a teria, uma vez que os parametros K
e didmetro s@o inversamente proporcionais. Neste caso deve-se levar em conta nesta avaliacao que
nao houve o cuidado de se reproduzir exatamente as condi¢des experimentais em todos os testes
e as diferencas nas condi¢des podem ter influenciado nas variagdes dos pardmetros estimados. O
mesmo comportamento pode ser observado para o parametro D. Isso também estd de acordo com
o esperado, uma vez que € esperado que o parametro D aumente com a area.

Outra observacao que pode ser feita com relagdo aos resultados apresentados na Tabela 5.4
¢ que melhores resultados de estimativa sdo obtidos para os Ensaios 1 e 3 (colunas de menor
comprimento) do que para os Ensaios 2 e 4 (colunas de maior comprimento), pois os valores de
desvios-padrdo para esses casos sdo ligeiramente menores. Esse comportamento estd de acordo

com o que foi observado nos graficos apresentados anteriormente.
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Tabela 5.2: Parametros estimados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia 1.

Ensaio | ParAmetro | Valor Inicial | Valor Estimado | Desvio-padrao
0 0,30 0,32 0,09
Ensaio 1 K, 0,59 0,34 0,09
D 0,10 0,2 0,1
0 0,31 0,28 0,02
Ensaio 2 K 0,69 0,56 0,09
D 0,10 0,6 0,4
0 0,29 0,29 0,01
Ensaio 3 K 0,57 0,8 0,2
D 0,10 0,27 0,06
0 0,32 0,27 0,01
Ensaio 4 K 0,74 1,1 04
D 0,10 0,4 0,1

Tabela 5.3: Parametros estimados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia 2.

Ensaio | Parametro | Valor Inicial | Valor Estimado | Desvio-padrao
0 0,30 0,38 0,03
Ensaio 1 K 0,59 0,39 0,09
D 0,10 0,4 0,2
0 0,31 0,30 0,03
Ensaio 2 K, 0,69 2,4 0,5
D 0,10 1,53 0,08
0 0,29 0,29 0,01
Ensaio 3 K 0,57 0,55 0,07
D 0,10 0,31 0,04
0 0,32 0,28 0,02
Ensaio 4 K 0,737 0,4 0,2
D 0,100 1,16 0,08
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Tabela 5.4: Parametros estimados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia 3.

Ensaio | Parametro | Valor Inicial | Valor Estimado | Desvio-padrao
6, 0,30 0,37 0,03
Ensaio 1 K 0,59 0,33 0,02
D 0,10 0,4 0,1
0, 0,31 0,28 0,03
Ensaio 2 K 0,69 0,5 0,1
D 0,10 0,9 0,5
6, 0,29 0,29 0,01
Ensaio 3 K; 0,57 0,64 0,08
D 0,10 0,28 0,08
6, 0,32 0,27 0,01
Ensaio 4 K; 0,74 0,99 0,09
D 0,10 0,4 0,2

Tabela 5.5: Parametros estimados para o solo arenoso com gran. Faixa 1 utilizando a Estratégia 4.

Ensaio | Parametro | Valor Inicial | Valor Estimado | Desvio-padrao
0 0,32 0,38 0,04
Ensaio 1 K 0,39 0,36 0,08
D 0,24 0,5 0,1
0 0,28 0,28 0,02
Ensaio 2 K 0,56 0,3 0,1
D 0,61 0,7 0,4
0 0,29 0,29 0,05
Ensaio 3 K 0,80 0,51 0,08
D 0,27 0,3 0,2
0 0,27 0,27 0,01
Ensaio 4 K 1,14 0,6 0,2
D 0,37 0,4 0,1
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A Figura 5.5 apresenta as curvas experimentais de concentracdo [C(¢)] obtidas para os En-
saios 5, 6, 7 e 8, juntamente com as curvas calculadas com do Hydrus-1D utilizando-se os para-
metros estimados através da Estratégia 1. Vale relembrar que todos os ensaios relacionados aos
gréificos dessa figura foram realizados utilizando-se solo arenoso com a granulometria na Faixa 2.

De forma similar ao que foi observado para os resultados obtidos com a granulometria na
Faixa 1, apresentados na Figura 5.1, o que pode ser notado é que obviamente aumentos no com-
primento das colunas levam ao aumento no tempo para que o soluto as percorra, ou seja, para
observar variagdes na concentracao de soluto no efluente. Tal comportamento esperado pode ser
observado comparando-se as Figuras 5.5.a € 5.5.b, bem como as Figuras 5.5.c € 5.5.d. Quando h4
um aumento do didmetro da coluna (comparagao entre as Figuras 5.5.a e 5.5.c e entre Figuras 5.5.b
e 5.5.d) pode-se observar que o tempo necessdrio para que a concentracao de soluto na saida da
coluna aumente também € maior para as colunas com maior didmetro. Uma comparagdo entre as
Figuras 5.1 e 5.5 mostra que hd um ligeiro aumento no tempo que o soluto leva para percorrer a
coluna para o ensaio realizado com a granulometria na Faixa 2.

As Figuras 5.6, 5.7 e 5.8 apresentam as curvas de concentragdo calculadas com os parametros
estimados utilizando-se as Estratégias 2, 3 e 4, respectivamente, para os Ensaios 5, 6, 7 e 8.

Uma comparacao entre as Figuras 5.5, 5.6, 5.7 e 5.8 mostra que as quatro estratégias de esti-
mativa utilizadas resultaram em comportamentos muito parecidos para as concentragdes calculadas
com os parametros estimados. Isso demonstra que variagdes na forma de realizar a estimativa nao
proporcionaram mudangas nas concentragdes calculadas com os parametros estimados. Fato ainda
mais evidente quando os resultados experimentais das colunas de menor comprimento foram utili-
zados para as estimativas, pois em todas as estratégias os resultados calculados com essas colunas
reproduziram de forma bastante satisfatéria o comportamento observado experimentalmente. Para
os resultados experimentais das colunas de maior comprimento o que se observa € que de forma
geral o comportamento experimental ndo foi recuperado com os parametros estimados.

Outro fato relevante que pode ser observado nos graficos das Figuras 5.5-5.8 € que melhores
resultados de estimativa devem ser obtidos para os Ensaios 5 e 7, quando colunas de pequeno
comprimento sdo utilizadas. Isso se deve ao fato de que o comportamento experimental para a
concentracao foi melhor reproduzido para estes ensaios em todas as estratégias de estimativa, o que
ndo foi observado para os Ensaios 6 e 8. Vale ressaltar que dentre todos os ensaios realizados o
Ensaio 7 apresentou a melhor situacio de reprodugdo do comportamento experimental por parte da
concentracao calculada com os parametros estimados. Isso pode ser observado nas Figuras 5.5.c—
5.8.c.
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Figura 5.5: Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia 1.
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Figura 5.6: Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia 2.
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Figura 5.7: Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia 3.
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Figura 5.8: Resultados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia 4.
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As Tabelas 5.6— 5.9 apresentam (a) os valores iniciais utilizados nas estimativas dos pa-
rametros, (b) os valores dos parametros estimados para os Ensaios 1, 2, 3 e 4 utilizando-se as
Estratégias 5, 6, 7 e 8, respectivamente, com solo arenoso e granulometria na Faixa 2 e (c) os va-
lores de desvios-padrdo obtidos nas estimativas. A andlise comparativa dos valores obtidos para
as estratégias apresentadas mostra que, novamente, ndo € possivel uma conclusdo decisiva de qual
das estratégias apresenta melhores estimativas. Para esse caso, na necessidade de escolha entre as
estratégias, a Estratégia 2 apresenta em média menores desvios-padrao, sendo uma boa alternativa.

Tomando-se entdo a Tabela 5.7 (referente a Estratégia 2) é possivel fazer uma andlise entre
os parametros estimados para os ensaios realizados. Pode-se notar que ha pouca variacdo nos
valores obtidos para o parametro 8 para todos os ensaios. Com relagdo aos parametros K e D os
comportamentos observados ndo seguiram um padrdo, ndo sendo possivel nenhuma conclusao a
respeito da relacdo dos valores estimados com as dimensdes da coluna.

Finalmente, outra observacao que pode ser feita com relagdo aos resultados apresentados na
Tabela 5.8 é que melhores resultados de estimativa s@o obtidos para os Ensaios 5 e 7 (colunas de
menor comprimento), principalmente para o Ensaio 7.

Como finalizagao das andlises dos resultados apresentados para o solo arenoso, algumas con-
clusdes podem ser apontadas.

(a) Em primeiro lugar observou-se que um aumento do didmetro das colunas resultou em
uma variagdo nas curvas de concentracao do soluto na saida da coluna. Isso revela que o modelo
unidimensional utilizado pelo Hydrus-1D talvez nao seja uma boa aproximacao para o problema
em questao.

(b) Outra observacgdo que pode-se fazer € que as concentracdes calculadas utilizando-se os pa-
rametros estimados reproduzem melhor as concentracdoes medidas quando sdo utilizados resultados
experimentais obtidos em colunas de menor comprimento.

(c) Uma terceira observagdo é que ndo houve uma variacdo relevante nos resultados obtidos
para as taticas de estimativa propostas quando o material utilizado € o solo arenoso. Sendo que as
estratégias onde o parametro de transporte D € estimado separadamente apresentaram estimativas
pouco melhores.

(d) Com relagdo a estimativa dos parametros, o parametro 6y parece ser bem estimado em
qualquer situagcdo experimental, uma vez que os valores obtidos para cada ensaio foram reprodu-
zidos entre os ensaios e nas diversas estratégias utilizadas. Esse fato que ndo se repete para os

parametros K; e D, indicando que a estimativa desses pardmetros pode ser menos confidvel.
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Tabela 5.6: Parametros estimados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia 1.

Ensaio | ParAmetro | Valor Inicial | Valor Estimado | Desvio-padrao
0 0,34 0,31 0,02
Ensaio 5 K 0,83 1,84 0,02
D 0,10 0,3 0,1
0 0,35 0,20 0,03
Ensaio 6 K 0,93 0,4 0,1
D 0,10 2,2 1,5
0 0,30 0,303 0,002
Ensaio 7 K, 0,62 1,607 0,001
D 0,10 0,53 0,02
0 0,29 0,14 0,08
Ensaio 8 K 0,57 0,56 0,08
D 0,10 2.4 0,6

Tabela 5.7: Parametros estimados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia 2.

Ensaio | Parametro | Valor Inicial | Valor Estimado | Desvio-padrao
0 0,34 0,32 0,08
Ensaio 5 K, 0,83 1,55 0,09
D 0,10 0,72 0,06
0 0,35 0,34 0,05
Ensaio 6 K 0,93 0,89 0,09
D 0,10 1,1 0,8
0 0,30 0,303 0,003
Ensaio 7 K, 0,62 1,606 0,007
D 0,10 0,53 0,01
0 0,29 0,30 0,01
Ensaio 8 K 0,57 0,6 0.4
D 0,10 2,39 0,02
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Tabela 5.8: Parametros estimados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia 3.

Ensaio | ParAmetro | Valor Inicial | Valor Estimado | Desvio-padrao
0 0,34 0,31 0,02
Ensaio 5 K 0,83 1,97 0,09
D 0,10 0,72 0,06
0 0,35 0,4 0,1
Ensaio 6 K 0,93 0,9 0,3
D 0,10 1,0 0,5
0 0,30 0,304 0,002
Ensaio 7 K, 0,62 1,049 0,006
D 0,10 0,54 0,02
0 0,29 0,14 0,01
Ensaio 8 K 0,57 1,3 1,4
D 0,10 2,6 0,6

Tabela 5.9: Parametros estimados para o solo arenoso com gran. Faixa 2 utilizando a Estratégia 4.

Ensaio | Parametro | Valor Inicial | Valor Estimado | Desvio-padrao
0 0,31 0,31 0,02
Ensaio 5 K, 1,84 1,85 0,05
D 0,25 0,27 0,01
0 0,20 0,20 0,03
Ensaio 6 K, 0,45 0,46 0,07
D 2,17 2,2 0,5
0 0,303 0,303 0,002
Ensaio 7 K 1,607 1,607 0,001
D 0,53 0,54 0,02
0 0,14 0,14 0,01
Ensaio 8 K 0,56 0,56 0,07
D 2,44 2,4 0,6
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5.2 Resultados experimentais e de estimativa para o solo da
INB Caldas

Utilizando-se as amostras de solo coletadas na INB Caldas e que foram identificadas na
Tabela 4.2 na pdgina 51 foram realizados um total de 10 ensaios do experimento de transporte
de soluto, utilizando como soluto cloreto de potédssio (KCI) a concentragdao de 0,01 Moles dm3.
Um resumo dos ensaios realizados encontra-se na Tabela 5.10, onde cada um deles € identificado
com um numero e sao dados detalhes como (a) as dimensdes da coluna, (b) os pontos de coleta
da amostra, (c) a densidade aparente pj, (d) o fluxo de saida da coluna e (e) o nimero de medidas
experimentais. Os parametros estimados nesta etapa do trabalho sido aqueles que estdo listados na
Tabela 4.7 para solo da INB Caldas.

Em seguida, os dados obtidos com os experimentos de transporte de soluto foram utilizados
como informagdes de entrada para a realizag@o da estimativa de parametros discutida na Sec¢ao 4.2.
Vale notar aqui que para as estimativas realizadas com os resultados experimentais obtidos com
amostras de solo da INB Caldas foram testadas as estratégias apresentadas na Tabela 4.8 e aquela
que apresentou melhores resultados foi a Estratégia 2. Sendo assim, serdo apresentados neste

trabalho apenas os resultados de estimativa utilizando essa estratégia.

Tabela 5.10: Dados dos ensaios realizados com solo da INB Caldas.

Ensaio Dimensdes da Coluna Material Pb Fluxo de saida N? Medidas
Diametro [cm] | Altura [cm] [g/cm?®] | [cm?/(cm?min)] | Experimentais

1 6,35 7,62 Ponto A | 1,266 0,077 50
2 6,35 15,24 Ponto A | 1,266 0,081 93
3 6,35 7,62 Ponto B | 1,166 0,204 60
4 6,35 15,24 Ponto B | 1,166 0,024 89
5 6,35 7,62 Ponto C | 1,034 0,046 54
6 6,35 15,24 Ponto C | 1,034 0,011 89
7 6,35 7,62 PontoD | 1,403 0,017 101
8 6,35 15,24 PontoD | 1,403 - —

9 6,35 7,62 Ponto E | 1,383 0,240 41
10 6,35 15,24 Ponto E | 1,383 0,055 61
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A Figura 5.9 apresenta as curvas experimentais C(z) para os Ensaios 1 e 2, onde o material
utilizado foi o solo da INB Caldas coletado no Ponto A. O que pode-se observar € que, como esse é
um solo com caracteristica siltosa que lhe confere pouca permeabilidade, o tempo necessario para
a execuc¢do do experimento foi elevado, principalmente para o Ensaio 2, realizado utilizando-se a
coluna de maior comprimento. Pode-se observar ainda que em ambos ensaios as concentragoes
calculadas através dos parametros estimados reproduziram perfeitamente a comportamento das

concentracdes medidas experimentalmente.
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Figura 5.9: Resultados para o solo do Ponto A da INB Caldas.

Na Figura 5.10 sdo observadas as curvas experimentais C(t) para os Ensaios 3 e 4, onde o
material utilizado foi o solo da INB Caldas coletado no Ponto B. O que pode ser notado é que
ha uma variacdo muito grande no tempo necessdrio para a realizacdo do experimento entre os En-
saio 3 e Ensaio 4. Isso pode ser explicado pela combinacdo de fatores relacionados a caracteristica
do solo, de maior permeabilidade, com a compactagao que foi utilizada. Para os Ensaios 3 e 4 apre-
sentados a reprodu¢do do comportamento experimental pela concentragdo calculada utilizando-se

os parametros estimados foi muito boa, porém sem a perfeicao observada nos Ensaios 1 e 2.
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Figura 5.10: Resultados para o solo do Ponto B da INB Caldas.

A Figura 5.11 mostra as curvas experimentais C(z) para os Ensaios 5 e 6. Nesse caso o
material utilizado foi o solo da INB Caldas coletado no Ponto C, que apresenta caracteristica de
pouca permeabilidade, o que fica evidente no tempo necessario para a execuc¢ao do experimento.
Nota-se que hd uma 6tima reproducdo do comportamento experimental por parte da concentragao
calculada com os parametros estimados para o Ensaio 5. O mesmo nao pode ser observado para o
Ensaio 6.

Na Figura 5.12 sdo apresentados os resultados experimentais e de estimativa para o Ensaio 7,
realizado com solo da INB Caldas coletado no Ponto D. Observa-se que o tempo necessario para a
execucao do experimento com a coluna de menor comprimento foi extremamente elevado, devido a
caracteristica siltosa do solo em questdo. Por esse motivo nao foi possivel a finalizagao do Ensaio 8,
com a coluna de maior comprimento.

A Figura 5.13 mostra os resultados para as concentragdes experimentais e calculadas para os
Ensaios 9 e 10, nos quais o material utilizado foram amostras de solo da INB Caldas coletadas no
Ponto E. Pode-se observar que para este material o tempo de experimento ndo foi muito grande,
refletindo a caracteristica de maior permeabilidade do solo em questdo. Observando-se ainda a
Figura 5.13 pode-se concluir que nos Ensaios 9 e 10 as concentracOes calculadas ndo reproduziram

perfeitamente o comportamento das concentracdes medidas experimentalmente.
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Figura 5.11: Resultados para o solo do Ponto C da INB Caldas.
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Figura 5.12: Resultados para o solo do Ponto D da INB Caldas.
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Figura 5.13: Resultados para o solo do Ponto E da INB Caldas.

As Tabelas 5.11 e 5.12 apresentam os valores obtidos para os parametros estimados utilizando-
se os resultados experimentais dos ensaios realizados com as amostras de solo da INB Caldas e que
estdo definidos na Tabela 5.10. Pode-se observar que todas as estimativas apresentaram valores de
desvios-padrdo inferiores aos valores dos parametros estimados, o que caracteriza uma boa esti-
mativa do parametro. Ao contrdrio do que as analises dos graficos apresentados nas Figuras 5.9 a
5.13 indicavam, ndo houve uma varia¢do na qualidade dos parametros estimados com resultados
experimentais das colunas de menor e maior comprimento. Por outro lado, a observacdo de que
o parametro 6 parece ser melhor estimado que os demais, feita com os resultados de estimativa
obtidos para o solo arenoso e que foram apresentados nas Tabelas 5.2 a 5.9, foi confirmada para o
solo da INB Caldas.

Outra conclusdo interessante que pode ser feita através da analise das Figuras 5.9 — 5.13 e
dos resultados das Tabelas 5.11 e 5.12 é que melhores estimativas, no que diz respeito a repro-
duc¢do do comportamento experimental por parte das concentracdes calculadas com os parametros
estimados e aos valores dos parametros, parecem ser obtidas em experimentos mais lentos, ou seja,

que possuem tempo de execucdo elevado.
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Tabela 5.11: Parametros estimados para as amostras de solo da INB Caldas.

Ensaio | Parametro | Valor Inicial | Valor Estimado | Desvio-padrao
0, 0,404 0,40 0,03
) K 0,031 0,03 0,02
Ensaio 1
D 0,100 0,7 0,1
K, 0,100 0,40 0,03
0, 0,404 0,41 0,01
) K, 0,031 0,15 0,09
Ensaio 2
D 0,100 1,5 0,2
K, 0,100 0,29 0,01
0, 0,453 0,45 0,03
) K; 0,075 0,07 0,02
Ensaio 3
D 0,100 2,1 0,5
Ky 0,100 0,41 0,07
0, 0,453 0,45 0,03
) K 0,075 0,07 0,03
Ensaio 4
D 0,100 2,2 0,4
K, 0,100 0,28 0,03
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Tabela 5.12: Parametros estimados para as amostras de solo da INB Caldas.

Ensaio Parametro | Valor Inicial | Valor Estimado | Desvio-padrao
0 0,447 0,45 0,03
) K 0,107 0,10 0,05
Ensaio 5
D 0,100 0,37 0,09
K, 0,100 0,37 0,03
0 0,447 0,448 0,009
) K, 0,107 0,11 0,05
Ensaio 6
D 0,100 0,53 0,08
K, 0,100 0,129 0,009
0, 0,362 0,36 0,02
. K 0,027 0,4 0,2
Ensaio 7
D 0,100 0,87 0,09
K, 0,100 0,77 0,02
0 0,362 0,37 0,05
) K 0,063 0,07 0,04
Ensaio 9
D 0,100 0,5 0,3
K, 0,100 0,24 0,03
0, 0,362 0,37 0,01
. K 0,063 0,1 0,1
Ensaio 10
D 0,100 0,7 0,2
K, 0,100 0,06 0,01
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Capitulo 6

Conclusoes e Sugestoes

6.1 Conclusoes

Neste trabalho foi implementada uma técnica para determinacdo de parametros hidraulicos
e de transporte de solutos em solos através da associagdo de um experimento de transporte de
soluto ao cédigo de simulacdo computacional Hydrus-1D, que possui implementado o Método
de Levenberg-Marquardt para estimativa de parametros. A técnica foi implementada e testada
utilizando-se um solo arenoso nao-reativo.

Foram realizados ensaios com amostras de solo coletadas na minerag¢do de uranio desativada
localizada no Planalto de Pogos de Caldas conhecida como INB Caldas. Esta mineracao apresenta
diversos locais com problemas relativos a contamina¢ao de dguas decorrentes da deposicao de resi-
duos da mineracdo. Nestes pontos podem ocorrer infiltracdes da 4gua contaminada com substancias
quimicas e/ou radioativas no solo e esta d4gua poderd eventualmente atingir reservatorios de dgua
subterrineas.

Os parametros estimados para o solo da INB Caldas contribuem na avaliagdo de impactos
ambientais causados pela deposi¢do dos residuos de mineracao. Essa contribui¢do estd no fato de
que os parametros em questdo sdo particulares de cada solo e seu conhecimento € de importan-
cia fundamental quando deseja-se utilizar simulacdo computacional para a avaliacdo de impactos
ambientais.

Foram simultaneamente estimados o conteido de dgua de saturagdo 6y, a condutividade hi-
drdulica de saturacdo K; e o coeficiente de dispersdo D para amostras de solo arenoso e para
amostras de solo da INB Caldas. Para este tltimo material foi estimado ainda o coeficiente de
distribui¢do K;. Nas estimativas realizadas foi utilizado o sal cloreto de potdssio como tragador.

A andlise dos resultados experimentais obtidos para o solo arenoso revelou que um aumento
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no comprimento da coluna, fixando o didmetro, refletiu-se em um aumento do tempo necessario
para o soluto percorrer a coluna utilizada. Observe-se que este comportamento esta de acordo com
o esperado.

Por outro lado, através da comparacao dos resultados obtidos para colunas de mesmo com-
primento, foi observado que um aumento do didmetro da coluna também resultou em variacao do
tempo necessdrio para o soluto percorrer a coluna. Nesse caso o comportamento observado estd em
desacordo com o modelo unidimensional utilizado para a estimativa dos parametros.

Outro fator que ficou evidente através da analise dos resultados de estimativa para os ensaios
realizados com diferentes dimensdes de colunas € que colunas de menor comprimento geraram
parametros estimados com menor desvio-padrdo. Esses parametros resultaram em concentragdes
estimadas que reproduziram melhor o comportamento experimental. Em virtude das observagdes
anteriores, conclui-se que devem ser realizados ensaios nas colunas de menor comprimento.

Foram testadas quatro estratégias de estimativa com os resultados experimentais obtidos com
o solo arenoso de acordo com a Tabela 4.8. Os resultados obtidos e discutidos no Capitulo 5 reve-
lam que ndo foi possivel identificar nenhuma das estratégias testadas como sendo definitivamente
melhor que as demais. Porém foi observado que para o solo arenoso na granulometria da Faixa 1
e na granulometria da Faixa 2 as Estratégias 3 e 2 foram, respectivamente, um pouco melhores
que as demais. A estratégia adotada para a estimativa realizada com os resultados obtidos para as
amostras de solo da INB Caldas foi a Estratégia 2.

Pode-se concluir dessas observacdes que em todos os casos testados a estratégia onde a es-
timativa dos parametros de transporte € feita inicialmente, seguida da estimativa dos parametros
hidrdulicos, apresentou melhores resultados. Recomenda-se realizar um estudo para avaliar a es-
tratégia que leve aos menores valores de desvios-padrao.

Uma avaliacdo geral dos resultados de estimativa obtidos revelou que o parametro 6 é bem
estimado em qualquer situacdo. Isso se deve ao fato de que os resultados obtidos para todos os
ensaios realizados com o solo arenoso e com as amostras de solo da INB Caldas apresentaram
pequenas variagdes nos valores estimados e pequenos desvios-padrao das estimativas.

Por outro lado, os parametros K, D e K; apresentaram grandes variacdes nos valores estima-
dos, mesmo quando comparando-se os resultados para um mesmo material. As estimativas destes
parametros também ndo podem ser consideradas boas em todos os ensaios realizados, pois em al-
guns casos os valores de desvios-padrao obtidos sdo grandes em relac@o aos valores estimados para
seus parametros.

Quando avaliados os resultados experimentais obtidos para o solo da INB Caldas pode-se ob-

servar que os solos com comportamento siltoso apresentaram tempo de execucdo de experimento
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muito elevado. Isso refletiu-se um uma dificuldade operacional, sendo necessario até mesmo inter-

romper um dos ensaios realizados antes do seu fim.

6.2 Sugestoes para trabalhos futuros

Algumas sugestdes para trabalhos futuros estdo listadas a seguir.

Realizar ensaios com o mesmo material e com as mesmas caracteristicas repetidas vezes para
verificar a varia¢do dos resultados.

Testar a solu¢do do problema no cédigo computacional Hydrus-2D para verificar o efeito
bidimensional observado nos resultados obtidos neste trabalho.

Implementar a técnica de estimativa de parametros em um cédigo computacional préprio para
que estudos relativos a otimizagdo do experimento possam ser realizados. De fato, o Hydrus-1D nado
oferece este recurso ao usudrio. Na otimizacdo do experimento poderiam ser verificados aspectos
relativos ao tempo 6timo de injecdo da solugdo de deslocamento, ao tempo 6timo de duragdao do
experimento e a necessidade de medidas tomadas em pontos no interior da coluna.

Caso a otimizag@o do experimento indique a necessidade de medidas tomadas no interior
da coluna, realizar uma adaptacdo da mesma com eletrodos de medicao da condutividade elétrica
instalados ao longo da coluna.

Verificar a ocorréncia e a influéncia da reacio do soluto utilizado (KCIl) com o solo testado.
Utilizar outros solutos na execucdo de experimentos com solo da INB Caldas. Estes solutos de-
vem conter espécies quimicas que sdo encontradas nos locais onde hd o interesse do estudo de
contaminacao do solo.

Realizar anélise quimica e andlise mineraldgica das amostras de solo que forem utilizadas.

Realizar uma anélise comparativa dos resultados obtidos com o método apresentado nesse
trabalho com resultados apresentados em bibliografia.

Executar experimentos em situagdes de ndo-saturacio e nao-perturbagao.
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Apéndice A

Definicao dos Parametros Hidraulicos e de

Transporte

Para que o leitor possa melhor compreender a importincia e a aplicacdo dos pardmetros
de interesse deste trabalho sdo apresentadas a seguir definicdes para cada um deles com base nas
referéncias van Genuchten e Wierenga (1986), Reynolds et al. (2002), Skaggs e Leij (2002), Skaggs
et al. (2002), Skaggs et al. (2002) e Simiinek e Valocchi (2002).

Contendo residual de agua (6,) e contetido de saturacao hidraulica (6;) — Para melhor compre-
ender os parametros em questdo a FiguraA.l apresenta uma representacdo esquematica de
uma tipica curva de retencdo de dgua por solos. Por defini¢cdo o contetido volumétrico de
agua (0) € igual ao conteudo de saturacdo hidrdulica (65) quando a pressdo hidraulica m4-
trica (h,,) € igual a zero. O valor de h,, no qual o solo comeg¢a a diminuir seu conteudo de
dgua € definido como o valor de pressdo hidrdulica de entrada de ar (h,,,). Enquanto A,
diminui, 6 normalmente também diminui, de acordo com a curva em forma de S com um
ponto de inflexdo. O valor de 8 diminui assintoticamente para um valor minimo, especifico
do solo, conhecido como contetdo residual de dgua (6,). A maioria dos modelos de retengcao

resultam em curvas de reten¢do com o conteido de dgua variando na faixa entre 6, < 6 < 6;.

100



Contetdo de agua (0)

D

-

v

Pressdo hidraulica matrica (h,)

Figura A.1: Esquema de uma tipica curva de reten¢do de dgua.

Pressao de borbulhamento (o) — Esse parametro € a pressdo hidraulica de entrada de ar, ou seja,

¢ a diferenca de pressado requerida para forcar um gas através de um corpo molhado.

Indice de distribuicao do tamanho dos poros (n) — Esse parametro aproxima a distribui¢do de
poros do meio considerado em um distribuicdo uniforme, tendo um limite inferior préximo a

zero para solos com tamanhos de poros muito diversos.

Condutividade hidraulica de saturacao (K;) — Quando o meio poroso estd saturado a conduti-
vidade hidrdulica que aparece na equag¢do de Darcy varia com o conteddo de dgua () e
com a pressao hidraulica (/) torna-se constante e é chamada de condutividade hidrdulica de

saturacao.

Conectividade de poro (/) - O parametro conectividade de poro é geralmente caracterizado por
um valor que representa o nimero de caminhos independentes através dos quais os poros

estdo conectados uns aos outros.

Coeficiente de dispersao (D) — Esse parametro envolve o coeficiente de dispersdo mecanica (D,;)
que depende da estrutura dos poros do soluto, da velocidade da solu¢@o e do contetido de

agua. Envolve também o coeficiente de difusdo sélido-liquido (D).

Coeficiente de distribuicao (K;) — Esse parametro € uma constante de proporcionalidade que apa-
rece no coeficiente de retardo (R). Para um soluto que ndo seja adsorvido pelo solo Kj; € igual

a Z€ro.
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