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Esta tese consiste em uma fformulaco de diferengas
finltas para s=soluglo da equagiin de difus3o-advecgio
unidimensiconal . cam aproximagio regressiva do termo
advectivo utilizando o esgquema QUICKEST ¢ Quadratic
Upstream Interpolation frfor Convective Kinematies witlh
Estimated Sireaming Terms 2. Para problemas onde o
transpotrte advective € significativeo, a solugio wvia
diferencas finitas com esquemas tradicionais apresenta
problemnas numéricos de oscilagdo e amortecimento da frente
de onda. O presente estudo comprova ¢ melhor deszsempenho

do algoritmo QUICKEST na previsfo do transporte ¢ diluiglo
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de pol uentes comparado com resul Lados de cutras
formul acSes.

Diversos tipos de afluentes com diferentes termos de
reagfo quimica sZo analisados, & seu langamento acidental
simulado com base em dadoas de campo ablidos em ensajios no
rio Paraiba do Sul. ¢ modelo desenvolvido mostirou-se
eficiente, podendo ser facilmente implantade am

mi cro—comput adoras:
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This thagis cansists in a finite difference
formulation for solution af Lhe one-di mensional
advection-diffTuzian aquation, with an upstream

approximation of the advectiwve term using the QUICKEST
CQuadratic Upstream Interpolation for ConveclLive Kinematics
with Estimated Streaming Terms 2 scheme. For problems in
which advective transport iz significant, finite differenca
solutions employing traditional schemes present numerical
problems of ogcillaticn and smooihing of L1he wave front.

The present study shows Lthe better behaviar
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of the QUICKEST algorithm for computing the transport and
dillution of pollutants, compared with results obtained
with other formulations.

Sevaral Lypes ¢f effluents with different chemical
raeaction Lterms are analised, and Lheir accidental discharge
zimulated based on {ield data obtained from studies carried
oul in the Paraliba do Sul river. The model developed has
shown Lo be efficiert and can be easily implemented in

micro-computers.
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CAPITULO 1

I1.1i- GEKERALIDADES

(] crez=cimento desordenadao el procagso da
industrializagio tem provocade uma série de problemas
ambientals devido principalmente ac langamento de detritos
nos curses d'agua naturais que provocam mudangas na
qualidade da agua.

Atualmente a contaminagio ¢ indiscriminada = requer
cuidados no sentido de preservar a gualidade da Agua gque
constitui um elenento essencial & vida animal & vegetal.

O homem tem nacessidade de dgua com qualidade adegquada
¢ em guantidade sulficiente a fim de suprir suas
necegsidades, nio somente para protegZo de sua salde, como
tambhém para seu desenvolvimento econdmico,

& controle da poluici3o das &guas se reveste de
particular impert&ncia, mno tocante A necessidade de
protegico do= recursos hidricos., que vEo se tornando cada
vez mals eScassos na naioria dos palses e principalmente
nas regides metropolitanas.

Atualmente Lem =se dezenvolvido pesquisas nestz area
vigands auxiliar no planejamenta, operacio e gerenciamento
dasses recursos. Modelos matematicos de gqualidade de Agua e
transporte de poluentes sfo um exemplo tipico, <¢uja
utilizagZo principal consisbte em prever a movimentacio dos
poluyentes an longo do rio, permitinde a estimativa das

variacdes Lemporais e espaclais de sua concenbrag@o : com



isso, pode-se determinar o grau de tratamento requerido
pela descarga de poluentes com o cbjetivo de se manter a

qualidade da aAgua do corpo receptor.

I.2- OBIETIVOS

O presente trabalho Lem c<amo abjetivo o estude de
soluces numéricas, através do mélodo das diferengas
finitas, de problemas de transporte dispersfo de poluentes
em riacos. Uiliza-se, na modelagem matematica, = eguacia de
difusfo-~advecgdo unidimensicnal obtida do principio de
conservagio de massa.

Com base na literatura técnica, & =zabhida que solucSes
desta equagcis atraveés de esquemas tradicichalzs de diferenga
central e regressiva apresentam preoblemas numéricos de
oscll acio a amorteci mento cda frenta de ahda,
respectivamente. Variocs algeoriimos foram propostos para
minimizar estes problemas. Decidiu-=e, neo presente
trabalho, estudar o esquema QUICKEST ¢ Quadratic Upstream
Interpolation for Convective Kinematics with Estimated
Streaming Terms 2> desenvolvide por Leonard ({11, e
eztendé-lo para a solugBo de problemas tratande de
efluentes nic-conservativos.

Discute-se¢ também o= principais fendmenos que devem
cer considerados em modelos de transportie 2 dispersic de
paluentes soldveis em rios.

Resultados de testes numericos efetuados com dados do

rio Paraiba do Sul [15] s3c apresentados em detalhes.



I.3- APRESENTAGAC

Ne capitule IT mostra-«se os fendmenos fisicos que
devem ser considerados na deducfo da equaglo de Lransporie
de massa unidimensional, com suas respecltivas variaveis @
constantas.

Ne capitulo III apresenta-se as relagdBes enltre os
constituintes a =zerem modeladoas . do ponta de wvista de
interacio quimica e bioldgica.

O capliule IV discule os problemas numéricos oriundos
da solusio de equaclies difecrenciais via mnétodos diseretos &
apresenta a formilacic e implementacdo numérica o
algoritmo QUICKEST de diferengas finitas

No capltulo V¥ sZo apresentados testes numéricos para
problemas de langamento acidental de poluentes soldveis em
rios <om dades obtidos d4das campanhas de campo realirzadas
pelo Laboratério de Tragadores da COPPEAUFRI {151 no rio
Faraiba do Sul.

0 Capitule VI apresenta as principaiz conclusSes e
recomendagBes do presente trabalho, baseadas nos resultados

dos Lestes nmuméricos realizados,



CAFITULO 11

MECANI SHMOS DE TRANSPCORTE DE POLUENTES

I1.1 - DIFUSXO MOLECULAR E LEI DE FICK

A difusfe molecular carazcteriza-se como um Proceasso a
nivel microscdplco em que as particulas de uma substincia
s¥o transporiadas por sua propria energia cinética. Este
processo apenas, nfHo tem grande importéncia no {fendmeno de
dispersic de uma substincia em corpos d'dgua , exceto em
escalas espacials e temporais muito pequenas em comparagio
com as escalas de interesse do problema. Entretanto, muitos
casos de disperszsfo no meio ambiente podem ser descritos por
processos analogos A difusZo molecular, mas am  grande
wscala. A difusfo molecular pode ser descrita como uma lei
de observagic em que a taxa temporal de transferdncia de
massa de uma substancia, por unidade de area, =
proporclional am gradiente espacial de concentragio dessa
substancia. A hipdStese de proporcionalidade € conhecida

como lei de Fick.
A lei de Fick pode ser escrila como
J = ~Dm éC- % CII.12

onde:



J = fluxo difusivo de massa

Dm = constante de proporcionalidade (coefliciente de
difusdo molecular 2

C = econcentracio da substineia ¢ massa por unidade

de wvolume )

O sinal negativo ¢ um indicador de gue o fluxe do
rataerial wvai ce Areas de conceniragEo alta para areas de
concentracdo baixa,isto €, no sentido de concentragdes

decrescentes

oC Cgradiente de concentragiad

Fig.II.1—Varia¢Fo ezpacial da concentragic.

Sando o fluwo uma grandera wvetorial, e visio que a
difusEae molecular & isotrdpica {0 independe da direciso do
flux¥s 3, a leli de Fick para trés dimensSes pode ser escrita

em notacio vetorial como -



J° = -Dm VC CII.2a3

ande T' & o veter fluxe de massa com companentes ( Jx,
Jyv. Jz) na sistema de coordenadas cariesianas, e ;C & o
gradiente da concentragdo .

A lei de Fick € uma eqguagdc que relaciona o fluxe de
massaz ao gradiente de concentrac8o. Agora, mostraremos
coma a conservasio de massas nos conduz a uma s=segunda
relagiio, gque & independente do Lipo de procesz=o de
transporte. A combinagio nos leva a uma equagio diferencial
parcial que @ utilizada para descrever o processo difusivo.

A figura (II1.8) ilusira o processo de itransporte

unidimensional em que a massa & transferida na diregfio x.

L b |
1 k
drea unitaria.i.ac

| aixe »

I

|

|

I

|

J J + @] Ax
fFm-—= ¥x
———3 / N
P

Fig.Ill.e—-%olume de conlrole usado para derivar a

equaciic CII. 3.

Seija COx, 1) a concentragio no ponto x e no tempo L

Entio existe wuma massa OClx,t24x por unidade de area,



limitada peles dois planos paralelos . Desde que exislia um
transito de moléculas de dentro para fora e vice-versa, do
volume limitado pelas placas , existe uma taxa de variagio

de massa com o tempo neste volume igqual a

CaC aLl Ax

Esta taxa de variagfo temporal deve ser igual a diferenga
dos fluxos através de cada superficie.

Suponds gque o fluwmo de massa atraves da szuperficle
unitaria local a x & JCx,t5, entZ0 o fluxo por unidade de

drea através da superficie x+Ax & definido como :

JCML LD + ATCX, LI/ AM

@ a diferenca anlre os dois & 8J-8¢ Ax . Esta diferenca
deve ger igual A tawa de variag¥o de massa no volume, de
modo a satisfazer a conservagdo de massa . Igualando os

dois termos, tem-se

CaJ/dhd + (S8 = 0O CII. 3>

Fortanto, podemos deduzir gque a relagio entre o [Iuxo
JEx,1Y & a concentragdo Clx,1) & independenie do mecanismo
de transporte molecul ar

Substituinde a equaciie (CII. 12 na equaglo CII.32
teremos :

CAC LD = DmCaCrd’) C1L.4)



Altarnativamente, diferenciando a equagio CII.32 em relagio

a x @ substituinde 8Cr/8x por -J-Dm, teremos
ot avy) = bmC o1 x> : CII.5»

As equaclBes (IT1.42 e £I1.55 s3o conhecidas como equactes
de difusio e descrevem como a massa ¢ transferida pelo
processo de difusic molecular

Os resultados prévios podem ser estendicdos & mais de
uma dire¢Ze, mais sucintamente utilizando notagfo vetorial.
Considere um voiume de contrale fixo V com area superficial
5. A conceniracio de massa do poluente & agora uma fungdo
da posigio % @ do tonpo L, desse modo a massa Lotal neste

volume & -
_[‘ Clx, b2 dv
W

e o fluxo de massa & sz.tj , =ntBa a conservaglfo de massa
requer que :

-

8 [eoexad dav + CICx,t) . B ds = O
oY -

ohde N & um vetor unitario normal a superficie ds . Usando
o Teorema de Green, e notando que ¥V & um volume ixo,

temos

+ +
_['c . + V.1 Ddv = 0O . ¢11.6)
v



S¢ o volume V & arbitriario

* ¥

aCrat - 9.7 CITI.72

Para ¢ processo molecular o fluxo ¢ dezscrito pela lei de
Fick, equacics ¢II. .23, de modo que a equadgia CI1.73 Lorna-so
a edquagio de difusdo

aC e = Dm TC CII.8)

Resscreaevendo em coordenadas cartesianas, tem—sea:

pm | 8%c + a%c + &%c CIT. 2N

P ayz az 2

2|

I1.=2~ ADVECGEO

-
Suponhamos ¢ fluldo se movendo com velocidade U, cujas

componentes em .Y @ 2 s5o u, v & w. Denomina-=s& adveccio o
transporte do centro de massa do fluido e assume-se que os
processos de advecocio e difus¥io s3o distintos, ocorrende
similtAneamente & que seus efeitos podem ser superpostos.
Isso & equivalente a dizer que a difusis ocorre dentro do
fluida em movimento bem como através de um fluildo
estacionario.

Inicialmente seréd analisado a difusio molecular em um

escoanento laminar, dae manelra que o coeficiente de difusio
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Dm seja constante em todas as diregSes. Mals Larde. sera
analisado um escoamento turbulentoe com Suas complexidades.
O fluxe advectivo de massaz atraves de uma drea
unitéria no plane yz em relacfio a4 componente da velocidade
na direglo x & equivalente ao produto escalar Cu. 05, uma
vez que & a taxa com gque o volume de fluide passa atraves
da Area unitaria ¢ G ¥ Area unitaria = wolume .~ tempo

unitiéric D muliiplicade pela concentragio. O fluxo total de

MASSa Serda a soma do fluxo advectivo mais o difusive ,

J = u.C + C-Dm S 30 CIX. 10D
Tluxo Il useo
advectivo difuslive

Substituindo a equaclo €11.10) na equaclo de conservagio de
massa unidimensional (II.3), obtemos a equacEo de difusio

acrescida do Ltermo advective :

+ 4 CuCy = Dm &°C CII. 110

A squagio em irés dimensSes vem a ser
- -+
CAC/BLY + F . CUS = Dm ¢ CIT. 12

Aplicando ainda, a equacio da continuidade

+ 4
Y. uUu=290
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obtem-se, flhalmente :

3 -
CAC Y + U . VC = Dm 7°C ¢I1.13D

Ou ainda, escrevendo a equacio em coordenadas cartesianas @
assuminds qua o coeficiente Dm 4 constante para todas as

diregdes coordenadas :

+« w 8¢ = Dm|a%¢c + a%c + #°c

ac
oy oz a2 ayz 82

CII.14>

II.3~ DIFUSARS TURBULENTA

A desericXa de fluwe turbulento ¢ baseads na suposigio
de que o fluxwe variidvel instantines satisfaz a equagio de
Navier -Stokes. Muitos pesquisadores no campo da turbuléncia
aceitam esta suposiciEo comd um postulade & usam-ha <omo
base para o desenvolvimento de teorias estatisticas ou
moedalos de simulagZo numérica,

A maneira de =se representar as componentes de
velocldades hidrodinimicas instantAneas & em termos da soma

cda média temparal e da flutuagZo,

u=u-+ u’ CII.15)
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onde U ¢ média temporal

LeT 2
ult) = 1 J ult’2 4t CIT.1625
T iroe

e T & a pericdo. Esta idéia @ retratada na figura CII.3D

Fig.11.3 —Veloclidade variando com o Lenpo

devido a turbuléncia.

Anal ogamenie, pode-se definir

v o= Y o+ oyt
W= w o+ ow CII. 17
=T+
ande
C .,V ,w - valores médics
C*,v*,w" — flutuag®es cbtidas das diferengas entre os

valores instantineos e o valores médios.
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Substituindo as velocidades e concentragiies instantineas na
equacXo (I1.12Y, = tirando a média de cada termo em relaglo

ac tempo .

9 CC + 2+ A CE + C'ICA + u™d+ & (T +C™D Cv + v')

ot FX ay

+ @CC +C) Cw+wd = Dm |84%T+cy | a%EB+crd | a%T+cd
o PR ayz p

CIT.18>

Assumindo que a média da termo de flutuacio & :

t+T 2 t+71.-2 _
—F = 1 ] — 1 = = _ =
o= TJ C' dt T J CC-CY 4dt C <
t-Tr2 t-T-2

e supondo que a média temporal de T & o préprio C,
ant. Xo C'= 0 . Esta dedug¥o também & valida para as

componentes do campo de velocidade. Logo,

—_— L+Tr2 t+T-2

uc" = 1 utt dt = o 1 cr dt = O
L-TA2 t-TAZ
L+Tre L+ T 2

ul = 1 u'C dt =€ 1 u* dt = 0O

t=-TA2 L=-T-2
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O que também se aplica ds componentes v e w,
Aplicando a propriedade de que a média temporal caleulada
scbre a2 méddia temporal de uma varidvel & a propria média,

ent.io a equatho CI1.182 torna-se :

p—

HL+IUD +aVE +3Cud +aCu T+
F = Fy 3z Ix

2 IVTC) + 3CWwC'y =Dm § #°C , #°C 2T
ay 3z e ayz 822

CIT.182

O produtos dos Lermos médios podem ser expandidos

resultando :

&3
2 %
& |

+3CUC’) + ACVCY + 3w =Dm | 8°C + 8°C + 3°C
% 3y ax 2

F

LI1.200

Uzando a equacio da continuidade:

A
Ay,
Y2,

a equagdc (II.Z203 torna-se :
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S+ a0+ VI + W+ TCTy + VO

av Fx ay az ax &y

+ @ (W C> =Dm | 8°C + 8°C + J°T ¢IT.21)
&z P ay? ozt

O termos de preodutos como u’C’, representam o fluxo

de massa devido as flutuagBes turbulentas e, por analogia a
lei de Fick de difusio molecular , podem sear representados
por um sistema de transporte de massa equivalente, no qual
o f[luww da massa ¢ proporcional ao gradiente da
concentragiio média, sendo o fluxo na diregio das

concentracSes decrescenies,

T = - Dx &
-
¥vE = - Dy &
ay
wT = - Dz aC
=

orde Drc, [ ) [ sia caelicientes de difus&o

turbulenta. Reescrevendo a adquacgie (I1.281), teremes

3 = Dm [azE + 8T + &°C C11.22)



15

Os coeficient.es Dx, Dy e Dz n3o s3o necessariamente os
mesnes & todazs as direcBez, e gsla de ordem de grandeza
maior que o coeficiente de difusfo molecular Dm. Leogo,

podemos desprezar < termo Dm, ficando com :

A + U = & CDx 50 + @ LDy + @ Dz a5
o ¥z

3>
= I Iy ¥y &

S
&)
&)

CII.232

A parlir de agora . vamos omitir as barras dos termcs

médi o=, por questiis de implicidade .

IT.4 - DISFEREXC EM UM ESCOAMENTO LAMINAR

Considere um escoamento bidimensional como mostrado na
figura II. 4 . O {fluxo ¢ conduzido através de paredes
paralelas, separadaz por uma distidncia w, sendo todas as
linhas de flux paralelas as paredes. A wvariagio da
velocidade entre as paredes & dada por uly) & a wvelocidade

média € u . A velocidade média pode ser c¢alculada pela

integragio :

we 1 judy CIT. 24>
[n §

e o desvic entre a velocidade e a velocidade media na sec3o

transversal & definido como :



17

velocidade de Cad .

coordenadas movendo-—-sé

transformado para um

u"Cyd = u Ly} —u {II.252
Tr I ¥
e 1 w L
W
ulv3 utCyd
> e >
x 4
Caz Cb>

Fig.11.4 - alPerfil de velocidade ; bd) O mwesmo perfil de

siatema de

com velocidade média, U .

Se o fluxo transporta um soluto com concentragdo

Clx,y) e coeficiente de

concentragic média em uma segdio itransversal

escoamente & definida comoe

Anidlogaments, o desvie da

difusdo molecular Dm s a

qualquer do

CIl.ad

média & definido por
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C'Cx,yd = Clx,y)-CCxD

A equacio de difus¥o para um escoamento na diregdc x &

= tm | 8%¢ + a%c CiI. 27>
ayz

Substituindo-se € e u na equagdo CII. 27

@ CT+C'> + CU+u’) @ CT+C*> = Dm | 8%¢T +« ¢y + 8% ¢
ot 8x nd ay®

CIT.&e82
onde considerotu-se gque L = TCxD
Ho momento, estamos apenas Lratando com escoamento
laminar, isto &, nic estamos preccupades com as flutuvacSes
turbulentas ou com o =2feito da turbuléncia no Ltransporte de
nmnassa.
A equacino (II1.28) pode ser simplificada por una
transformacio para um sistema de coordenadas cuja origem

move-se com a velocidade média do escoamenio . Definindo

F=x-ut ,7T =1t CII.29)
e uytilizando a regra da cadeia :

d =8 & + 4 & =2 CII.30Y

Fx Gx @F Hx &t I

3 = 3 +tar a8 =-uUs +3

. & aF I aF &t



19

Substituinde na equagle (II. 28> , oblem-ze :

B CT+C> + ut @ CT+C*) = Dm | 2°¢T + C*> + 3CC™D
g o o

CIT. 313

A transformacio para o zistema ¥,7 permite visualizar
o escoamento como um ecbservador gque s@ desloca com a
veloridade média. Neste sistema em movimento a2 Udnica
velocidade observada & u’, como mostra a figura II.4-b .

Considerande-se oque a dispers3c zo longo da direglo
do fluxo devida ao perfil de velocidades & muito maior que
a difusio molecular , podemos desprezar o termo de difusdo

longitudinal na equagde CiIl.31) , obtendo :

& + 8C* + u* A + u* 4C’ = Dm &°C’ CII. 32>
o o ar a% ay*

A equacZo (II.320, ainda conlinua complicada sob o
ponto de vista matematico, uma vez que u' varia com y . MNio
existe uma soluclio geral para CII.328). Taylor obiteve uma
solugiio analitica desprezando Lrés termos da equagdo,
inclusivae o termo #C &7 que expressa o que estamos tentando

encontrar que & a Laixa de decal mento de
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concentragio, resullando assim una equagfio de [facil solugEa

para C*'Cyd

CII. 333

cam &C° = O nos pontos v = O,w .

&y

A justificativa para essa simplificaglo ¢ discutida em

detalhe por Fischer eit 3ll. [2] e baseia-se numa anilise da

ordem de grandeza de cada termo da equaglo CIT. 320.

A solugFo da equagiie (I1.33) &

J Ju" dy dy + CrCQ CII. 342
0

Considere agora. a Laxa de transporte de maz=a na

diregBo do fluxe. A massza transportada relativae ao eixo

coordenado mével, & dada por

W
M =J. u*C* dy
o

A Y o r
M= 1 g_[ u’J I u* dy dy dy . CII.35)
Dm~ ax Jo o Jo
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W W
O termo _{‘u u* {C’CeIY dy = O , pois fa ut dy = O .

A mazza teobtal transportada na diregdo do fluxo &
proparcional aoc gradiente de concentragcio nesta diregZo
Este resultadoe & igual ac ancoentrade para a difus3o
molecular, mas agora enunclado de uma fcrma mais ampla para
a difusf¥o na diregido do fluxc através de tedo o sau campo

de velocidades.

‘!‘y

ac’ 2 ac’

Transporte : T § o 5? dx =+ ay -0 &y  dy dx
Advective : j
N A a ,
u* Sy uC dy + o Cu*dy dx dy
—_— dy —_—
T i '
: Transporte -D g% e
} ! Difusivo .
+| &x |+ x

Fig.II.5Balango entre o fluxo advecstivo

e o fluxe difusivoe expresso pela aequagio CIT. 33).

Analogansnte an coeficliente da difusio molecular,

podenos definir um coeflcliente de dispersio D, tal que

CII. 362
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onde h, a profundidade, & a 4rea por unidade de largura. O
coelTiciente de dispersioc D expressa a propriedade difusiva
do campoe de velocidades o & geralmente conhecido como

coeficiente de dizspersio longitudinal . Comparando CT1, 3%

com {I1I.358) , vamos que :
h y ¥
obD=- 1 J‘ ut J I u' dy dy dy . CIT. 372
hDm Jo o Jo

O coeficiente D Ltem 4 mesmnz fungZo que Dm, coeficiente de

difussa molecular, para toda a segl3o iransversal. Desta
maneira, podamnoz @coraver a equagio de di fusfo
unidimensicnal para valores médios na sego trangversal, no

sistema mdvel de coordenadaz , da seguinte forma :

CII. 382

]
=
)
0l

JE
A

EeLarnands 280 gistema Tixo de ool denadas =

reintroduzinde o taermo contendo a wvelocidade advectiva

média , tem-se :

o€ + U o€ = D #C CII.39)
a ax ax*®
Ezsta equacio & conhecida Camo a "equacao de

difusfo=adveccio unidimensional *.
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CAPITULD ITI

RELACDES ENTRE OS CONSTITUINTES

I11I.1 - INTRCDUCAC

Um des problemas mais dificeis no desenvolvimento de
modelos de qualidade de agua ¢ a determinagio adequada do
grau de complexidade do modele. E necessario . mas ndo
suficliente, a condicio de que o modelo de qualidade de agua
seja capaz de simular “a priori" as condigdezs observadas
durante um certe intervalo de tempo.

O grande ntinmero de problemas ambientais causados pelo
aumenta de cargas poluildoras lancadas e&m cursos o’agua
naturais tem exigido, por parte da comunidade cientifica,
estudos que permitam relacionar a descarga de poluentes num
corpo liquido com mudangas provocadas na qualidade da agua.
Esta relacls & normalmente expressa na forma de equagdes
matematicas que descraven fendmenos cComo advecgio,
dispersio, fontes, decaimento e mudangas , nos varios
constituintes, por reagles quimicas, fisicas e bioldgicas .,
incluinde inter-relagtes enlre estLes.

Os parametros necessirios para analises mateméticas
de qualidade de &gua em rilos incluem caracteristicas
hidroldgicas do rioc e ftaxas de reagcZfoc para variaveis
particul arez en estudo. Por exemple, quando s= estuda a

polulg¢fo em rio devida a um despejo acidental de um certo
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poluente, procurar-se-a simular a variagio da concentragio
cdesga substincia A4 jusante do langamenlo, assim como
determinar a tempo de passagem da nuvem poluente nas varias
zecles a3 jusante,

Considerando-ze o5 constituintes de interesse a serem
simulados pele modelo QUICKEST, e em fungfo dos dades
geralmente disponiveis nas andlises de qualidade de &gua,
decidiu-se =simplificar a descri¢ic matematica das reagdes
quimicas e bioldgicas que =e passam entre¢ as substancias,

através de termos de 1= ardem.

IITI.2- PARAMETRCS DE QUALIDADE DE AGUA

IIi.2.1- Condigles aerdbicas e anaerdhicas

Az condigdies aerdbicas ocorrem quando a decomposicio

da matéria orgénica & feita na presenga de oxigénio.

Az condicBes anaerdbicas ocorrem quando nio existe

presenga de oxigénio na decomposicBo da matéria organice.

IIl.2. 8- Clagsilfica¢do dos Par&metros

A qualidade da aAgua apresenia caracteristicaz Fizicas,
quimicas e bioldgicas., Os parameblros fisicos da Agua =30,

en geral aqueles que afetam os sentidos hbumanos. Dentro



destz classificacEo estZ0 parimetrozs como temperatura da
agua, densidade, turbidez. oador e car. Algquns parimetras
=Zo resuitados de componentes quimicos da Agua, mas s8o0
classificados aqui como parmetros flsicos porque podem ser
detectados pelos sentidos humanos.

Oz parameiros quimicos e bioldgicos descrevem as
modificacB®es quimicas e bioldgicas na agua, fungdo da
interacEs destes componentes | Esses parametros variam
devides a combinacio de componentes fisicos, quimicos e
bioléglcos e n¥o por efeitos separados. Porlanto, alguns
parametros sdo ordenados a seguir segundo sSUaS

caracteristicas principsi=.

- Parimetros Fislicos

Temperatura da &dgua : A temperatura da Jdgua alfeta os
processos bioldgicos que se desenvolvem na adgua. Para cada
organlsme existe Uina faixa Je temperatura para o

crescimente & morte ideal.

Densidade : A diferencs de densidade num rio & fungio da
diferenga de temperatura aoc longo da vertical ou devidoe a
variacio da quant.idade de malerial! em suspensdo ao longo da

profundidade.

Turbiecdez : £ uma caracteristica decorrente da presenga de
substincias em suspensic, ou seja, de z46lidox suspensos,
finamente divididos em estado coloidal, e de organismos

microscopi cos.



— Parf&metros Quimicos

Oxigénio Dlgsolvido CODD : Este & um pardmetiro importante
na analise da polulcio de um rio, O oxigénio & necessario
na agua para manter az condigcBSes de vida de alguns
organismos e para a decompousigHo aerdhlca do despejo

poluidor.

O oxigénio usado na dilui¢Ee da matéria organica e
reposto pelo processo de reaeragic, A reaeragio ¢ produzida
pela atmoslera, turbuléncia do ric, folossintese de plantas

aquiticas.

Demanda Bicquimica de Oxigénic (DBOZ> : Este parlmetro mede
a quantldade de oxigénioco usado pela agua ha degradagio de

material orginico.

-Farimetros Bioldgicos

Esses parimetros podem ser classificados em organismos
patogénicos, que s¥o organismos praovenientes de dejelas de

Aanimais.

Indicadares bacterioldgicos : & outra tipo de
avaliagfo Dbioldgica, que testa o nimerco de bactérias
presentes na agua. Os indicadores normalmente usados s3o

coliformes fecais & totais, ebc.



a7

ITndicadares aquiticos : s8c uvtilizadozx habitantes
aquaticos como peixe e plankton para verificar o grau de

poluicfo atraves de sua resisténcia as condi¢cles anormais .

IJ1.3 = CICLO DO NITROGENIO

Uma parte importante do nitrogénic da biosfera pravénm
da fixacio do nitrogénio molecular aitmosférico . 9 cicleo do
nitrogénio constitui um processo bioguimice no gual se
produz nliirogénic molecular por lixagfo, assimilagio e

desnitrificac8c . como mostra a figura IIT.1

MATERT A
ORGANI CA

AQUOS0 C Nz}

Mineralizagio

ke

NHa

CRESCIMENTO LDE
PLANTAS

MHitrossomas

Mitrobacter

NO2 ) Desnitrificacio NOs

Fig.III.1 - Cicle do Nitrogénio



As equacfoc diferenciais governantes dessas
transformaces de nitrogénic de uma Tforma para outra, sdo
normal mente modeladas como equagdes diferenciais de 12

ordemn que seric descritazs a seguir.

III. 3.1 - NITROGENIO ORGANICO

cdMi = — fiz N1 - 12 M1 cIIl.id
at

onde

N1 = cencentragiio de nitrogénio orglnico, myg-l.

fa = taxa de hidrélise do nitrogénio organica em

, -1
amdnia, = .

TZ coeficiente de deposig¢io de nitrogénio orginico,

-1
= -

III. 3. & - AMONIA

dNz = 33 M1 — ff1 N2 + 14+ » d CITII.23

onde

1 = taxa de oxidacZa, MHa — NOz , s °.

Hz = concentracldo de amfnia, mg~-l



d = profundidacle maedia . m .

T1 = tawsa de demanda bentica de aménia, mg/mf‘seg .

III.3. 3 - NITRITO

dNa = (N2 -~ f3zNs3 CIIT. 33
dt

onde :
Ns = concentracis de nitrito, mg-i

tawa do oxidagZo , NOz » N33 , s

4

I11.3.4 - NITRATO

dNa = {32 Na CIII. 4>
di

onda

Ni = concentragdo de nitrato ,» mg-sl

II1.4~ DEMANDA BIOQUIMICA DE OXIGENIO

A demanda bioquimica de oxigénio € uillizada como uma
medida da gquantidade de oxigénio regueride para a oxidagcEo
de matéria organica biodegradivel presenteée na Agua por aglo

bioquimica aerdbica. A demanda de oxigénio em Aguas



residuais & exercida por Lrés slasses distintas : (12
matéria orgénica carbonada ulilizavel como f{fonte de
alimento para organismos aerdbicos ; (€20 nitrogénio

oxidivel derivado do nitrito, amdnia e compostos de
nitrogénic arginico o5 quais servem de alimento para
bactérias especificaz C(por exemple Nitrossomas 2 ; e (30
compostaos quimicos reduzidoz, isto &, i1on ferroso Fﬁmb,
ion sulfito csmﬁ' Y @ €S53 que sZo oxidados pelo oxigénio
dissalvido .

A utilizag8c de oxigénio pelas bacterias para a
establlizacHo organica pode ser aproximada por uma equaglo
diferencial de primeira ardem . Ou =eja, a taxa de oxigénico
usado & uma funclio da gquantidade de materizl owidivel

remanescente no sistema num Lempo qualquer

di = - K1 L CIII.S
dat
onde :
L = conceniragZoc de DBO , mg-l
Kx = taxa de desoxigenacdo, s

III.5 - OXIGENIO DISSOLVIDO

Em geral, o parimetro mais importantea numa anilize de
qualidade de adgua & a concenliracio de oxigénio dissolvido.

O oxigénio & necessario na agua para manter as condi¢Ses de
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vida des varios organismos aguiticos e para a decomposigio
aerdbica de despejos poluidores.

A previsZo do consumo e da concentragdo de oxigénio
=m meiogs  hidricos @ funglo de varios fatares
significativos, tais como : owidag3o da matéria orgénica
Ccarbonacea & nitrogenada), demanda bémtica, respiracio das
plantaz e animais, f(otossintese, reaeragde almosférica, e
interagles com o ciclo de nitrogénio (Lransformagdo amdnia
+ nitrito e nitrite =+ nitratoed). A equaglo diferencial
utilizada para descrever a taxa de variagBo de oxigenio
dissolvide & mostrada a seguir. Cada termo representa uma

fonta ou sumidoure de oxigénio.

K2C O —0d - Kil = oufiNz = oefizNa CIIT.8

o
o
I

onde

conceniragio de oxigénio dissolvido, mg-l

i

= concentragcio de saturacio de oxigénio

dissalvide, mg-l.

o = taxa de oxigénio gasto parz oxidacdo da amdnia em
nitrito, mg-mg

oz = Laxa de oxwigénio gasto para oxidagSo de nitirito
aem nitrato, mg-mg

Ki = taxa de desoxigenagfo de DBO, s *.

L = caoncentraciio de DBEC , mg-l

1 = taxa de oxidag@o da aménia, st

2 = taxa de oxidagcdn S0 nitrito, s !
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M2 cancentracis de amndnia, mg-sl

Na concentragia de nitrito, mg-oi

TIT.5.1 - CONCENTRAGAO DE SATURACEO DE ONIGENIC DISSOLVIDO

A selubilidade do oxigénieo dizzolvide na idgua decresce
com o aumento da temperatura., aumento da concentragioc de
sdlidos dissalvidos @ com a pressfio . Neste trabalha, &
utilizada uma equagde niEo linear para calzular a
concentracio de saturaciio de oxigénio disseclvido, proposta

pela American Publie Health Asseciation (1985)

l‘i.'.'l'E = 14.652 — O.41022T + 0.0079910T° - 0. 00077T774AT"

Ll e
onde T & a temperatura da adgua em %% . Esta equacio ol

desenvolvida para a2 pressio atmosférica padrio.

III.S.2- COEFICIENTE DE FEEAERAGCRQ

O coeficiente de reaeracio &€ normnalmente escrito om
fungio da prefundidade o da wvelocidade do ric _Muitos
pesquisadores tem desenvolvido ralagdes smpiricaz para este

coeficiente com base na seguinte relag¥o apresentada por
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Streeter e Phelps.

Ka = CIII.8)

onde ¢ &= n 530 parimetros, U & a wvelocidade & 4 a
profundidade. A relagic entre Kz e Lemperatura & geralmente
expressa por

zZ0 {T=20

K(TD> = Kz # CITII. O

onde & = 1. 0238 ., um cosficiente definido experimenlalmenle
) K:a ¢ o coeficlente de reasracio guando T = 20% . o
modelo gtiliza a equagio proposta por O'Connor e Dobbins
[16], baseada nas caracteristicas turbulentas do rio . Para

rios que apresentam velocidades baixas e condigSes

isotrépicas., tem-se :

K = ¢ Dm
1.

CIIT.10D

o
- )l
L)

Para rios com velocldades altas e condigSes anisotrdpicas,
a relagZo &

Saﬂ,. 5

dl. 1

x 2,31 CIII.11D

K:°=d80D1n

onde

S0 = declividade , msm .



34

o
i

profundidade média , m .

velocidade . mss .

Ei
1l

k2= coeficiente de reaeracio . s._{

ITI.6 - FENOL

Para descrever a tawxa dea variaclc de fencl utllizames

a equagio diferencial de primeira ordem , dada a =seguir

- K F CI1l.120

L.
T
I

onde

= concenbLragclo de fenol . mg-si

Ef = taxa de decaimento de Tenol , s T,

I11.7 - CILANETO

A egquaclo diferencial qgue descreve a wvariacio de

cianeto @

elCH = - Ken CN CI1TI.130
dt

omde

CN = concentragioc de ciazneto , mg-l
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Ken= taxa de decaimento do cianeto , st

III.8 - TAXAS DE REAQUES E CONSTANTES FISICAS

As raeacBies quimicas e bioldgicas que sHo simuladas
pelo modelo QUICKEST s3o representadas por equacdes que
contém virios parametros. A tabela 1 apresenta uma lista
desses parimetros com valores usuais e suas dimensdes,

obtides do manual do madele QUALZE (4].



TABELA II1.1

VALORES TIPICOS PARA COEFICIENTES DE REAGERO

VART AVEL DESCRIGAD UNIDADE VALORES

o taxa de consumo de Oz mg—Q 2.0-4.0
por unidade de oxidagio g
de aménia

oz taxva de consumo de Cez mg—-C 1.0~1.14
por unidade de oxidag¢io mg-
da nitrito

e taxa de oxidag#o bio- dia™ 0.10-1.00
lédgica de ambnia

32 taxa de oxidagfo de dia™* 0. 20-2.00
nlitrito

f3a tawa de hidralizse de dia~? 0. &0=0. 40
nitrogénio organico
para a amSnia

Tt Laxa de demanda ben- mgfnﬁ.dia —
tica de amSnia

T2 coeficiente de depo- dia™* 0. 001-0.10

2i¢do de nitrogénio

organico
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CAPITULO IV
SOLUGAD NUMERICA
IV.t - INTRODUZERS

Un tiplics models de qualijidade de agua & composto por
U conjunto de eguactes diferenciais parcials no tempo & no
espago. Para resolver estas equagdes diferenciais aplicadas
a problemas praticos de engenharia & necessario recorrer a
técnicas de solucio numerica

No modelo proposto a equagdc basica € a equagio de

transporte de massa unidimensional,

@ CACO = & LAD 9C2 - & CAu) + dC + S CIV.12
at ax ax di

i

aemn cuja solucio deve-se tomar determinades cuidados com a
escolha do métodos numédrico a2 ser anpregads, devide a
existéncia na equacio de fendmences de natureza matemitica
distinta : o termo disparsivo representado por uma derivada
de segunda ordem e o adveclivo, representado por uma
derivada de primeira ordem.

QO pardmetro que demonstra a imporidncia desses dois
fenémenos € canhecide coma numers de Péclet, Pe = uhsD
Cadimensional), sendo h um <comprimetio caracterislicoa.
uando Pe assume o valor zero, dizemos que o problema &
puramente difuzive & a equacie se torna parabdlica, Quando

Pe tende 2 infinito, o problema & dito puramente advective
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@ a equaci¥o do problema se torna hiperbdlica. No primeiro
casa a utilizagdo de métodos discretos conduz a boas
aproximzcSes ; no segundo iLtam-se um problema de propagacio.
e a solugfo wvia diferengaz finitas leva a problemas
numericos de oscilagio @ amortecimento da frente da onda.
Neste capitule apresentaremos os fundamentos do
esquemna numérico adotado, bem como algumas tLécnicas de

aplicacio imediata & equacio de difusio - advecgEa.

IV.2- APROXIMACAC DE DERIVADAS VIA DIFERENGAS FINITAS

Conzsidere-=e uma fungio U finita e continua, definida

dentre de om dominio uni-dimensional. ULilizando o teorema

de Taylor. podemcos escrever

UCx+hY = Ux> + h U'Cxd +1 hE U "¢ +1 hY Urtrcsds, .
LIV. 2

@

Ulx—-hy =

UCxd — h UPCxd +1 hE U 'cxd -1 R U o, ..
CIV. 35

onde h representa um pequeno f{nocremento ao longo do elixo x.
Somando-se as expressfes (IV.2) e (I¥.3) e desprezande os

termos de ordamn supariar a dois, obtem=se !

WEx+h) + UCx—hd = 2UCxD + h- U''Cx) + OCh*y CIV. 4D



39

Eearganizando of termos, tLem-se

U *Cxd = — o —iz { Ulx+hd - 2UCxd + UCx-hd } - oh®
; h

CIV.582

com erro de aproxima¢Xo da ordem de K.
Paor ouitro lado, subtraindo a equagZo CIV.3) da equagdac

CIV.2), teremos

» _ jdu i _ _

com errg de aproximagdo da ordem de h*.

A aquagHo (IV.62 aproxima a declividade da tangenie no
ponto P pela declividade da corda AB (figura IV.1). Esta
relaciio & conhecida como aproximacEo por Diferenca Cential.
Podemos também aproximar a declividade da tangente no ponto
P pela declividade da corda PB., que & conhecida comn

aproximagdo por diferenga progressiva, resultando

» 1 —
U ox) = + { UCx+ha UC 0 } + OCho CIV.72

ou ainda, pela declividade da corda AP, resultandce na

aproximacic por diferenca regressiva;

U Ex) =~ -Huc:ﬂ — UCx—hD }+ OChd CIV. 8

Os esquemas se diferenciam pelos pontos utilizados e
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pela ordem de aproximagdo, que & de segunda ardem no

esquema cenlrade e de primeira ordem nos outros dois.

ul )

X

=m e ¥ + h

Fig.IV.1- Interpretagl3o geoméirica para

apraximagio via diferengas finitas.

Considere-s2 agora uma fung3c U dependenta de x e t.
Subdivide-zse o© plano x-L em um conjunto de retangulos
iguals de lados 4Ax e AL, igualmente espagadoz por linhas

paralelas a O« 2 a O, definidas como mostra a Figura IV. 2.

t‘ L
whrd
ti i-Lkiik L+1,k
—— N

At k-1
Y P : >
Ax X x

Pe— |

Fig.IV.2- Malha de discretizagio
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Denatamos o wvalor de U representativo na malha pelo

pante PCxi, Lk}, como :

ucpd = Ui.

onde o subindice { esté relacionado com a vari&vel espago e
o supearindice k com a variivel tempo.

A discretizagHo no tLempo pode ser feita utilizando
esquemas impliciitos ou explicitos. Os esquemas implicitos
relacionam o valor da fung8o U no ponta x,no instante Likn
com valares de U em oulros pontos, no mesmo nivel de tempo.
Ulxi,tk). Isto di origem a um sisiema de equacdes que deve
saer resolvide simultineamenie para varias incédagnitas. Os
asquaenas explicitos utilizam somente informagBSes da
variavel no instante anterior, em diferentes pontos, para o
calculo da varidvel no instante posterior. Acsim,. a solugio
¢ dada por uma equaglo explicita que relaciona UCxi, Lk

com valores conhecidos no instante anteriaor.

t,u ta;
k+a ” ¥ k+d
i1 i e k e Pl .
= 2
Can Ch
Fig.IvV.3 - Cal- Ezgquema explicito.

Cho- Esquema implilcito.



Retornande 2 equagclo (IV.12), desprezandoc o= termos de
reacdes = fontes e considerandeo A, D e u constantes neo
tempo & no espaco, aplicaremas o5 esquemas apresentados da

seguinte forma

1 - Diferenca Regressiva {(DR) para o Lermo advectiliwvo
k k
8 = Ci - Ci—t CIV.92
o Ax

2 - Diferenga Ceniral (DCD paré. o termo advectivo

= Cisx - Ci=1 CIV.102
ZAx

3

2 = Diferenca Progresziva (DFY no tempo

= iy - i CIV.11D

4 - Segunda derivada centrada no espago para o tearmo
difusivo
[ k k
#%C = Ciw ~ 2Ci_+ Ci-t CIV.12)
&’ ae®
Substituinde <IV.S9> , (IV.112 e <(IV.12) em (II.3892,
obLlem—sa

ket d ke k k k k k
Ci = Ci — % [ca — Ci-s ] + Dii’ [r:m - acL + Ci.—i]

CIv. 13
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Substitylnde CIV.10) |, LIV.11DY e ({IV.12) em (CII.38@> .,
obtem—se
k+1 k k k k 3 k
i = Ci — =i [CLﬂ.—Ci.-;] + Dat [Ci.+1 - 2Cy + Ci.-i.]
Axc?

CIV.143

IV.2.1 - Condigd@es Iniciais e de Contarnd
A condigio inicial mais comum para as equasBes(iV.13)

= C(IV. 142 & da faorma :
Clx, 03 = LD CIV.153

onde f{x) pode agssumir uma distribuiclo qualquer.

Para a condigio de contorno &4 monbanie, Lemos :

CCO,L> = glta CIV.162

onde gi{L) também pode assumir varios tipos de distribuiglo.
Fara a condigio de contorns & 2 jusante, usamos a

expressio a seguir:

#CCw, k> = O CIV.17)
2%

Na pratica., ¢ comum truncar-se o comprimento do trecho em

estudo a uma certa disténcia finita x = L, e impor gque

glCL.t> = O {IV.182
&=
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Esta aproximagfo ol adolada ne presente trabalho.

IV.3 - SOLUCKO AMALITICA

Com a finalidade de testar as aproximagfiesz de
diferengas [initas apresentadas, anzliscu~se um problema
com solucias analitica conhecida {121 . A equagdo

di ferencial zbaixo,

=D 3 - u —uC CIV. 19D

com condie@es iniciais e de contorno ¢

CCw, 0D = & CIV. 20
Co K bL{= to

CCo.Ly = CIV.21)
el +t» Lo

ACCL, LY = 0O CIV. 22>

H N

Lem-se a seguinle solucfo analitica

Clx, L2 =
ClACx, LD + CaBCx, tl Ot <= to
CiaACx, L) » CaBlUx, 17 — CaBlx,t—tod Lt > Lo

CIV.233

onde Co & CL =50 constanties, &

i3] 4 Z

_ ux L Bm Db

ACX, 4D = T ECAm,x exp [—;: — pt — “T - ]
s 4 Lz

CIV. 24>
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BiGxO = 1 - i c1v.as
m=1 ﬁm2+ & +u[_,z
20D B

2 z
m=y 7 ul. sL
[ {5) & ]
LIiv. 272
Zfim sin EEEK ]
ECm,xd = 3 CIV. 282
2 ul ul,
[ - (8] 5]
1.2
v = u [1 *4”3] CIV. 29
L

Cs valores caracteristicos fm sfo raizes positivas de

vl

fim cot(md + == = O CIV. 200

O terme Bi(x») poade ser eXpresso por uma Torma alisrnativa

que & mais facilmente determinada
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Cu-vlx + =1 Cu+svlax _ E
exe | =50 va | P | &5 D

BiCxD =
Cv—ul
[1* oy oXp ¢ VL/DJ]
CIV.312
Alternativamente, pode-se empregar a seguinte solugdo
aproximada

—ut
ACx, ) = exp {-ull i- 1? exp Cux D3 erfc [;—ui;z]
C oD

1 w-ut
— — exp Cux/D} erfc —————;a]

= ot

=
1 [2 L UCBL-xD ut

- = 5 5 ] @xplul DD @rfc eL-x + Ut']

L 2 cotat?

w7 uL 1 z

CIv, 320
B x, L3=BaC ¥, 1.7 /B4l D CIV, 332
onde
Cow=tD
Baflwd =1 + o—— exp (— vL-D 3J CIV. 342

Cw+ud
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-1 Cu—vax x—vi
Balx,L> = —=— @xp ] erfoc [ ]

=D ECDL)‘XZ
+ 1'_ axp Cut+vix ] arfc [ LVE". ]
= eb acoo 2
Cv-w [Cu—v:-x - avL ] erfc [ Ca3L-x> - vt]
2Cv+ud cD ECD&D‘/I
o Sviud pr[(u—v)x - 2yl erfo [caL—x) + vt,]
2Cv=uy =] ] ety 2
+ — @xp [&_yt] erfc [ CaL- +VL]
Zub D | T aepiat?
CIV,. 35>

Fung8c EXF CA.B2

Esta fungdo ol definida para exprimnir o produto de
umka fungida exponencial Cexpl) e uma fungie aerro complementar

Carfcl) coma a seguir

EXF CA,B) = exp (A erfc (BD CIV. 36D
onde:
= 1
= 2
erfc CB) = — I exp C-1° 3 dr CIV.37
v rn Je

Duas aproximnacdes diferentes 53 usadas para EXFLA,BD.
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Para 0 <= 8B <= 3

EXFCA.BY = eaxp CA—EZJCaiT + azrz+ aarg+ a4+ a575 j ]

L3

CIV. 38
onde
r = 1 CIV. 303
1 + O 2=2YECLlB !
ai = O, S54820960
az = —-Q. 2844967
ag = 1.431414
a4 = 1453152
as = 1. 081405
Para B » 3
EXFCA.BD ~ ~iw-exp CA-B% ~ CB+0.5 A B+1..C B+l.85
n
CB+2.-CB + 2% ~ CB+1.23332233 . CIV. 403

Para wvalcres negativos de B, a seguinte relagi¥o

adicional & usada

EXFCA.B) = 2 exp CAD - EXF CA,-BY . CIV. 41>

A funglc EXFCA,BY ndo pode ser usada para valores

muita pequenos ou muitos grandes dog argumentos A, B ., A

fungio retorna zero para duas condigBes



48

|a] » 170 B <= Q
ou

|a =% > 170 8 >0

IV.4 - COMPARACAD ENTRE O ESQUEMAS DE DIFERENCA CENTRAL E

REGRESSI VA

Este exenplo compara as solugSes numéricas obitidas com
azs aproximaces de diferengas finitas apresentadas e a
solugcfio analitica (121 do problema descrito anteriormente,
com dados oblidoz das campanhas de campo realizadas no rio
Paratba do Sul {(15]

Dados

i - Cancentracio inicial = 0.0 mogrl em todo o trecho .

£ =~ Injeclio continua a montante com concentracio igual a

7.0 mg-l

3 -D =40 tmrsl

-
!
c
n

0.80 [m-sl

8 = Ax = 500 iml

o
|

&
n

240 [s]
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il

50

Duracio da injegio = G&0AL
Numero de Peclet = 10.00
Condicfo inicial

Clx, ) = 0 ' 0 < x ¢ BOAx
Condi ¢iic de contorno de montante

7 0 < b <= 50At
C(o,t> = [

O L > G0AL

Condicio de contorno de jusante

ac =
ECE@&X,L}-O ’ LI &

Os resultados s¥o mostrados nas figuras CIV. 43

LIV.9) a seguir.
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g s - ANMITICA
b e — STEF = 20
\ - - T T.HEAL = 800,01
7.5 LJ | - 60.00 (ain]
5 PECLET =  10.00
pa t Caursnt = (. 3840
- i f FOLfusive = 80384
o : DELTAX « 500.0 [n)
= I DELTAT = 248.0 [n]
AN Us=0.80 [fn]
03 I D= 40,00 (a8/s)
: K = 000000000
S wl |
L .I
1.9 |- 13_
pon |
e ") = P 66 7 w
NS
STMULACAQ fadas
Fig. IV.4 - Diferenca Cenlral para Pe 10
b, — ANALTTICA
.00 [N STERP = 20
‘\'—, - - T OF. R T.REML = 4800.0 {e]
sl - = 80.0% juin)
¥ PECLET »  $0.0¢
- 0o ¢ Courant = 0.3840
~ 1 POLUSIYD = 0,084
= : DELTAX = 200.¢ (n)
D a0 | DELTAT = 240.0 (o]
— ‘ U= .50 [ws)
. R 0 - 40.00 iag/sl
o ¥ 1 K = 000000000
5 1
] 2.%0 - .‘,1
1.00 | ::‘1
0.00 :'-.}x N
T 16 o i ] 7 W
NOS
STMULACAD Padas
Fig. IV.5 - Diferenga Regressiva para Pe = 10




..... — ANALITICA =
e 1 ~ =~ - OIF. TR ti}f?m;o.nﬁ?
.00 [ : » 460,00 Imkn)

i \ PECLET = 10,00

— . Courant = &3340

— v ~;;-1--I-—.| fOituRive + 9,094

e N 'i DELTAX = 500.5 (a)

& e, & CELTAT = 240.0 {s]

— k U =0.00 (n/s)

coamp : D= 400 [m2/8)

O ! K = D,00000400

= \:

8 | K
1.5 | 1
0.00 "‘Eﬁ

T % = a & 7 20
NOS
SQIMU ACAD Dados
Fig. IV.6 = Diferenga Central para Pe 10
N -~ RMALITTCA -
- ‘\‘1" - = O, RESESSIVA TSJE-PSN:.:J?:IO
B.40 i - ":I'::[““]
& PEOLET = 18.
L : Courant = 0. 3840

- o t POLtusive = 00384

e : DELTAX = B00.C (a)

g an ﬁ DELTAT = 240.0 In]

= . . U 0.8 [nal

< s b ] 0 = 40.00 la2/el

o > : K = 000000000

Z 4

o o.M - "'

1. | i
‘-,,‘\_
) 5 % 4 = AR B
NOS
SIMULACAD Pados
Fig. IV.7 - Diferenga Regressiva para Pe = 10




ook — AMALTTICA
U STEP = 6O
T.AEAL = 14400018
1000 |- r‘ = 240.00 fminf
1 PEGLET = 10.00
—_ Caurpnt = [, 3040
:: 8.00 [ f.| Iy POifurive = 0,084
) "“J'i"t""f"'-i DELTAX = BOD.0 [N
= 'R DELTAT = 240.¢ [s]
= gl | i V= 0.80 [m/u]
0 W 0= #0.00 (82/8)
r I k= 9.00000000
< a0k !
(=) ' |‘-_
oI .
2.00 | “':
\
\
000 . N
6 ) a0 F o 7% W
S
SIMUL ACAD Dadas
Fig. IV.8 - Diferenga Central para Pe = 10
7.00 | ‘\,‘ STEP = B0
x TREAL = 144000 [e]
&0 | i3 = 240,00 [atn]
3 PEIET = 10,00
~—~~ mp 'l-r Courant = &.3840
::" i PRAfurive = 00384
o R a BELTAY = 500.0 [a]
= 4.0 | DELTAT = R4, 0 (al
— . b 80 [afe)
¢y MW L D= €0.00 [n2/a]
= '.1,. K = 4.000:0008
o M
o M -\
g
LW - -".
Y
N
0.00 T 3
) 18 3 o &0 75 o
NOS
STMUL ACAQ Padps

Fig.

IVv.a - Diferencs Regressiva para P= = 10




IV.5 - ANALISE DOS RESULTADOS

Podemos observar, com relagdo a2 soclucdo por diferenga
central, a fTormacHo de oscilagSes 4 montante da frenlie de
onda que aumentam azo longo do tempo. Esse comportamanio
oscilatéric €@ devido a aproximag¥o de diferengca central do
terme advectivo., Para evilar-se o problema de oscilagBes, &
comiur utilizar-se a solucBo por diferenca regressiva para
este bLermo, Porém, a aproximac¥o de diferenca regressiva
apresenta probiemas numéricos de amortecimenlio da frente de
onda . As imprecisSes desse esquema sZo devidas a
introdugio de um ceoeficiente de difusiic aritificial ac
problema, o chamado "upwind"” .Uma forma de =e amenizar
asz=a=z problemas & sa fazer o refinamenta da malha.
sntretanto, para probl emas praticos de engenharia,
especialmente se {Lratande de modelos para escoamentos
turbulentos em regime ndo pernanente, essa solugdo se torna

impraticavel.

IV.6 - METODO QUICK

A formulacio do algoritmo QUICK uliliza um esquema de
interpolacio quadralica com Lré&s nos, sendo dols simétricos
= um assimdlrico a montante, para o caleule do wvaler de ¢

no ponto r, como mostra a figura CIV.100.
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Fig.C(IV.10> - Interpolaglo regressiva quadriatica para ¢
A férmula resuliante para espagamentos de malha
constantes & dada por

@r = —%— Cgc + ¢gmrd — - C gL + ¢n — 2¢c 3 CiV. 422

Esta expressio & obtida considerande a curva acima como
sendo uma paridbola que passa peleos Lrés nds. Desss maneira,

podemos @screver gus @

) = a xF bx + ¢ CIV. 432

onde a 2 b 2 ¢ 5830 constantes 4 determinar

Pontos : £ Ax,¢cd
(A, ¢gmd
¢ Cugro



Fig. Civ.11l) -Eiwos coordenados para interpolagio de &r

Aplicanda a expressZo (IV.43) aos pontos L, C ¢ R de
acordo com o sgistema local definide na figura CIV.112,
Lem—-se :
gL = <,

¢c = ad+ bAx + ¢u.

#R = 4aAx" + Zbax + L. CIV. 44>

Fesolvendo o sistema, encontramosx :

w0
il

Cgr - 2¢c + @) ~ 2ax° CIV. 45>

or
n

Cdge - g — 3ged ~ 24x CIV, 4G9

Substiiuindo os coeficientes a e b na equagio CIV. 430

Sy = PR Bt g 2 ddc — ¢m — 3o

> x
2Ax 2

® o+ AL

CIV. 470



Aplicando a expressHo acima no ponto r. com coordenada
local x = 3Ax2, obtem-se :
(g — S0 + ¢L> 3 Cagc — pn — ZBérd

. B
= g i T e

CIV. 480

Rearranjando a expressio acima :
¢=—%—C¢+¢RJ—1TC¢H.+¢R—E¢C} CIV.49)

O esquema pode ser interpretado coms sends uma
interpolasde linecar corrigida por um termo proporcional A
cyurvatura de uma parabola. Para a modelagio do gradiente
Cag-dHdr, a tangente ac nd no centro do intervalo &
moestrada na figura IV.10 . B uma propriedade da parabola
que a inclinagio da tangente na mediatriz entre dois pontos
& igual a inclinagHo da corda que liga estes pontos, isto

&,

[ %] -t dc CIV.50

CPRD

Fig.(IV.12) = Interpolacic regressiva guadriatica para @i
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AndAlogamente, a Figura (IV.12) mostra a construgfo para ¢l

e CM/ML. A=z férmulas correspondentes s3o @

&=%C¢L+¢c3—;—c¢r+¢c—2m3 CIV.BL)

[ .'?f]:u CIV.52)

As Térmulas €IV. 492 a CIV.592> sHo apropriadas para
regime permanente em que o nimero de Péclet & grande . As
férmulax correspondentes parsa regime nfo-permanente serdo

descritas na proxima secio .

IV.6.1- Analise de estabilidade de Vo Neumann

£ instrutivo se fazer uma analise para lnvestigar a
egstabilidade do modelo unidimensional CQUICKD, usando
diferenga progressiva no tLtempo {L{explicitod e valores

constantes de A, u, D e Ax :

ked k k K Xk X
dc — gc _ u Cgr — gl + D Cgu+ gr — 2D
At Ax ax®
CIV. 53D
onde

dC = ¢i, QL = Pi-i, PR = s , CIV. 54
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gr = % Cdi + ied — % Cdimt + dirs — S CIV. S5)
B= e Gt + G — k- (2 + G 2P CIV, 562

Multiplicanda (IV.53 3 por Al e passando btodos os termos em

k para o lade direito, resulta

face _ v — 2 0O ¢IV. 573

onde Cr ¢ o ntmera de Courant., dado por

(AF.A 5

Ce = A CIV. 88>
e a0 parimetro difusivo
« = DAt CIV. 59

As condiglies de estabilidade do método QUICK [1) sfo :

Ce ,_ 1
At =

CIV.80)
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IV.7 - METODO QUICKEST

Em escoamento=s ndo permanentes onde a advecgdo &
predominante (isto &, difusfo pequena 3 o8 solutos
dissolvidos no meio sfFo transportados com a velocidade
Local do fluide . A filgura CIV. 130 mostra esta ldéia para
uma direg¢fo coordenada onde, por simplicidade , a
componente da velocidade & suposta constante., A equagio de

diferengas finitas para advec¢do pura pode ser escrita na

O ma
k"" k o £
Cpi — i) = u {gl — ¢ 2 LIV.E1D
FX3

onde E representa o= valores médios no centro do intervalo
para um Ltneremento de tempo AL . Usando-se interpolagio
lingar entre os valores nodais, os valores médios no centro
do intervalo podem ser estimados assumindo que o perfi} ¢ &
transl adado para Jjusante sem solrer modificactes

Tomando~se como referéncia as figuras IV, 140 e (CIV.14a5,

PEdE‘_SE escrever

k k

tgp= Bt - L Y ==> y = 28 (gl — 0D

CIV.820

y CIV. 63
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Logo
k k K k
o= ‘?"'é R AN ;ﬁ; Cimt — Pid CIV.64)
Como,
chega-ze a
. 1 k k ke L3
o= - [C¢i.-t + @i — Cr Cghi — i1 ] CIV. 652

Fig.I¥.13- Estimativa dos valores médios assumindo
advecgIo pura (para velocidade constante
a curva dada por @ltd & simplesmente
transladada wpara a direita de uma

distancia uat.2



&z

¢
]
~
e
""*\_‘
.'ﬁ-..h‘- Hﬁr
\ h"‘-..
' ult/?
r
i i i+l X
figs

Fig.IV.14- Estimativa da convecglo dos valores médios
$1 =] $.>assumindo interpolagBio linear enlre o=
[

valores nodais para ¢CLD

di-1 udT/2

Ax

F

.
Figura IV.ld4~a- Estimatiwva de ¢4
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Anilogamente, pode-se escrever

" . k Kk k k
b = = [c‘-,t;,t *@ D —CrCp  —¢ O ] CIV. 66D

Substituinds as exvpregesdes CIV.E5) e (CIV.66) en

CIV.51) e rearrumands, obtem-sa

CIV. 8670

que & equivalente a aproximagio progressiva no tempo,
centrada no espago para o caso de adveccdo mais difusHo,
com coeficiente de difusic u At/ 2.

Assumindo=se que a mesma estimativa de ;L Q Err possa

ser felta gquando a difus3c natural sa faz presente, a

equagio da difusdSo ~ adveccio completza Tica sendo

4
k ke k
K+ e k

k &
= . Cr
¢ = "ai._ = C¢|‘.+1_ ¢i.—1.) + Cadfisico +TJ c¢i.—1+¢i.+i_a¢i.j

L

Civ.esd

Un procedimento similar pode ser feito an conjunito com
interpolacis regressiva gdadratica . Neste caso os termos

de curvatura sfo incluidos na férmula de interpolacio para
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os valores no centro do intervalo ; £ caonsistente, antZo
incluir termos de curvatura similares na modelagio do terme
temporal

A aproximagfo de diferengas finilas para advecgdo pura,

vista anteriarmente na equaglo (IV.51)

ket Kk k ke
L — @i a L= ¢r
At A

pode ser reescrita da forma :

k1 '3 k r®
C @i — @i 2 Ax = u € ¢l — ¢ 3 AL CIV.690

Isto & uma aproximaciao aque supSe que E¢b“— ¢F} seja
constante ao Longo de um Ax Cigual a0 valor no ponto J,
gque C@l—grd seja constante aoc longs de um AL Cigual ao
valor no Lempo k). Parz se obter uma relagfo exata, devemos

integrar oz dois lados. da forma :

Aw oz Awr2 At At

le+d k
I qde—J‘ d}df=J. u¢LdT—Ju¢rd‘r
=hurz w2 fa] e

L

4 A% .
$CE> df - J¢rCED d¥
o

CIV. 70D

onde
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N{--I udt =u &t = Cr Ax CIV.712
o

Fodemos interpretar, de acords com a figura (IV.15) , que a
fungZo ¢ & projetada para o instante posterior C(k+l) a

partir de valores do instante anterior (k2.

¢ ki

Fig.IV.1S8 -Interpretagio gaométrica

para a grandeza $lfd

Atravées da expansdo por série de Taylor podemos aproximar

Pl da seguinte farma :

k F4
PLCFY = H —F Gradl =+ ¥ Curwn CIV. 72D

o=

Intaegrando :
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AF k 1 4 1
J‘a PCEY dE = Pl AE ~ —5 Gradl AT+ —— Curvi &F

CIV.732
Cono, por definigio, Lem—se A = Cr Aw
AF k 1 2 2 1 2 8
J' PUCED df = CrAx $L — = CriAw Sradl + - CriAxe Curwvi
Q
CIV. 74>

Colacands Crhx &m avidéneia ,

AF k 1 1 g 2
_f @LCEDY dF = Crax [qf.':L - -3 CrAx Gradl + = Crax Curwvl ]
o
CIV. 75D

onde .,

* k
Gradi = C@di — @i-42 ~ Ax

k k k 2
Curvl = Cicz + i — B+ ~ Ax™ ,
k 3 k k ﬁxz -
@l = T C¢1-1 + ¢L) - T Curwl . CIV, 75

Analogament.e para ¢r, leremos :

k F
gr CFD = g = F Grade +1T ¥ Curvr CIV. 772
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Integrando :

AF k 1 2 1 ]
j¢rcz:df=¢raf—TGradraz + ez Curve AF
-3

CIV.78)

Como, por definigfio, tem-s& AY = Cr A

Af k 1 g 2 " a 3
J’ #$CE> df = Crax ¢r — —5— Cedx Gradr + —— Crdx Curwvr
D .

CIV.7aD
Colocanda CrAw em evidéncia
AF k 1 1 z2 2z
f GrCEY dF = CrAx [¢r - = CrAx Gradr + - CrAw Curve ]
o
CIV. 802
onde
k k
Sradr = Cglst — i » Ax ,
k k k 2
Curve = Cghi-d + i - S ~ Ax
k 1 k k A
Pr = = Cpi + istd — - Curve . (IV.81>d

Portanto a aproximaciio do iado direito da equagde CIV. 70D

Vem a8 ser



k z z
LD = Crﬁx{[¢L—1TCrﬁxGradl+—E—CrﬁxCurvL]

z 4

[
—[ér—lTCrﬁxGradr+—é—CrAxCur\rr]}

CIV. 8D

Para calcular o lado esquerdse da equagio (IV.703,
devae-ze@ notar gque a integral J' ¢ df pode ser interpretada

como sendo a Area hachurada da Tigura (IV.1£D

Pa
Pried

Fig. IV.186

Pela aproximacio de QUICKEST, considerando um sistema local

cam arigem no ponto i, Ltem-se

= ax + bx + ¢ CIV. 830

Poartante



Ax T w2

o dt = | Cax® + bx + ¢) df

-Ax./2 -Au

Caleulo does coaficientes a & ¢

w o= 0 =% =g:¢:,..
% = Ax = = adx® + BAX + i = g+t ,
x = —Ax = ¢ = ah’ — bAx + @i = gin

Pesol vende o sistema de equagdes acima

a = 1—2E¢t+1+¢-i.v1.--2¢1}

4%

Por definigsio :

k k 3
Curve = Ci-u + it = Sgid At

logo,

, cobtem-se

CIV.84D

cIv.850

CIV. 863

CIV.87)

CIY. 882

CIV. 890
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O resultado final &

S 2 ki K+4 ﬁxz kst
& dr = Ax { ¢gi + =—— Curvr I CIV. a0

-dAwrz 24

Procedende de maneira andloga para a integral de ¢k .

chaga-s=e finalmente A seguinte expressin correspondente ao

lado esquerdo da equagio C(IV.700

LE

k+1 F k+a kri 2 k+i
Ax [ [¢n. +%Curw ] - [q&i. +%Curw ]]

k+1t k 2 k+1 k
i [C¢-‘. — g o+ 71 C Curvr = Curwve D ]

%

{

CIv.912

Agera, a diferengca temporal enbtre curvaluras pede ser

inlerpretada aproximadamente da segulnte forma :

equacio do problema ';Li’ = — u

Portante : 2— [" 2 axt } = Ax® [a "”’] CIV. 92>
3t

:_L[z;_‘f]=-u:_x["¢‘] CIV. 93D
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k+x k
z
E—[ a ¢] z QUCve = Curwve faprovimacEo de D.F. no tempad
ah oax’ At
CIV. 940
2 k k
E—[ a f} - Curve — Curwvi Caproxdmagdo de D.F. no espagol
& - B Ax
CIV. 952
Tamns gue
k+1 k UAL k k
Curve — Qurvr = — —ix C Curvr — Curvi J CIV.ad&)
E k
= — Cr £ Curvr — CurvlL 2 CIV. 972

Substituindeo as ewpressdes (IV.762 e CIV.H1D w2

CIV. 82D
L k k 1 k ic e
LD = Ax Cr [ —— (it + @id — —— (gi-2 + @i — 2gi-1)
o ¥ k Cf k k k
- E' Ci — ¢i-1d + —— Ci-z + ¢i — @i-1)
4 ¥ k k k (3

— - (i — g + ET Ci-a + Pivi — BPLI

k ke 2 k k k
g — @D ¢ =l Cgit 4 dies — B0
= B

CIV. 582
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Agrupandc os termos semslhantes :

i S k c k k e
LD = Ax Cr [— —— Coint + ¢i-1d + T’ Chiss + Pi-t — 2L
cz k x k x
r 1 . . . ]
+ [ &5 — "B ] C @gi-z2 — 3ghi-1 + Fgi — i+ I ]

CIV.94a)
Subsiituindo a2 expressio (IV.97) em (IV.81D

k+1 k 2
LE = Ax [ CrAw

k K
L g —qu.)—T‘—CCur\rr—CurvLJ]

n

ke k c k E k k
.ﬁ.x[Cef,ri. —¢-13—Ei-(ﬁ~2—3¢t-1+3¢i.—¢i+¢)]
CIV. 1002

Igualando {IV. 99 e CIV. 106D

2
ked k Cr k k k k k

$i .= @i — — C Pier + Pi-s D +‘E:,_rc: Pitd + Pi-d — Sehi I

C’ . . k K X e
+ Cr [ 6" - 5 — 33 ] C gi-2 — Bghi-1 + 3gi — grive DI
k= a k 3 k * k k k

Cr

P =¢i-—E-c ¢1‘.u+¢i.-:)+cr

2

C it + ghia — 2¢i D

Cr 2 k k k k
+—E—c Ce — 1 2 C ghi-z2 — 3gpi-a + 3Ppi — ghiva )

CIV. 1013
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Comparando as equacies (IV.G67) e (IV.101), nolta-se que
a dnica diferengca & o udltimo terme em C(IV.101), que ni3o
existe aem C(IV.67). Mas a equacio acima foi deduzida
considerando apenas advecglo, & pode ser estendida para o

caza do problema apresentar uma difusio hatural o . OCbtemos

ent.do
k+d K o k K c: K X K
PL = i — _'EE Coied + ghimg) + [q + - Chieg + ghimt = Zid

1 z ke K k k
+ Cr [-—-6-,--(: Cr —1 2 +ot](.'¢i-z—3¢i.-1+3¢i,—¢t+ﬂ

CIV.1022

Esta equagic difere da equacic CIV. 685 pelo

aparecimento de uma quantidade :
&

1 2 K k k X
Cr [ CCr -1 +a ]Cqbt—z — Bgi-1 + 3PpL — i) =

. 1 2 k ik S k k k
=—Cp [?CCr—I'Jﬁ::] [C¢L-1. + it — 2PidLpi-z + Ppi — aq:--;-ﬂ]

1 -3 z k K
= — Cr [? CCr—13 * cﬂ] Ax € Curvr — Curwvt 2
2 1 -4 k k
= Ax Cr [? CCr=—t2 + -:u] { Curve — Curvlk 2

CIV. 103D
que & devido 2 consideracio dos itermos de curvatura no caso

de interpola¢io regressiva quadratica .
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A aquag¢Fo (IV.102) também pode ser escrita da forma -

k+1 k k 13 2
di o= i — cr{[%::qampmn — Bcrorade - A—;Ci—Cr-GcOCt.u‘w-]

k k 2
- [——12-— Ci-s+hid — ﬂ—g CrGracil — ﬂ% C1—Cr—3a2lCur‘-n]}

F4 2
+ o [[ AxGrade — ‘%‘ CrCUTVr] - [ AxCGradl — ’5—’3‘ cfcurw}

CIV.104D
como aparece em [11]

Una condigfio necessaria para estabilidade & 2 dada

abalixo :

z
e €3 = 2Cr3 €1 =Crd 1

a < 6 Cl — B2Cr3 d Cr < 3
2
(3 — 2Cr3 CCr — 12 1
o L= B (o — 13 =1 Cr > T
CIV. 105

Temos ainda a condig¢fo isica irrestrita :

a =0 CIV. 1062



Az condigBes (IV. 1052 e (IV.108) sHa necessarias mas
nic suficientes para a establlidade ., Alravez do=
parametros examinados para uma série de valores a e Cr
pode-se encontrar a regifio de estabilidade para o método

QUICKEST , como mostra a figura CIV.173
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o 41 2 3 4 &5 & 7 8 8 108 12

R A

Fig.IV.17 - RegiZio de estabilidade no plana Ca,Crd

para o métado QUICKEST.
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CAPITULG V
APLICACZES E ANALISE DE RESULTADOS

Com @ objetivo de mostrar & potencialidade do Modelao,
serio apresent ados nestea capitulo testes numericos
realizados com dados obtidos em estudos anteriores no rio
Paraiba do Sul [15], no treche situado entre Volta Redonda

& Barra do Pirai

12 EXEMPLO :

— Ezsie exemple compara o= esqueman de diferenga central,
diferenca regressiva e QUICKEST com umz Solugdo analitica
conheclda 1128), similando um eflluente conservailvo, para Pe

igual a 10, 20, SO e 100 .

12 caso - Pe = 10
= .50 inm-sl
D = 28.00 (¥ s)
Ax = 50O (m}
At = 240 (sl
L¥
2= CASD — Fe = 20
= 040 (sl
D = 10.00 Eme sl
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ax = [OD (ml
At = 240 E=]

2 ]

3 CASO — Pe = 80
U = 1.00 [m-=]

D = 10.00 Ems sl

Ax = 500 Eml

AL = 240 (s)
42 caso — Pe = 100

U = 2.00 tms)

D = 10.00 [mir sl

Ax = 500 [l

At = 240 [s]

Os resultados sZo apresentados nas figuras (V.13 a
(V.84) para intervalos de tempa 60 AL e 100 At . Podemos
notar que existe um aumento de oscilag®es para o esquena da
diferensa central a medida que Pe aumenta . Para o ssguema
de diferenca regressiva ocorre um amortecimento da frente
de onda. O esquema QUILKEST apresenia um excelente ajuste
com a solugdo analitica para todox oz valores de Pe

consideradas.
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!_m ..... — HW.ITI'IH STEF - 80
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PECLET = 10.00
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Fig. V.2 - Dif. Central para Pe
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rao [ STEP = 60
? - — " DIF. NESNERATVA T.REAL = 14480.00s]
o . = 240,00 [min]
\: PELLET = 40,00
— st 'L Ot = 0,2400
— : POifusive = 0.0240
Ay i DELTAX = 5800 {a)
D a0l | DELTAT = 240.0 8]
E p V= 0.50 (wel
. I i D= 2508 [(a23)
] 1.4 : K = 0.00000000
> A '
8 2.00 | 4y
A
1.9 - ‘1
Y
e e
i m 5 P = e &
NQS
SIMULACAQ Dados
Fig. V.3 - bif. Regressiva para Pe 10
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8 amti
k T
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N Lo
N a b \‘h.._ LY
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STROLATED SETIY:

Fig. V.4 - Dif.
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Fig. V.8 - QUICKESY para FPe 10
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Fig. ¥.8 — Dif. Central para Pe
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Fig. V.10 - Dif. KEegressiva para Pe = 20
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o — AMALTTICA
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.Fig. V.12 - QUICKEST para Pe
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0| | S T STEP = B0
[ ) T.AEAL = 14400.0 (3]
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Fig. V.i4 - Dif. Central para Pe = 50
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gl

22 EXEMFLO .

— Este exomplo apresenta uma comparagio do QUICKEST com uma
zolugfo analitica [121 para um caso simplificado com
parimetros constantes, para um problema de injeglo de curta

duracie de DBO .

DADOS
- 12 caso PECLET = 7.5
U = 0.485 [m’s]
D = 320.¢ [mrs)
Ax = SO0 [m]
At = 240 i=s]
K = 0.0000101 (.51
- 2%as0 PECLET= 18.0
= 0.80 [(m's]
D = 30.0 [(mrs]
Ax = SO0 Lml
At = 240 [s]

K = € 0000101 ([r8]

Az saidas com os resultados s3o mostrados mas figuras
CV. 282 a (V. 320 | Podemos notar que o modelo nio apresenta
prablemas de oscilag®es & amortecimente da frente de onda
de poluente para valores do ndmero de Peclel de interesse

pratico .
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Fig. V. 27- Comparagio com Solugiio Analitica para Pe = 7.5

== AMALTTICA

7.00 T
= = — BUICKEST

6.00 |- .
el p

awp 1%

(mg/1)

CONC .

N

b

2

) 15 ab 4% 54 ™%

STEP =100

T.REAL = 24000.0 (6]
= 800, 00 in)

PECLET = 7.B50

Lourant = Q.21
Fpifusivo = 0. 0288
BELTAX = fiDG.0 [m]
DELTAT = 240.0 [s)
U= 0.45 )

D= 30.00 [m2Sa]
K= 0,00004010

NOS
STMUL ACAQC

pacos

Fig.V¥.28- Comparacio com Solucio Analfitica para Pe = 7.5
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32 EXEMPLO :

- Este exemple viga comparar o= modelos (AJICKEET e QUALZE
com uma =olugldo analitica (12], para um caso simplificads
de injec¥o continua de Fenol com parimetros fisicos médios
relativos ao rice Paraiba de Sul [15]1. O modelo QUALEE (41
desenvalvida pelo United States Enviranmental Protection
Agency & amplamente utilizado no mundeo inteiro e emprega um
asquema de diferenga regressiva para o termo advectivo, o
que provoca um amortecimente da frente de conda, conforme
pode ser wvisto a seguir.

DADOS :

1~ ConcentragZn inicial da substincia = 0.0 mgrl

2« D = 20,02 [m2/s]
3- U = 0.66 [mr/s]

4- A = 320.30 tm”]

5~ Ax = 500 [ml

6- AL = 240 {s]

7= Duragd@o da injeg3o : 300AL
8- Concentracio de infecdco : 10 mga-l

N2 Peclet = 11.230

O
1

As Figuras {V. 330 a (V.38 apresentam os resultades
para os niveis de tLempo 3I0At, GOAL, S0ALt, 1204L, 15041l =
1804t . Pode-ze observar a concordianciz do QJICKEST com a
solucio analitica e & difusBo artificial introduzida pelo

QUALZ2E.
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Fig. V. 34- Comparagfo QUICKEST, QUALZE e solugico

analitiza para Fenol.
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Fig. ¥.36 - Comparagdo QUICKEST, QUALZE & solugio

analitica para Fenol.
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22 EXEMPLO -

- Com a finalidade de verificar a potencialidade do modelo
QUICKEST na simulagio sinultéinea de varios efluentes, neste
exemplo vams comparia-lo com o QUALZE (4] , para um
aridente simuladoe no rio Paraiba do Sul, com injecdo
continua de varios efluentes. Analisa—se também, a variag3o
de concentrag¢c3o de oxigénio dissolvido no rie. O=

parfmetros U, D, A variam a cada itrecho .

DADOS -

1 - Concentracio ini¢ial das substancias

DRO = .0 g1
Fenol = oG mg-1
Nitrog. Org. = c. o wmg.~1
Amdnia = oo mg~1
Hitrito = 0,0 mg~L
Nitrato = .0 mg~1
oD = 0.0 gL

2- Concentragfo de injegio das substancias ¢

DBO = 7.0 mg-l
Fenal = 10.0 mg-1
Nitrog. Org. = 1.0 mg~L

Amdnia

5.C me 1



10

Nitrito = .0 mg-l

NMitrato = 2.0 masl

oD = 6.0 mg.~1
3~ D = DO Imrs] 0 <= x {= 40 Km
4- U = X [msl 0 <= x<= 40 Km
B- A = ACX) [mi] O ¢= x¢= 40 Km

G- Ax = 500 [m]

T- AL = 240 (sl

8- Duracio da inje¢ie : ICC0AL

9- Intervalos de apresentacio de resultlados
30At, BOAt, 150At, 2104t, 240Ate 3004t

10- NSPeclet = 11.B6 Cmédicd

As figuras (CV.33) a (V. 813 apresentam os resultados
dos modelozs QUALEE & QUICKEST para o5 seguinles ofluentes:
DBO, Fenol, Niirogénic Organico, Amdnia, KNitrito, Nitrato e
oD.

Pode-s& aobservar, tomando-ze por base dados do ria
Paraiba do Sul, um amortecimento da froente de onda para
todos os poluentes no modelo QUALSBE | Nota-se, também, gue
o8 esgauemas tendem para a mesma  solucdo em regime
permanente, gquando a frente de onda ja fol completamente

digspersada.
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Fig. V. 39- Compara¢fo com QUALEE para DBEO.
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Fig. V. 40— Compara¢lo com QUALEE para DBO.
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Fig. V. 46~ Comparag3o com QUALZE para Fenol.




106

A FENOL P
@ STEP =150
s § - = T IoEsT THREAL = 350000 [2)
g.00 [\ - 0.42(dia)
kY PECLET ~ 11.38
=LA N oaretre o 279
s AN DELTAX = 500.0 [nl
g .0 N DELTAT = 240.0 [a]
— "\ = 0.56 [fv]
' 450+ . b - 29,02 (m2/s)
O . K = 0.00006940
5 N
S a0 ',
1.50 - \h‘\.\‘
e a
o I ) 2 ) ) ?
DISTANCTA {Km)
SIMULACAQ RIC PAHATIBA DO SUL pADDS
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Fig.V. 48~ Compara¢Zo conmn QUALZE para Fenol.
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Fig. V.82~ Comparacfo com QUALZE para Nitrogémio Org.
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0s dadoz wutilizadezs na calibragfio do modelos de
qual idade de iAgua foram obtidos fundamentalmente de ensaios
"in gitu”™ ecom Ltracadeores [15]1, realizados no rio Paraiba do
Sul. Foram realizadas 4 Cquatrol campanhas com tragadores
fluarescentes para diferenies condig¢@es de escoaments, <om
vazBes variando de 272 a 638 m'r/s. A partir desses ensaios
foi possivel determinar o= parimetrozs de transporte e
dispersio nas vAriaz seclez do ric e zuas caracteristicas

hidrodinimicas.

Enzaio de Campo

Un ensaio de tLracadores consiste, basicamenbte, na
injecqo instanténea da substéncia tracadora em uma das
zecdes do rio ¢ na medig3o das respectivas concentracfas do

tracador nas segfes a jusante, figuralV.g®lD)

INJECAQ MEDIGAD MEDICAO
DO TRACADOR

Fig. V.81 - Esquema de ensaic de tragador.
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Apés a injecBEo e sob o efeito da advecgio, as
particulaz de tracador nisturadas com a agua deslocam-se
para jusante. Simultaneamente, scb o efeito conjunic da
difusio melecular # da difusl3ie turbulenta, inicla-z=e o
processo de dispersico do tragador nas tres diregdes do
esnaGo.

A dispersio na vertical compiela-se rapidamente
passando o processo a partir dai a ter caracteristicas
bidimenzionais. A distincia necessaria para que a dispersio
lateral se complete depende das caracteristicas do rio e do
escoamento. A dispersio laongitudinal, guande se trata de
substancia conservativa, continua indefinidamente.

O dois tipos de tragadores comumente utilizados em
estudos ambientais $30 o3 radicatives & os fluorescentes,

Devido a Tacilidade de utilizagio e a maior economia,
optou-ge pela utilizagdo de tragador fluorescente.

A medigio das concentragBes de +tragador & feita
tirando partido dazs suas caracleristicas de fluorescédncia
utillizando um aparelho especifico , & fluarimetro .

O fluorimetro & um equipamento gque mede a intensidade
da luz emitida por uma amostira de aqua conltendo uma
substincia flyorescente, sendo a intensidade da
flucrescancia emitida direltamenie proporcional a quantidade
de substincia presente na amostra. Mediante calibragio
adegquada, o valores de fluorescéncia dados pelo
Tluorimetro s3o transformados em valores de concentracio de

tragador.
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e e e e e e e P e e e ek
SEGAQ LOCALT ZACRO DISTENCIA A SECAO
INICIAL £Km2

o ——— - e e
O Emissirio da CSN 0.0

e
1 Fte. V. Redonda CRIJ 2.8

o o e i o i
2 PtLe.  S80 Luis (BR-1162 Q.8

S
3 Captagcf8o de Pinheral 19.3

e e e e e e e 2 o e . B - o o
4 Pte, Vargem Alegre £8.3

e e e e e e e e e e e e 0 P e e i o . 22 e . 1
5 Captacio Vargem Alegre 28.6

g Oy
6 Elevatdria de StT Cecilia 39.6

. 0 28 e e e e e e e e

Tabela V.1-

Dados das seq@es de medigfo estabelacidas

noe rio Paralba do Sul
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RIO PARAIBA DO SUL
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g

YARGEM '

ALEGRE DERIVACAD PAAA

9 A} DE JANEIRG

Fig. ¥V.B82- Localizac8o das secBes de medicio

no rio Faralba de Sul.
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52 EXEMPLO :

~- Ezte exempio visa comparar © modelo QUICKEST com os dados
obltidos da Campaniha NS 4 realizada em 15/12-87 no rioc
Paraiba do Sul [15] para uma vazEo de referéncia igual a
204 miss . A figura (V.82) mo=lrz a localizac8o das sels
csegcBes situadas num trecha de 40 Km compreendido entre o
ponto de confluéncia do emissario geral da OSN (Companhia
Siderdrgica Nacionall com o rio Paraiba do Sul (Segio-0> e

a elevatéria de Santa Cecilia em Barra deo Pirai (Segio- 63.

Oz parametros U, D e A variam a cada trecho .

As figuras (V.83) a (CV.868) mostram uma comparazic
entre as curvas de passagem medidas nas segSes 3, 4, 5 e §
e a calculada pelo modelc QUICKEST . O tragador utilizado &
Sulforodamina B, simulado como conservativo. Os resultados
=imul adas pelo model o sHo bastante satisfatdrios
proporcionande um ajuste excelenie aons dados oblidos no

campo.
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SULFDRODAMINA B
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Fig. V. 86- Curva de passagem medida e simulada na seclc 6
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CAPITULO VI

CONCLUSSES E RECOMENDACTES

Um dos principais objetivos deste trabalho ol mostirar
a potencialidade do esguema numérico QUICKEST de difarengas
finitas aplicado 4 simulag3o do transporie e dispersZo de
poluentes biodegradiveis em rios.

Decidiu—se modelar oite elfluentes de maior inleresse
(fenol ,cianeto, demanda bioquimica de oxigénio, nitrogénio
orginico, ambénia, nitrito, nitrato = oxigénio dissolvideol
com base na equacido de Lransporte de massa unidimensional ,
cam Larmos de reagdo especificos para <ada substincia
simulada. O modeloc pode ser facilmente estendido para o
estudo de outroz eflluentes, desde que se disponha de termos
de reacio adequados.

Oz parametros de transporie e diluigdo utilizadosz
foram obiidos anteriormente pelo Laboratario de
Tracadoresda COPPEA/UFRJ através de medicles realizadas no
rio Parziba do Sul [15].

O modelo & de fAacil compreensiic e versatilidade, O
tempa de execugZo esta relacionado com o nbmero de
constituintes do sistema e o ndmero de passos de tempo
Simul ados, mas o programa ¢ suficientemente pegqueno para
poder =ser usado em microcomputadores do Lipo ¥T ou AT
Tipicamente, a solugio do ewemple 1 demorou 1.9 minulLos
para 80 nds e 100 paszsos de tempo, em um micra-computador

EBC/AT com co-processador aritmético.



132

Fara =e poder aplicar o modelo a um problema real
faz-ce necessiria a obtengio de maior quantidade de dades
geomél.ricos < informagcdes significativas de campo com
relacdoc aos dados de gqualidade de agqua no trecho simulado,
de forma a s cbter uma calibracio perfeita do modelo.

Baseade nos resultados obtidos com este trabalho,
recomenda-se a utilizac8o do modelo QUICKEST para controle
e planejamente de paluicEe em rios, podendo ainda ser
empregade para avaliar sua capaclidade de recuperagiio para

diferentes nlveis de descarga de poluentes.



133

EEFERENCI AS BIBLIOGRAFICAS

(1) LECWARD , B. F. .,"A StLable and Accurate Convective
FProcedure Based on Quadratic Upstream Interpoclation”

Computer Methods in Applied Mechanics and Engineering,

val. 1B, pp. 59-98, 1979,

{21 FISCHER, H.B.; LIST, E.J.; KOH, R.C.Y.; IMBERGER, IJ.

and BROOKS, N.H.. Mixing in Inland and Ceastal Waters.

Academlic Press, New Yark , 1979 .

L2321 JAMES, A (CE4.3, An Introduction +to W¥Water (uality

Modelling, Wiley, Chichester, 1984.

{47 BRCOWN, L., and BARNWELL Jr.. T.9.., Computer Program
Documentaiion for the Enhanced Stream Water QCuality

Model QUALZE, U. =. Environmental Protection Agency,

Athens, Georgia, 1985.

[5]1 HCOLLY, F.M.: CUNGE, J.A.; VEREWEY, A. v Fractical
Aspacts of Computational River Hidraulies , Pitman

Fres=, Landon, 1990 .

[6]1 ROACHE, P. J., Computational Fluid Dynamics, Hermoza

Publishers, Albuquergue, New Mexico, USA, 197Z2.

{71 WAITE,D.T., Principles of Water uality., Academic

Press., New York, 1924.



[al

(93

{101

(111

(12)

[L31

134

SMITH, &.D., Mumer ical Solution of Partial

Differential Equations : Finite Difference Msthods

Clarendon Press, Oxford , 3%EdicZo, 1985 .

LAPIDUS, L. and PINCER, G.F., Numerical Solultions of

Partial Differential Equations in Science and

Engineering, Wiley , New York, i8982 .

TAYLOR, G.I. . Dispersion of Soluble Matter in

Turbulent Flow through a Pipe. Proc. Raval Society of

London, Series A, Vol. 223, pg. 446-468, 1954 .

WHITEHEAD, P.G., The Application of Mathematical

Models of Water Quality and Pollutant Transport @ an

International Survey , UNESCO Technical Documents in

Hydrol ogy, Project IHP-IT - A.1.7.1., Paris, 1984 .

VAN GENUCHTEN, M. Th. ; ALVES, w. J. Analvytical
Solutions of The One~Dimensional Convective-Digpersive

Solute Transporte BEquation, Technical Bullietin 1661,

United States Department of Agriculture, Riverside,

Califaornia, USA, 1982 .

PRODANOFF, J.H. A, Modelo Matemitico para
Acompanhamente de Acidentes Ecoldagicos &m Rios

Proijeto Final de Curso, Escola de Engenharia. UFRT,

18688,



(i4]

[15]

[1&]

[171

135

BOGE, T.R., WROBEL, L.C. = FPRODANOFF , J.H.A.,
Compar agZo de Modelos Matematicos de Qualidade de Agua

Aplicados ao Rio Paraiba do Sul. VIII Simpdsio

Brazsileiro de Recursos Hidricos, Foz do Iguagu, 1889,

ROLDAD J. S F. @ =0ARES, IJT. H.P., DeterminagSo da
Capacidade de transporte e Dispersfio do Rio Paraiba
do Sul CRJIY : Thecho Volta Redonda ~ Santa Ceciiia ,

Projets LCOPPETEC ET-15295 2, COFPE-UFEJ, Rio de

Janelrao, 1988,

*CONNCR, D. J. and DORBRINS, W.E. y Mechanism of

Reaeration in Natural Stream . Am. Soc, Civil

Engineers Trans. , v. 123, p. 541-584, 1958.

The Paraibz do0 Sul River Water Quality Study

Hydroscience , Inc. BRA - 73-003 , Technical Report 8,

New Jersey, U .S A, 1977



