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RESUMO

A contaminagao de solos e / ou dguas subterraneas por fluidos com alto potencial poluente tem
despertado interesse cientifico, principalmente em relagdo aos impactos ambientais causados
ao meio ambiente. O conhecimento das caracteristicas do solo e dos fluidos contaminantes
contribui para a compreensdo dos fendomenos fisicos envolvidos durante o escoamento e
dispersdo dos contaminantes no solo. Assim, a dindmica dos fluidos computacional (CFD),
aliada ao conhecimento dos mecanismos de transporte de contaminantes no solo (difusdo e / ou
conveccao) e ao grau de saturagdo, ¢ uma ferramenta importante que auxilia na quantificagao
do impacto ambiental causado, indicando a regido onde as a¢des para remediar o meio devem
ser concentradas. O vazamento de acido pode ser remediado por uma reagao neutralizante com
o auxilio de uma base geradora de sal. Em vista do exposto, o estudo do comportamento do sal
formado (sulfato de sddio) foi realizado a partir da reacao de neutralizagdo de um acido (acido
sulfurico) por uma base (hidroxido de sodio). Foi assumido o modelo de fluxo monofasico e
multicomponente, regime turbulento, ndo isotérmico, dominio bidimensional € com o solo
inicialmente saturado com agua (pH = 7). Todas as simulagdes foram realizadas com o pacote
comercial ANSYS CFX® 15.0. Os resultados da simulag¢io permitiram visualizar a distribui¢io
do pH no solo saturado e os perfis de 4cido, base e sal. De maneira geral, observou-se que o
aumento da velocidade da agua no solo promove um avango na dispersdo das substancias
(acido, base e sal produzidos). No entanto, o impacto causado pelo sal produzido no solo ¢
baixo devido a sua baixa concentragao.

Palavras-chave: Meio Poroso. Vazamento € Meio Ambiente.



ABSTRACT

Contamination in soils and / or groundwater by fluids with high pollutant potential has been
arousing scientific interest, especially in relation to environmental impacts caused to the
environment. Knowledge of soil characteristics and contaminant fluids contributes to the
understanding of the physical phenomena involved during runoff and dispersion of
contaminants in the soil. Thus, computational fluid dynamics (CFD), coupled with knowledge
of the mechanisms of transport of contaminants in the soil (diffusion and / or convection) and
the degree of saturation, is an important tool that helps in quantifying the environmental impact
caused, indicating the region where actions for the remediation of the medium should be
concentrated. Acid leakage can be remedied by a neutralizing reaction with the aid of a base
generating a salt. In view of the above, the study of the behavior of the salt formed (sodium
sulfate) was carried out from the neutralization reaction of an acid (sulfuric acid) by a base
(sodium hydroxide). It was assumed the one-phase and multicomponent flow model, turbulent,
non-isothermal regime, two-dimensional domain and with the soil initially saturated with water
(pH = 7). All simulations were performed with the ANSYS CFX® 15.0 commercial package.
The simulation results allowed the visualization of the pH distribution in the saturated soil and
the acid, base and salt produced profiles. In general, it was observed that increasing the velocity
of water in the soil provides an advance in the dispersion of the substances (acid, base and salt
produced). However, the impact caused by salt produced in the soil is low due to its low

concentration.

Keywords: Porous medium, Leakage and Environment.
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1 INTRODUCAO

A contaminacdo do solo e das aguas subterraneas por residuos toxicos ¢ uma
preocupacgdo constante, uma vez que provoca danos ao meio ambiente. Ha diversas fontes de
contaminac¢do, como por exemplo: fontes projetadas para descarga de substancias (fossas
sépticas e pogos de injecdo); fontes projetadas para a armazenar, tratar e/ou dispor substancias
que a descarga acontece por vazamento (aterros sanitarios, lagoas de decantagdo, pilhas de
residuos e barragens de rejeitos); fontes projetadas para o transporte de substancias
(oleodutos, tubulagdes, vazamentos durante o transporte por meio rodovidrio, ferroviario e
maritimo; fontes que descarregam substidncias como consequéncia de outras atividades
(préticas de irrigacao, aplicacdes de pesticidas e fertilizantes, drenagem de mineragdo e
drenagem urbana); fontes que induzem uma alteragdo no padrao de fluxo da agua subterranea
(pogos de produgao e escavacdes subterraneas); e por fim, fontes que ocorrem naturalmente
e que podem ser influenciadas pela acdo do homem (interagdo entre a agua superficial e
subterrinea, intrusdo de dgua salgada, lixiviacdo/infiltracdo natural). Estas fontes podem
atuar isoladamente ou juntas (FETTER, 1993; DEMUELENAERE, 2004).

Alguns exemplos dos mecanismos de contaminacdo da agua subterrdnea sdo

mostrados na Figura 1.
Figura 1 — Exemplos de mecanismos de contaminagao de agua subterranea.
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Fonte: Gusmao (1999).
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Para minimizar esses danos, recorre-se ao desenvolvimento de a¢des para a recuperagao
e protecdo dessas areas, visando garantir a sua preservacao e conservagdo. As atividades que
desencadeiam esse problema estdo em ritmo acelerado, maximizando os impactos ambientais
e, consequentemente, na saude publica. No entanto, a contamina¢do do solo e das aguas
subterraneas vem despertando cada vez mais o interesse dos cientistas, das empresas e
governos, visto que essa contaminagdo se dd de forma crescente devido a expansdo
populacional em cadeia com a necessidade de consumo e, consequentemente, do aumento das
atividades industriais.

O conhecimento das caracteristicas do solo e dos fluidos, tais como porosidade,
permeabilidade, saturagdo, capilaridade, concentragdo, distribuicdo de velocidade e pressao,
entre outros, possibilitam o estudo do transporte dos poluentes (comportamento da dispersao
da pluma) no solo, que ¢ de fundamental importancia para saber se a mesma atingira ou nao o
lencol freatico. Além disso, o conhecimento do tempo que esta pluma podera atingir o aquifero,
bem como a quantificacio da concentracdo do contaminante, auxiliam no processo a ser
adotado para a remediacdo ambiental. O poluente em contato com o solo permeia a zona
insaturada proporcionando uma frente de avanco que pode contaminar a regido saturada sendo,
portanto, necessario a remediacao dos solos e aquiferos. Estas atividades podem ser realizadas
em posicoes e tempos inapropriados devido a falta de conhecimento da distribuicao espacial do
poluente (DELLEUR, 1999; GUNTHER, 2005; FAVERO et al., 2007).

Os acidos e bases sao alguns desses contaminantes que vem despertando interesse nas
comunidades cientifica, industrial ou agricola. Um meio para eliminar ou minimizar o efeito
destes contaminantes especificamente em solos ¢ a remediacdo por meio de reacdes de
neutralizag¢do. Essas reacdes ocorrem ao reagirem por exemplo um acido com uma base, tendo
geralmente como produto um sal, um contaminante menos agressivo ao solo (FOGACA, 2018).

Neste sentido, a fluidodindmica computacional (CFD), aliada ao conhecimento dos
mecanismos de transporte dos contaminantes no solo (difusdo e/ou convecgdo) e ao grau de
saturacao, passa a ser uma ferramenta importantissima na obtengao de informagdes para auxiliar
a estimativa do prejuizo ambiental causado pelo contaminante, além de ser uma ferramenta que
promove uma economia financeira e temporal na tomada de decisdo de qual técnica de
remediacdo ¢ mais adequada. Estas informagdes sdo, por exemplo, os campos de velocidade
dos contaminantes, campos de pressao, pH do solo, concentracdo dos contaminantes e sua frente
de avanco tanto na horizontal como na vertical, em duas ou trés dimensdes, atingida pelo

contaminante no solo em fun¢do do tempo. Portanto, os conhecimentos destas informagdes
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possibilitam o desenvolvimento de novas técnicas de remediacdo de solos e de aguas

subterraneas.

1.1 OBJETIVO GERAL

Avaliar a neutralizagcdo, com hidréxido de sddio (NaOH), do acido sulfurico (H2SO4)

no solo decorrente do vazamento de um reservatorio via fluidodindmica computacional.

1.1.1 Objetivos Especificos
e Definir um modelo matemdatico capaz de prever a neutralizacdo do acido no solo
saturado;

e Auvaliar a influéncia da vazao do 4cido, da base e da 4gua sobre o comportamento do pH

no solo saturado;
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2 FUNDAMENTACAO TEORICA

2.1 SOLO: ASPECTOS GERAIS

A ABNT (NBR 6502/1995) define solo como “Material s6lido, consolidado e
constituido por um ou mais minerais, com caracteristicas fisicas ¢ mecanicas especificas para
cada tipo”, o solo apresenta diferentes defini¢des de acordo com o campo de estudo. Na
geologia ¢ definido como componente de uma sequéncia de eventos geologicos. Para o
engenheiro de minas, ele ¢ o material solto que deve ser removido para alcangar os minérios de
interesse (SILVA et al., 2012). O solo ¢ um meio heterogéneo, devido a acdo simultanea e
integrada do clima e dos organismos, sobre o seu material de origem (natureza mineral ou
vegetal). Os processos que atuam sobre ele, como perdas, transformacdes, transportes e adigoes,
sdo responsaveis pela transformacdo das rochas em solo, sendo este constituido por uma
sucessao de camadas horizontais que diferem entre si na cor, granulometria, contetido organico,
presenca de minerais € organismos como vegetais, minhocas, insetos, fungos e bactérias (LIMA
et al., 2007).

Quanto a presenca de ar e agua nas camadas do solo, existem duas denominagdes,
chamadas de zona ndo-saturada e zona saturada (ver Figura 2). A zona ndo-saturada recebe essa
denominagdo, pois dgua € ar ocupam 0s espacos vazios entre os granulos no solo. Na zona

saturada, a maior parte dos espagos vazios € preenchida por agua (MMA, 2007).

Figura 2 — Zona nao-saturada e saturada do subsolo.
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fredtico égua

Fonte: Sugahara.

As propriedades fisicas, quimicas e biologicas do solo sdo bastante varidveis e

determinadas principalmente pela sua origem geoldgica e seu desenvolvimento no decorrer do
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tempo. Outros fatores importantes para formacao do solo, assim como de suas propriedades sao
o clima (precipitacdo e temperatura), o relevo local e a biota (vegetagdo natural, organismos
vivos e crescentemente os seres humanos). Seguidamente, serdo apresentadas algumas dessas
propriedades (BRADY e WEIL, 2012).

As propriedades fisicas do solo, como textura, estrutura, densidade, porosidade e
permeabilidade sdo encarregadas pelos mecanismos de atenuagdo fisica de contaminantes,
como filtrag¢do e lixiviagdo, influenciando ainda os processos de atenuagao quimica e bioldgica
(CETESB, 2013).

Das propriedades fisicas apresentadas, duas destacam-se pela sua importancia, referem-
se a porosidade, que ¢ definida como o volume de solo ndo ocupado por particulas solidas e a
permeabilidade, que representa a maior ou menor agilidade com que a dgua se movimenta
através de seus poros vazios (FABBRIS et al., 2011). A permeabilidade ¢ influenciada por
alguns fatores que incluem a taxa de vazios, distribui¢do de poros e o grau de saturacdo do solo
(ELHAKIM, 2016).

As propriedades quimicas dos solos sdo, junto da atividade biologica, responsaveis pelos
principais mecanismos de atenuacdo de poluentes nesse ambiente. Entre estes podem ser
destacados a adsorcado, a fixagdo quimica, precipitacdo, oxidagdo, troca e a neutralizacao que
invariavelmente ocorrem no solo e através do manejo de suas propriedades podem ser
incrementados. Essas propriedades incluem o potencial hidrogeniénico (pH), teor de nutrientes

e de matéria organica, capacidade de troca cationica (CTC) e a condutividade elétrica

(CETESB, 2013).

2.1.1 Mecanismos de Transporte de Contaminantes no Meio Poroso

Nos problemas envolvendo a previsao e remediagao dos impactos em areas de deposigao
de residuos, ¢ necessario conhecer os mecanismos ¢ parametros de transporte dos
contaminantes envolvidos. A migragdo de contaminantes em meios porosos ¢ regida por
diversos processos. Os processos fisicos compreendem fendmenos da adveccdo e dispersao
hidrodinamica, enquanto os processos quimicos abrangem diversas reagdes que podem ocorrem
entre a solucdo contaminante e o solo (DEMUELENAERE, 2004).

Para Boscov (1997), a contaminacdo do solo ¢ o principal motivo de deterioracao das
aguas subterraneas. Os processos de contaminagdo no solo ocorrem lentamente e regularmente
sem consequéncias mais sérias imediatas, porém a longo prazo podem ter consequéncias

severas e irreversiveis. De acordo com Demuelenaere (2004), ¢ possivel que os contaminantes
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estejam no estado liquido (efluentes) ou resultem da degradacdo ou percolacdo de aguas
pluviais por residuos s6lidos (chorume ou percolado).

Muitos sdo os fenomenos, alguns estdo listados no Quadro 1 (GILHAM, 1987), que
controlam o transporte e o acumulo de contaminantes em meios porosos, no qual o soluto ¢
alguma substancia dissolvida (poluente), transportando-se com algum fluido (solvente) no meio

poroso (VASCONCELOQOS, 2008).

Quadro 1 — Processos envolvidos no transporte de contaminantes.

Fisico Quimico Bioquimico
Adveccao Decaimento radioativo Biodegradagao
Dispersao Biotransformacao

Difusao molecular Adsorc¢ao
Precipitagdo
Retenc¢do fluida Coprecipitagao
Transporte coloidal Oxirreducao
Complexagao

Fonte: Gilham (1987).

2.1.1.1 Processos Fisicos

A advecgao ¢ o processo fisico no qual o soluto ¢ transportado pelo fluido (agua e ar)
em movimento. Nesse transporte, os solutos nao interagem com o meio poroso, a frente de
contaminacao ¢ subita e desloca-se a uma velocidade igual a velocidade de percolagao do fluido
(U) , que ¢ a forga diretriz, sem que o seu pico de concentracao seja alterado. A fracao de
contaminante transportada ¢ fungdo da concentracao de solutos dissolvidos e da quantidade de
fluxo do solvente. A velocidade de transporte em meio poroso ¢ governada pela generalizagdo
da lei Darcy na forma diferencial e pode ser representada pela Equagio 1 (AREAS, 2006;
MIRANDA, 2004).

k oP

YTTuax, W

Onde: v ¢ a velocidade de Darcy ou velocidade superficial, k ¢ a permeabilidade absoluta do
meio poroso, | ¢ a viscosidade dindmica do fluido, P ¢ a diferenca de pressdo e X; ¢ a distancia

longitudinal na diregao i.
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Meio poroso ¢ definido como fase solida continua que compreende muitos espagos
vazios (poros) em seu interior. A porosidade frequentemente ¢ uma propriedade isotropica, logo
a velocidade de percolacdo do fluido (U) relaciona-se com a velocidade superficial (v) pela

Equacgdo 2, a qual foi derivada de uma consideracao de continuidade do fluido (RENHA, 2015).
v

U =3 )

Onde: U ¢ a velocidade de percolagao do fluido, v ¢ a velocidade de Darcy ou velocidade

superficial e ¢ € a porosidade.

Ou ainda, substituindo a Eq. 1 na Eq. 2, gerando a Eq. 3:

Us —— — 3)

O transporte advectivo unidimensional ¢ dado pela Eq.4.

oc _ acC A
at X @

Onde: C ¢ a concentragao da massa do soluto na solugdo, U ¢ a velocidade de percolagdo do
fluido, t € o tempo e X; ¢ a distancia longitudinal na direcao i.

A determinacdo da equacao acima citada requer que a velocidade de percolagdao do
fluido (U) seja conhecida. Esta frequentemente ¢ considerada a principal variavel na andlise de
contaminacdo em um meio poroso (VASCONCELOS, 2008).

A dispersao hidrodindmica (ou dispersdo) em meios porosos ¢ encarregada pela
disseminagdo de contaminantes, e por consequéncia a sua diluicdo, ao longo de uma maior
regido do que seria previsto considerando que ocorresse apenas o fendmeno da adveccdo. A
dispersdo ¢ funcdo da variacdo da velocidade de percolagdo do fluido contaminante (PALMA

e ZUQUETE, 2005; ZHENG e WANG, 1999).
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A dispersdo hidrodindmica compreende duas componentes: a dispersdo mecanica ¢ a
difusdo molecular. Dessa forma, a varidvel que descreve a dispersdo (Dy), conforme a Equagao

5 (FREEZE e CHERRY, 1979).

Dy =D+ D* 5)

Onde: Dy € o coeficiente de dispersdo hidrodindmica, D é o coeficiente de dispersdo mecanica
e D* ¢ o coeficiente de difusdo molecular do soluto no meio.

O fendmeno da dispersdo mecanica causa um espalhamento do contaminante, em
consequéncia das varia¢des de velocidade do fluido no interior do meio poroso, sendo que esse
depende da velocidade média de percolagdo e da dispersividade do meio poroso (NOBRE,
1987; OLIVEIRA, 2009). A variavel que representa a dispersao mecanica (D) pode ser

determinada através da Equagao 6.

D=au 6)

Onde: D ¢ o coeficiente de dispersao mecanica, a ¢ o coeficiente de mistura mecanica ou

dispersividade, U ¢ a velocidade de percolagao do fluido.

Ou ainda, substituindo a Eq. 5 na Eq. 6, gerando a Eq. 7:

Dy = aU + D* (N

A difusao molecular € o processo através do qual os componentes i0nicos € moleculares
movem-se sob influéncia da energia cinética na direcdo do gradiente de concentracdo.
Posteriormente ao estabelecimento do gradiente, visando o equilibrio, os componentes tendem
a se deslocar das regides de maior concentragdo para as de menor. O fluxo difusivo ocorre
mesmo na inexisténcia de fluxo hidraulico. Esse processo depende das concentragdes e da
tortuosidade do meio poroso. A difusdo molecular geralmente ¢ considerada secundaria e
desprezivel, quando comparada a dispersdo mecanica, tornando-se importante quando a
velocidade da dgua subterranea ¢ muito baixa (FREEZE e CHERRY, 1979; ZHENG e WANG,
1999).
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A difus@o molecular de um soluto em agua pura ¢ governada pela primeira lei de Fick,
representada pela Eq. 8, sendo que esta define o fluxo unidimensional de massa em estado

estacionario (INCROPERA et al., 2008).

ac
Jx =—Dg & ®)

Onde: Jx € o fluxo de massa de soluto na dire¢ao x por unidade de area, C € a concentracao em
massa do soluto na solucdo e D € o coeficiente de difusdao ou difusividade molecular em agua

pura.

2.2 AGUAS SUBTERRANEAS

A 4gua encontra-se distribuida de diversas formas e em diversos locais da Terra. Estima-
se que 97,5 % da agua encontrada no planeta ¢ salgada e, portanto, ndo adequada ao consumo
direto e nem para irrigacao de plantagdes. Dos 2,5 % de 4gua doce, grande parte (69 %) ¢ dificil
acesso, pois encontra-se concentrada nas geleiras, 30 % sdo 4guas subterraneas (depositadas
nos aquiferos) e apenas 1% encontra-se armazenadas nos rios. Logo, a utilizacdo da 4gua deve
ser planejada de modo que nado prejudique nenhuma das aplicagdes que ela possui para a vida
na terra a curto, médio e longo prazo (ANA, 2019).

Aguas subterraneas sdo todas as dguas que ocorrem sob a superficie do solo, ocupando
0s poros ou vazios intergranulares das rochas sedimentares, ou as fraturas, falhas e fissuras das
rochas compactas, quando exposta a duas forgas (de adesdo e de gravidade) desempenham um
papel fundamental na conservacdo da umidade do solo, do fluxo dos rios, lagos e brejos. As
aguas subterraneas executam uma fase no ciclo hidrolégico, pois constituem uma parte da agua
precipitada (LEGNER, 2013).

Um aquifero ¢ um reservatorio subterraneo de agua, marcado por camadas ou formagdes
geologicas razoavelmente permedveis, aptos a armazenar e transportar agua em porgdes que
possam ser utilizadas como fonte de abastecimento para distintas aplicagdes (IRITANI e
EZAKI, 2008).

As d4guas subterrdneas apresentam alto padrdo de qualidade fisico-quimica e
bacteriologica. Apesar de serem naturalmente protegidas, mas ndo imunes, dos intermediarios
de contaminagdo, essas dguas dispensam em alguns casos tratamentos fisico-quimicos. A

poluicdo da agua subterrdnea pode ser direta ou indireta, ambas podem ter relacio com
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atividades humanas e/ou por processos naturais. Devido a complexidade técnica de remediagao
e os custos elevados, em casos de contaminagdo, os processos de remediacdo podem ser

dispendiosos, demandando longos periodos de tempo (MMA, 2007).

2.3 CONTAMINACAO DO SOLO E DAS AGUAS SUBTERRANEAS

A urbanizacao ¢ uma realidade no mundo todo, mundialmente este processo tem sido
intenso, alterando rapidamente a dindmica das cidades. Simultaneamente os centros urbanos
obtém indiscutivel protagonismo econdmico e politico, eles também sdo providos de um
conjunto importante de aspectos negativos relacionados a sociedade atual, tais como a
degradacao ambiental, a exclusdo social, a inseguranca e os congestionamentos de trafego
(ABIKO e MORAES, 2009).

As alteragodes causadas pelas atividades humanas ao meio ambiente sdao as mais diversas,
essas modificacdes podem ser observadas na forma de inundagdes, potencializagao do efeito
estufa, esgotamento dos recursos naturais, contamina¢do do solo e das 4guas subterraneas
(MARKETING ECOSOL, 2018).

Esses impactos negativos decorrem do aumento da utilizacdo de agrotéxicos, dos
grandes volumes de efluentes domésticos gerados, da deposi¢do inadequada e sem controle de
grandes quantidades geradas de lixo, da intensa exploragdo e utilizacao de combustiveis fosseis,
e por fim a intensa atividade das industrias quimicas, téxteis, entre outras, que contribuem na
geragdo de efluentes liquidos com elevadas concentragdes de componentes toxicos € gases
liberados para a atmosfera, conforme apresentado na Figura 3.

Diante dessas fontes de contaminagao, dispdem-se da resolugdo proposta pelo Conselho
Nacional do Meio Ambiente — CONAMA n° 420/2009, que discorre sobre critérios e valores
orientadores de qualidade do solo quanto a presenca de substancias quimicas ¢ estabelece
diretrizes para o gerenciamento ambiental de areas contaminadas por essas substancias em

decorréncia de atividades antropicas.
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Figura 3 — Principais fontes de contaminagdo do solo e das dguas subterraneas.
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Fonte: DRM/RJ (2019).

2.3.1 Contaminacao do solo e das &guas subterraneas por derramamento de contaminantes
acidos

Problemas que envolvem a degradagao do meio ambiente ndo surgiram repentinamente.
Historicamente, foram acumulando-se desde a revolu¢ao industrial até as décadas atuais. Em
alguns paises desenvolvidos, por exemplo, por ndo terem politicas controladoras da agdo das
industrias quimicas ou correlatas e, ainda, por ndo conhecerem a dimensao dos problemas que
as tecnologias obsoletas geram e por ansia de producao desenfreada, este problema tem se
agravado e provavelmente sera muito dificil a reconstituicdo de solos e rios contaminados
(BONILLO, 1994).

A ocorréncia de contamina¢des ambientais envolvendo contaminantes acidos é comum
no Brasil e no Mundo. Tais ocorréncias podem ser provocadas por diversos fatores, tais como:
tombamento de caminhdes, naufragios de navios-cisternas, vazamentos, rejeitos industriais,
lixo toxico, entre outros. A seguir estdo descritas algumas ocorréncias ambientais.

Na Alemanha, no ano de 2011, um navio-cisterna que transportava mais de 2000
toneladas de 4cido sulfirico naufragou no Rio Reno na altura de Sankt Goar, entre as cidades de
Koblenz e Mainz (G1, 2011(a)). Também em 2011, um caminhdo que transportava acido
sulfirico tombou na marginal tieté, o material ficou exposto na pista por mais de 12 horas (G1,

2011(b)).
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Em 2004, a estacao de tratamento de esgoto da Sanepar, contaminou o Rio Cambui, em
Campo Largo, Regido metropolitana de Curitiba, através do vazamento de 3,5 mil litros de
acido cloridrico (HCI). Esse acidente ocorreu devido a abertura do registro do dique que deveria
conter o produto, o 4acido vazou para o rio por cerca de duas horas. Esse acidente provocou a
morte de um grande volume de peixes do rio (AMBIENTE BRASIL, 2004).

Na cidade Nova Era, no interior de Minas Gerais, uma carreta bitrem transportando 23
mil litros de acido sulfurico tombou na BR-381 causando o vazamento do material pela galeria
pluvial e atingiu o rio (HEMERSON, 2012).

Na Rodovia Marechal Rondon, no trecho de Penapolis (SP), um caminhdo que transportava
Sulfato de Aluminio (sal de carater acido) provocou contaminag¢do do solo. O produto quimico
ficou espalhado pela pista e no acostamento da rodovia. O material contaminante ¢ aplicado
para tratamento de esgoto industrial, esse acidente ocorreu em 2015 (G1, 2015(c)).

Os poluentes acidos podem penetrar nas camadas mais profundas do solo,
comprometendo a qualidade das aguas subterraneas. Quando contamina as aguas superficiais
promove alteracao da fauna e da flora aquatica, levando a morte de muitos de seus habitantes.
Dentre os problemas de satide publica que podem causar, os principais sao respiratorios € no

trato gastrointestinal.

2.3.1.1 Acido Sulfirico (H2SOy)

O acido sulftrico € um 4cido mineral diprotico forte, incolor e inodoro, € nas condi¢des
normais apresenta-se na forma liquida (P.F. = 10 °C, P.E. =337 °C, p = 1840 kg/m’). Ao ser
dissolvido em agua se ioniza, sendo a reacdo altamente exotérmica. Devido a sua agdo
desidratante, este 4cido tem papel importante na absor¢do de dgua formada em diversas reacdes
quimicas, como a esterificagdo e a sulfonagdo (CAMPOS, 2011).

As principais aplicagcdes do acido sulfurico incluem a fabricacdo de fertilizantes,
processamento de minérios, sintese quimica, processamento de efluentes liquidos e refino de
petréleo. A relevancia do acido sulfurico ¢ bastante significativa, o consumo per capita deste
produto quimico, ¢ um dos indicadores para medir o desenvolvimento industrial de um pais.
Anualmente, o Brasil importa mais de 546 milhdes de toneladas desse acido, sendo este um dos
produtos quimicos mais fabricados e utilizados no mundo (MDIC, 2019; VALE, 2017).

O 4cido sulfurico ¢ corrosivo e irritante, podendo provocar efeitos locais na pele, trato
respiratdrio e gastrointestinal por contato direto. A inalacdo de goticulas de 4cido sulfirico

causa dificuldade para respirar e irritagdo do trato respiratdrio. A ingestdo de acido sulfurico
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causa irritacao da boca e garganta, podendo causar erosdo do estdmago. Em contato com os
olhos ou pele, promove queimadura quimica com irritacdo e vermelhidao locais, podendo ferir

ou cegar, dependendo das concentragdes (FREITAS et al., 2012).

2.4 FLUIDODINAMICA COMPUTACIONAL

CFD ¢ o termo dado ao grupo de técnicas matematicas, numéricas € computacionais,
usadas para obter, visualizar e interpretar solugdes computacionais para as equagdes de
conservagdo de grandezas fisicas de estudo de um escoamento. Entdo se pode definir CFD
(Computational Fluid Dynamics) como o conjunto das técnicas de simulagdo computacional
usada para predizer os fendmenos fisicos e fisico-quimicos que ocorrem em escoamentos que
podem ser relacionados com a agdo interacao de fatores como dissipagdo, difusdo, convecgao,
ondas de coque, superficies escorregadias, condigdes de contorno e turbuléncia.

Historicamente, a Fluidodindmica Computacional teve inicio na década de 70 (TU;
YEOH; LIU, 2008). Esta ferramenta computacional trata da simulacdo numérica de
escoamentos de fluidos, transferéncia de calor e matéria, para fendmenos relacionados como
reacOes quimicas, combustdo, aerocustica, secagem, entre outros. As equacdes que regem oS
escoamentos de fluidos tiveram origem na mecanica dos fluidos e podem ser resolvidas por
meio dos diversos métodos numéricos tais como volumes finitos, diferencas finitas, elementos
finitos, dentre outros (ESSS, 2016).

Para se aplicar a fluidodindmica computacional € necessario dividir a geometria de
interesse (criada a partir de coordenadas no espaco, proximas da geometria real do objeto de
estudo) em um nimero de células computacionais denominadas de malha, Figura 4, ou
elementos de volume de controle. Esta tarefa, conhecida por discretizagcdo, ¢ geralmente
realizada empregando programas computacionais que utilizam o CAD (Computer Aided
Design) (FARIAS, 2006). Uma maneira de ter acesso a esse tipo de programa ¢ usando dos
pacotes comerciais que incluem sofisticadas interfaces que permitem ao usuario a
implementagdo do problema, bem como examinar os resultados. Estes pacotes sdo geralmente
divididos em trés elementos principais, sendo eles: Pré-processador, processador e pos-

processador.
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Figura 4 - Dominio discretizado.

Volume de
controle

Fonte: ESSS (2016).

No processador, ¢ preciso considerar que os fenomenos associados ao escoamento do
fluido real sdo, geralmente, governados por equacdes complexas e ndo-lineares, resolvidos por
meio de solugdes iterativas. Estas solucdes envolvem todos os valores discretos das
propriedades de fluxo como velocidade, pressdo, temperatura e outros parametros de interesse.

No pos-processador, € possivel visualizar os resultados destas equacgdes através de
graficos X-Y (para duas dimensdes), campos de pressdo, vetores velocidade, campos de
temperatura, fracdes volumétricas € animagdes, entre outros, que contribui para um melhor
entendimento do problema em estudo.

Dentre os pacotes comerciais disponibilizados nos limitaremos a listar alguns deles com
seus respectivos métodos numéricos de discretizacao: (a) Diferengas finitas: FLOW-3D; (b)
Elementos finitos: FIDAP, ANSYS, FEMFLOW, (c) Volumes finitos: FLUENT, Ansys CFX,
PHOENICS.

2.5 APLICACOES DOS MECANISMOS DE TRANSPORTE DE POLUENTES NO SOLO

O estudo numérico do comportamento de uma pluma de contaminantes metélicos (cobre
e cadmio) decorrente de um vazamento em lagoa de tratamento de esgoto foi realizado por
Santos (2015). O autor empregou o software ANSYS CFX 12.1, que utiliza os volumes finitos
para resolver as equagdes de conservacdo de massa e momento linear. Foi possivel observar

numericamente que a dispersdo da pluma de contaminantes de cobre e caddmio e que, a longo
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prazo, ela tenderd a atingir o lengol freatico. Moreira e Braga (2009) mostraram que a pluma de
contaminantes de derivados do petroleo oriunda de industrias quimicas do municipio de Araras-
SP, cujo solo caracteriza-se por ser silte-argiloso, se deslocou levando ao comprometimento da
qualidade dos aquiferos mais proximo, ou seja, ndo se limitou apenas a regido de ocorréncia da
contaminacdo (poco de injecdo). Também observaram que em um periodo de quatro anos,
alteragdes quimicas foram detectadas em pogos de abastecimentos proximos a area de
infiltragao.

Oliveira (2009) estudou numericamente o comportamento da pluma de contaminantes
proveniente de areas onde hé disposi¢ao de residuos solidos, devido a grande dificuldade de se
evitar contaminagdo do subsolo e das aguas subterraneas, através da aplicacdo do software
PMWIN/MODFLOW. O autor observou, que o modelo matematico aplicado permitiu observar
o comportamento das aguas subterraneas e verificar a propaga¢ao da pluma de contaminantes,
permitindo dessa forma que técnicas de remediagdo e acdes de prevengdao da contaminagao
possam ser adotadas de forma mais eficiente.

Nos estudos de Favero et al. (2007) foi desenvolvido um cédigo computacional capaz
de prever o transporte de poluentes em meios porosos, baseado nas equagdes de conservacao
de massa, transferéncia de matéria e momento linear. Estudos experimentais e numéricos foram
realizados para validar o modelo e o cdédigo computacional, utilizando como poluente a
gasolina. Eles concluiram que houve uma boa concordancia entre os resultados obtidos, ja que
o cédigo computacional foi capaz de predizer a extensdo da area afetada, como também os
niveis de concentragdao do poluente.

Trabalhando com a solugdo contaminante composta por Cloreto de Sodio e agua
destilada, Aréas (2006) demonstrou que em um solo composto de um material granular, ou seja,
com um elevado nimero de vazios, o transporte do contaminante ocorre em um curto periodo
de tempo. Do ponto de vista geoambiental, a capacidade de retengdo de contaminantes de um
material granuloso ¢ bem menor, se comparada a um solo argiloso, pois a areia apresenta alta
permeabilidade (maior fluxo por advecg@o) e baixo teor de finos e matéria organica, pois antes
de se iniciarem os ensaios, procedeu-se a sua lavagem.

Paraiba (2003) estudou um modelo de dispersdo—advec¢do que simula a lixiviagdo de
pesticidas em solo sob efeito da temperatura média diaria do perfil do solo. Nas simulag¢des
numéricas serdo utilizados o método dos elementos finitos apropriados para problemas de
dispersdo—adveccao nos quais o transporte advectivo predominou sobre o transporte dispersivo.
O coeficiente de dispersdo hidrodinamico do modelo dependia da temperatura do solo, bem

como o coeficiente de particdo dgua—ar determinado pela equagdo de Clausius—Clapeyron.
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Estas relacdes de dependéncia entre os pardmetros do modelo e a temperatura do solo
auxiliaram na compreensdo da dispersdo de pesticidas no solo sob diferentes cendrios de
temperaturas médias. O autor concluiu que as simulagdes numéricas apresentadas indicaram a
importancia da temperatura do solo no processo de lixiviagdo de pesticidas, principalmente por
esta afetar significativamente a degradacdo do pesticida no solo e a sor¢ao destes compostos na

matéria solida da matriz do solo.
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3 METODOLOGIA

Este trabalho foi desenvolvido em parceria com o Laboratéorio Computacional em
Térmica e Fluidos (LCTF) e Laboratorio de Pesquisa em Fluidodindmica e Imagem (LPFI), das
Unidades Académicas de Engenharia Mecanica e de Engenharia Quimica, respectivamente, da
UFCG. Todas as simula¢des foram realizadas utilizando o pacote comercial ANSYS CFX®

15.0.

3.1 DESCRICAO DO PROBLEMA

O dominio computacional estudado (ver Figura 5) consistiu em uma lagoa de
armazenamento de acido sulfurico, com dimensdes 200 m x 20 m, sendo esta baseada no
trabalho de Santos (2015). Considerou-se que em um dos taludes dessa lagoa existia uma
rachadura, sendo esta a causa do vazamento de acido sulfurico. Objetivando solucionar o
problema ambiental gerado pelo vazamento do 4cido anteriormente referido injetou-se
hidroxido de sodio no solo.

O contaminante estudado foi o 4cido sulfurico, por estar associado a problemas
ambientais (perda de biodiversidade, contaminagdo de solos e de aquiferos) e de saude publica
(podem provocar lesdes ulcerativas e danos severos ao aparelho digestivo) (FREITAS et al.,

2012).

Figura 5 — Geometria final do dominio computacional estudado.
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3.1.1 Malha Computacional

Para gerag¢do da malha da regido ou dominio de estudo (Figura 6), foi utilizado o ICEM-
CFD 15.0® Para isso, foi necessario representar a geometria por meio de pontos, curvas,
superficies e corpo, em um espago bidimensional, através de duas etapas principais: a primeira,
confecgdo da geometria (técnica de multi-blocos) e a segunda, geracdo da malha propriamente
dita. Apos sua obtengdo, foram feitos alguns refinamentos visando a ndo-dependéncia da
mesma com os resultados numéricos. A malha final resultante deste procedimento, Figura 6a,
¢ formada por 25.044 elementos hexaédricos e 32.300 nds. Na Figura 6b, observa-se o detalhe

da malha refinada.

Figura 6 — Malha numérica de simulacao; (a) visdo geral e (b) detalhe da regido do
reservatorio de acido.
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Fonte: Construido pela autora com os dados da pesquisa.



33

3.2 MODELAGEM MATEMATICA

O acido sulfurico e o hidréxido de sddio sofrem uma reagdo exotérmica para formar
uma solugdo de sulfato de sdédio (um tipo de sal) e agua de acordo com a reagdo mostrada a

seguir:

H,S0, + 2NaOH — Na,S0, + 2H,0

Assume-se que a solugdo alcalina ¢ composta por agua e ions de hidroxido de sodio, e

que estes se dissociam completamente de acordo com a seguinte reacao:

NaOH - Na*™ + OH™

A solucao acida € composta de acido sulfurico e d4gua, sendo que as moléculas do 4cido

se dissociam completamente em ions de acordo com a seguinte reagao:

H,S0, — 2H* +S0,*~

Os calculos utilizados para modelar as reagdes acido-alcalina e para medir o pH
demandaram de uma relagao estequiométrica baseada na massa, que expressa a razao de massa
entre a solucdo alcalina e a solugcdo acida, necessaria para a reagao completa de todos ions
dissociados dessas moléculas dentro do solo poroso (Manual Ansys CFX®).

Usando X?* para denotar SO4>" e Y para denotar Na*, a massa de solugdo alcalina
necessaria devera conter 2 kmol de Y™, ¢ a massa de solucdo 4cida sera 1 kmol de X*. A relacdo
i, pode ser calculada como a razao das duas massas anteriormente citadas, esta ¢ calculada de

acordo com a Equagdo 9:

2kmol Y*
B kmol Y+
o2 ©)
i= — =
1 kmol X2 B
o kmol XZ‘/
kg

Na qual: o € a razdo entre a fragdo massica de acido sulfirico e massa molar da solugdo 4cida,
cuja unidade ¢ kmol de H>SO4/ kg de solugdo; B ¢ a razdo entre a fracdo massica de hidroxido

de sddio e a massa molar da solugdo alcalina, cuja unidade ¢ kmol de NaOH/ kg de solugao.
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Para estudar o comportamento dindmico do pH da reagdo de neutralizagdo em solo
saturado, a distribui¢ao do pH e determinar a extensdo da neutraliza¢do da reagdo, adotou-se o
modelo de escoamento monofésico e multicomponente. Este modelo ¢ baseado nas equagdes
de conservagao de massa e momento linear, os quais foram feitas as seguintes consideracdes:

1) Escoamento operando em regime turbulento;
i1) Fluido incompressivel (4gua) com propriedades fisico-quimicas constante;
i11) O meio poroso (solo) foi considerado isotropico (Porosidade e permeabilidade

constantes).

Com base nas consideracdes feitas, as equagdes de conservacao podem ser escritas como
sendo:

e Equacdo da Conservacao de Massa (ver Equagao 10)
P —
5(@7)+V-(p-K~-V)=0 (10)

e Equacdo do Momento Linear (ver Equagao 11)

—T

%(W§)+V.p-(K.-?)@?—V-(,U«K( VV +(VV) —%W-\T))zd)SM—d)VP 11

Onde: ¢ ¢ a porosidade, {; ¢ o vetor velocidade, p ¢ a densidade, K ¢ o tensor permeabilidade,

e € a viscosidade efetiva, S ¢ uma fonte de momento (representa uma resisténcia ao

escoamento no meio poroso) € P € a pressao.

e Equagdo de transporte para a fracdo de massa da solugao acida (ver Equacao 12)

d € mf,
a (pmfacid) +V. (pUmfacid) -V (pDAvmfacid) = _4'p Emin (mfacid + ai]kah) (12)

A Eq. 12 foi utilizada para calcular o transporte da fragdo massica da solugao basica.
Onde: t ¢ o tempo, U ¢ a velocidade, p ¢ a densidade local da mistura de composi¢do variavel,
mf,.q € a fracdo de massa da solucdo 4cida na mistura, D, € a difusividade cinematica da

solucdo 4cida através da mistura, e i ¢ a relagdo estequiométrica de solugdo alcalina para
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solucdo acida com base na fracdo de massa. O lado direito da equagdo representa o termo da
fonte de massa que ¢ aplicado a equagdo de transporte para a solu¢do acida. O lado esquerdo

¢ composto pelos termos transiente, adveccao e difusdo.

O pH (ou acidez) da mistura ¢ uma fun¢ao da concentragdo, baseada em volume de ions.
Desta forma pode ser calculado usando as duas equagdes a seguir, que sdo baseadas nas
condigdes de conservacao de carga (Eq. 13) e equilibrio (Eq. 14), respectivamente:

[H*] + [Y*] = 2[X?7] + [OH"] (13)

[H*] [OH7] = Ky (14

Combinando as Equacdes 13 e 14, obteve-se a seguinte Eq. 15 (quadratica):

[HFJ([H*] + [Y*] - 2[X*7]) = Kw (15)

Rearranjando-se a Eq. 15, obteve-se a Eq. 16:

[H¥]2 + ([HF ]+ [Y*] = 2[X*]) —Kw = 0 (16)

A Eq. 15 (quadratica) pode ser resolvida para determinar [H'] usando a Eq. 17, citada

abaixo:

—b + /max[(b? — 4ac), 0]
2a

[H] = (17)

Onde: a=1, b=[Y"] — 2 [X*] e c= -Ky (consiste na constante de ionizagdo da 4gua).

As concentragdes volumétricas [X*] e [Y'] foram necessérias para calcular b, e foram

determinadas utilizando as Equagdes 18 e 19, abaixo descritas:

mfprod) (18)

[XZ_] = O(p (mfacid + 1 +1
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mf,

rod
) )

[Y*] =Bp (mfalkali +

Onde, [X?*7] é a concentracdo de X* em kmol/m?; [Y ] é a concentragdo de Y* em kmol/m?; a
é concentracdo do H,SO4 em kmol/kg de solugdo (que é igual a concentracdo de X* em kmol/kg
de solucdo); B ¢ a concentragdo de NaOH em kmol/kg de solugdo (que € igual a concentragao
de Y' em kmol/kg de solugdo); p é densidade local da mistura de composigdo variavel; i é a
relacdo estequiométrica em massa da solugdo alcalina para a solucao acida.

Substituindo-se a relacdo, f = 2ai, na Eq. 19, obteve-se a Eq. 20 abaixo citada:

mfypea Mrod
Y+l =2 alkali pro P
[Y*] = 2ap (—i T (20)

Apds determina-se a concentragio de fons H', calculou-se o pH utilizando-se a seguinte

equagao (ver Eq. 21):

pH = —log10[H*] (21)

Para estabelecer um limite de pH para fins de célculo, a seguinte relagao (ver Eq.22) foi

utilizada.

pH = —log10 ( max[[H*],107%°]) (22)

3.2.1 Condigdes Iniciais e de Contorno

As condigdes de contorno, apresentadas na Figura 7, foram aplicadas sobre as fronteiras

do dominio meio poroso.
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Figura 7 — Condicdes de contorno.

Injecdo da solucio basica

Talude

—

—- ;
—- \Vazamento da solucdo acida —-

Said

Entrada > Base da Lagoa #»
—- Base do Solo —
— | —

Fonte: Construido com os dados da pesquisa.

O dominio estudado (meio poroso) foi inicialmente saturado com agua, ou seja, fracao

massica de agua (f,,) € igual a 1.

Adotou-se as seguintes condigdes de contorno:

Na sec¢do de entrada: W=V, (Quadro 2)

fw= l;fH2504: 0; fyaon =0

o L. ou _ Odu _ ,
Na secao de saida: om = oy =Xy
Velocidade de vazamento: V="Vy,s0, (Quadro?2)

Velocidade de injecdo da solugdo basica:  v=vy,oy (Quadro 2)

fw =0; fH2504: 0; fyaon =1

Na base da lagoa e taludes; Condicao de nao-deslizamento
Superficie e base do solo (meio poroso) v=w=0
Faces frontal e traseira* Condicao de simetria

ou

poia 0

* Onde u, v e w correspondem, respectivamente, aos componentes de velocidade nas dire¢des

X,ye€z.
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As propriedades fisico-quimicas dos componentes da reagdo (dgua, acido sulfurico,

hidroxido de sédio e sulfato de sddio) estdo dispostas nas Tabelas 1, 2, 3 e 4.

Tabela 1 — Propriedades fisico-quimicas da Agua.

Massa Molar, (kg/kmol) 18,02
Densidade, p (kg/m?) 997,0
Temperatura, T (K) 298,15
Pressao, P (atm) 1
Calor Especifico, ¢ (j/kg.k) 4181,7

Tabela 2 — Propriedades fisico-quimicas do Acido Sulfurico.

Massa Molar, (kg/kmol) 19,517
Densidade, p (kg/m?) 1835,6
Calor Especifico, ¢ (j’kg.k) 1340

Tabela 3 — Propriedades fisico-quimicas do Hidroxido de Sodio.

Massa Molar, (kg/kmol) 39,99
Densidade, p (kg/m?) 1029
Calor Especifico, ¢ (j/kg.k) 3471

Tabela 4 — Propriedades fisico-quimicas do Sulfato de Sodio.

Massa Molar, (kg/kmol) 142,036
Densidade, p (kg/m?) 2660
Calor Especifico, ¢ (j/kg.k) 1338

Fonte: Tabelas 1,2,3 e 4 construidas com os dados da pesquisa.

Na Quadro 2 sao apresentados os casos avaliados, nos quais foram alterados os valores

das velocidades de escoamento dos componentes da reacdo (acido sulfurico, d4gua e hidroxido

de sodio).



Quadro 2 — Casos Estudados.

Casos | Vp,s0, (WVS) | Vngon (MVS) | Vp,o (MV/5)
1 0,001 0,001 0,25
2 0,001 0,005 0,25
3 0,001 0,01 0,25
4 0,001 0,001 0,75
5 0,001 0,001 0,001
6 0,01 0,001 0,75
7 0,01 0,05 0,75

Fonte: Construido com os dados da pesquisa.

39
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4 RESULTADOS E DISCUSSAO
4.1 ANALISE QUALITATIVA

Inicialmente, serd mostrado uma analise qualitativa dos resultados obtidos da simulagao
numérica, para todos os casos estudados.

Na Figura 8 esta representado o campo de vetor velocidade da dgua no solo, quando a
mesma se encontra com velocidade de 0,001 m/s (caso 5). Esse resultado tem o intuito de
verificar a dire¢ao da agua no solo. A partir deste resultado, verifica-se como se comportardao
as diregoes tanto do 4cido quanto da base e, consequentemente, do sal formado na reagdo de

neutraliza¢do, uma vez que a agua tende a arrastar os outros componentes.

Figura 8 — Campo vetorial de velocidade de dgua. (Caso 5)

Fonte: Construido pela propria autora.

Vale salientar que este comportamento foi observado também para os demais casos
estudados.

Nas Figuras 9 e 10 estdo representados, sobre o plano longitudinal XY, a distribuicao
do pH ¢ a fragio massica do sulfato de sodio, respectivamente, apos reacdo de neutralizagdo. E
possivel observar na Figura 8 que o solo se mantém com caracteristicas basicas, ou seja, com
valores de pH acima de 8 e que se reduz nas proximidades a base do reservatorio, para valores
na faixa de 5,25 - 3,50. Nas outras regides, nas quais so ocorre a presenca de agua (regido verde)

o pH da mistura no solo permanece proximo a neutralidade.
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Figura 9 — Distribuicdo de pH no solo. (Caso 1)

pH da Mistura no Solo ANSY!
139 N\ e
12.25
0%
08
875
187
7.00
6.13
525
i
175
0.88
0.00

Fonte: Constriido com os dados da pesquisa

A partir da observagao da Figura 10, nota-se que a fragdo massica do produto formado
(sulfato de s6dio) € maior, proximo ao ponto de vazamento da solucdo acida (talude com
superficie porosa), essa mesma fracdo diminui ao longo do solo. Pois a velocidade da solugdo
basica ndo ¢ suficientemente grande para fazer com que esse componente seja transportando
para pontos mais distantes do solo, para que possa continuar a reagir com a solug¢do acida,

formando o produto.

Figura 10 — Fragao massica do sulfato de sodio no solo. (Caso 1)

Fragac% Rdgéussica do Produto “"?H
fos

0.0030

0.0027

0.0024
IH*%% ‘

00015 L.
IE:%B&%

0.0006

0.0003

0.0000

Fonte: Construido com os dados da pesquisa

Na Figura 11 esté representada a distribui¢dao de pH no solo, considerando os dados do
Caso 2 (ver Quadro 2). E possivel visualizar que assim como no Caso 1, o pH se mantém
proximo ao valor 7 até o ponto de vazamento do acido, que ao entrar em contato com o
hidroxido de sddio sofre a reacdo de neutralizagdo proporcionando a formagdo do sulfato de

sodio e aumento do pH chegando a valores na ordem de 6,2. Observa-se ainda que uma maior
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extensdo do solo foi contaminada com o acido e uma por¢do menor permaneceu neutro. Isso se
deve ao aumento na velocidade da solugio basica de 0,001 m.s™! para 0,005 m.s™!. Esse aumento
fez com que a base se desloque por uma distancia maior e continuando a reagir com o acido,
diminuindo dessa forma a por¢ao do solo com pH préximo da neutralidade. Esse aumento na
velocidade, promoveu também um aumento na fragdo massica do produto, ou seja, uma maior
quantidade de sulfato de sédio foi gerada como produto da reagdo entre os dois componentes.
Essa afirmacao pode ser comprovada observando a Figura 12, que ilustra a formagao de sal pela

reacdo de neutralizacdo.

Figura 11 — Distribui¢ao de pH no solo. (Caso 2)

pH da Mistura no Solo ANSYS

1313
12.25
11.38
10.50
963
875
787
7.00
6.13
5.25
4.38
3.50
263
175
088
0.00

Fonte: Constriido com os dados da pesquisa

Figura 12 — Fragdo massica do sulfato de sddio no solo. (Caso 2)
Fracao Massica do Produto ANSYS

R15.0
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Fonte: Constraido com os dados da pesquisa

Na Figura 13 estd ilustrado o efeito do aumento da vazao da solucdo bésica (hidroxido
de sodio) adicionada ao solo, referente ao Caso 3 (ver Quadro 2). E possivel observar que a

solucdo basica percorreu uma maior extensdo do solo, devido ao aumento em sua velocidade
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que variou de 0,005 m.s a 0,01 m.s™, esse fator influencia na extensdo do solo que apresenta

pH écido, reduzindo a porg¢ao de solo neutro.

Figura 13 — Distribuicao de pH no solo. (Caso 3)

ANSYS
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Fonte: Construido com os dados da pesquisa

Assim como observado no Caso 2, o aumento de velocidade da base promoveu o
aumento da fragdo massica do produto, ou seja, aumentou a quantidade em massa de sulfato de

sodio produzido durante a reacao (ver Figura 14).

Figura 14 — Fragao massica do sulfato de sodio no solo. (Caso 3)

Fracdo Massica do Produto AN%Ys%
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Fonte: Constriido com os dados da pesquisa

Nas Figuras 15 e 16 ¢ possivel visualizar a distribuicdo do pH no solo e do sulfato de
sodio, respectivamente, considerando os dados do Caso 4. O acréscimo na velocidade da agua
aliado a redu¢do da velocidade da solucdo bésica promove o aumento da por¢do do solo

acidificado, este fato ¢ explicado pelo arraste dos componentes por uma maior extensao do solo.
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Além disso, a combinagdo desses fatores promove reducdo da fracdo massica do produto

sintetizado.

Figura 15 — Distribui¢ao de pH no solo. (Caso 4)

pH da Mistura no Solo M%Ys.‘rﬁ
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Figura 16 — Fragdao massica do sulfato de sodio no solo. (Caso 4)
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Fonte: Constrido com os dados da pesquisa
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A Figura 17 apresenta a distribui¢cdo do pH no solo, considerando os dados do Caso 5
(ver Quadro 2). Esses dados mostram que a diminuicao de velocidade da 4gua aumenta a por¢ao
do solo com pH acido, e reduz a fracdo do solo com pH neutro. A diminui¢do de velocidade da
agua leva a formagao de uma menor quantidade de produto, ou seja, um baixo valor de fracao

massica (ver Figura 18).

Figura 17 — Distribui¢ao de pH no solo. (Caso 5)

ANSYS
pH da Mistura no Solo R15.0
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Figura 18 — Fragao massica do sulfato de s6dio no solo. (Caso 5)
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Fonte: Construido com os dados da pesquisa

Na Figura 19 ¢ possivel observar que um aumento na velocidade de escoamento da
solugdo 4cida, promove uma reducdo na porcao do solo acidificada, aumentando dessa forma a
parcela do solo que permanece com o pH neutro. Esse acréscimo de velocidade propiciou o
transporte do produto sintetizado para regides mais distantes do solo, sem, no entanto,
representar um aumento significativo na quantidade de produto produzido (ver Figura 20). O
caso 6 (ver Quadro 2) representa a combina¢do de velocidades dos reagentes, no qual a menor

quantidade de produto foi produzida, sendo a fragdo massica igual a 0,016.
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Figura 19 — Distribui¢ao de pH no solo. (Caso 6)
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Fonte: Constriido com os dados da pesquisa

Figura 20 — Fragao massica do sulfato de sodio no solo. (Caso 6)
ANSYS

Fragao Massica do Produto R15.0

Fonte: Construido com os dados da pesquisa

A Figura 21 demostra como se comportou a distribui¢do de pH no solo no Caso 7. A
combinacdo de velocidades do 4cido sulfurico, hidroxido de sédio e agua, sendo os valores,
respectivamente, 0,01 m.s™, 0,05 m.s™ e 0,75 m.s™!, geraram a maior quantidade de sulfato de
sodio dentre todos os casos estudados (ver Figura 22). Sendo a fragdo massica do produto igual

a 0,0746.



47

Figura 21 — Distribui¢ao de pH no solo. (Caso 7)
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Figura 22 — Fragdo massica do sulfato de sddio no solo. (Caso 7)
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Fonte: Construido com os dados da pesquisa

4.2 ANALISE QUANTITATIVA

Na andlise quantitativa, sdo apresentados os graficos dos perfis das fragdes massicas do
acido, da base e do sal formado em fun¢do da altura do reservatorio (Figuras 23 a 25) em
diferentes posi¢des (Figura 23), dos casos 1 e 4, em que as velocidades do 4cido e da base sao
iguais a 0,001 m/s e a velocidade da agua sdo, respectivamente, 0,25 ¢ 0,75 m/s.

Na Figura 24 esta representado o comportamento dos perfis de fragdo massica do acido
em funcdo da posi¢ao vertical (Y) do dominio de estudo em diferentes posi¢des (16 m, 25 m,
35 m, 45 me 55 m), para os casos 1 (Figura 24a) ¢ 4 (Figura 24b). E possivel observar que, de
uma maneira geral, as regides com maiores fracdes massicas se encontram proximas ao
vazamento de dcido, na posi¢do de 25 m. Este resultado € esperado, pois uma pequena por¢ao
da base ndo entrou em contato com o 4cido. Percebe-se, ainda, que as fragdes massicas do acido
tendem a diminuir & medida que se afasta do ponto onde ocorre seu vazamento, com tendéncia

de se concentrar proximo a superficie do solo, sendo arrastado pela corrente da agua para longe



48

do ponto de vazamento. Resultado semelhante pode ser observado para a base, ja que ao atingir
a posicao de 16 m, a mesma ainda ndo entrou em contato com o acido, tendo a sua maior fracao
massica aferida nessa posicao, para os dois casos estudados.

Quando a velocidade da agua aumenta, caso 4 (Figuras 24b e 25b), os contaminantes
tendem a serem arrastados para mais distantes do ponto de vazamento de acido e de injecao de
base, possibilitando, assim, que a reagdo de neutralizagdo ocorra mais rapidamente, diminuindo
as suas fracoes massicas ao longo da extensao do solo.

Na Figura 26 estdo representados o comportamento dos perfis de fragdo massica do
produto formado (sulfato de sddio), em funcdo da posi¢cdo vertical (Y) do dominio de estudo
em diferentes posicdes (16 m, 25 m, 35 m, 45 m e 55 m), para os casos 1 (Figura 26a) ¢ 4
(Figura 26b). E possivel observar que a partir da posigdo de 35 m, nos dois casos estudado, as
fragdes de sulfato de sodio diminuem consideravelmente até atingir o valor nulo, pois a base
nao consegue atingir uma distancia maior para que a reacdo de neutralizacdo aconteca. Nota-
se, igualmente, que o sal formado (sulfato de s6dio) tende a se manter proximo a superficie,
porém pode mudar de posicdo de acordo com a mudanga do comportamento de corrente de

agua no dominio de estudo.

Figura 23 — Diferentes posi¢des para ao longo do reservatorio.

16 2Em F5m dEm EEm

Fonte: Constrido com os dados da pesquisa



Figura 24 — Perfil da fragdo massica do acido em fungdo da altura do reservatério (a) caso 1 e (b) caso 4.
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Figura 25 — Perfil da fracdo massica da base em funcao da altura do reservatoério.
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Figura 26 — Perfil da fragdo massica do sal (sulfato de s6dio) formado em fungao da altura do reservatorio.
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5 CONCLUSAO

Com base nos resultados das simulag¢des realizadas foi possivel concluir que:

¢ A modelagem matematica foi capaz de prever numericamente o avango da pluma
dos contaminantes bem como o sal formado (sulfato de s6dio);

e A partir da modelagem matematica foi possivel representar o pH do sal formado
pela reacao de neutralizagdo do 4cido pela base;

e O alcance da pluma de contaminantes depende, consideravelmente, da velocidade
de vazamento e da velocidade de entrada lateral de agua no solo;

e Quanto maior a velocidade de escoamento da solu¢ao basica maior a fragdo
massica do produto gerado, ou seja, maior ¢ quantidade gerada de sulfato de sodio;

e (Quanto maior a velocidade de escoamento da dgua menor ¢ a fracdo massica de
produto gerada, ou seja, menor ¢ a quantidade gerada de sulfato de sddio;

e O comportamento do pH no solo ndo apresenta uma distribuicao equilibrada,

sendo que uma maior porg¢ao do solo tem um pH acido.

5.1 Sugestdes para Trabalhos Futuros

e Realizar novas simulagdes aumentando os valores de velocidade da solugao acida
no ponto de vazamento;

e Estudar o comportamento de outros contaminantes acidos;

e Estudar o comportamento de outros componentes basicos que possam ser
utilizados na neutraliza¢ao do solo;

e Realizar a simulagdo em uma geometria tridimensional.
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