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RESUMO: O conhecimento dos mecanismos de transporte de contaminantes em meios porosos &
essencial para se projetar locais de deposicdo de residuos e avaliar impactos sobre o ambiente,
causados pela contaminacéo do solo e da dgua por substancias quimicas. Objetivou-se com o presente
trabalho o desenvolvimento de um software (BTCFIT) que possibilite o ajuste de curvas da
distribuicdo de concentragdo do efluente, obtendo-se os respectivos pardmetros de ajuste (parametros
de transporte de solutos no solo), mediante solugdes analiticas de observagdes experimentais, em
diferentes tipos de solo. Os resultados obtidos mostraram que o software BTCFIT apresentou
desempenho satisfatério quando comparado ao software CXTFIT. Com isso tem-se mais uma
ferramenta computacional para prever o deslocamento de solutos aplicados ao solo via 4dgua de
irrigacdo ou outros componentes quimicos que possam Vvir a causar possiveis impactos ao ambiente.
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COMPUTATIONAL MODEL APPLIED TO BREAKTHROUGH CURVE FIT

ABSTRACT: The knowledge about soil contaminant transport is important for designing waste
disposal facilities and for environmental impact studies about soil and subsurface water contamination
by chemical products. This study objective was to develop a software (BTCFIT) that allows
breakthrough curve fitting by setting values to soil solute transport parameters. Soil transport
parameters values are analytically determined by optimizing model parameter to experimental values.
Results from the BTCFIT were compared to CXTFIT results showing a satisfactory performance.
Results indicate that BTCFFIX is one more tool available for soil solute transport parameter fitting.
BTCFIX can be used on computer models and research studies aiming to predict the transport of
solutes applied thought irrigation water or the transport of other chemical products presenting potential
environmental impact.
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INTRODUCAO: Os altos custos/dificuldades envolvidos nas pesquisas de campo e os avangos
computacionais estdo fazendo com que os modelos matematicos, aliados as técnicas numéricas, se
constituam em aplicativos bastante vidveis, pois possibilitam uma predi¢do do destino e do
comportamento da dgua e dos solutos em solos sob irrigagdo. Dentro desse aspecto, pode-se encontrar
uma vasta citagdo literdria de rotinas computacionais que sdo utilizadas para tal objetivo. Alguns
modelos podem ser citados, como MIDI (MIRANDA, 2001), utilizado para simular
unidimensionalmente o deslocamento miscivel (4gua e solutos) e o proposto por RIVERA (2004), de
simulacdo bidimensional de dgua e solutos mediante aplicacdo por fontes puntiformes, dentre outros.
Entretanto, para o sucesso da simulagdo e resolucdo das equagdes que permita predizer o
deslocamento de solutos no solo, é necessario uma determinag?o realista dos pardmetros de transporte



que influenciam a relacio solo-soluto (MIRANDA, 2004). Dentre esses parametros pode-se citar: 1) a
dispersividade que é um parametro obtido pela relacdo entre o coeficiente de dispersdo e a velocidade
da dgua no poro do respectivo solo; 2) o fator de retardamento que também é chamado de coeficiente
de particdo pois representa a razdo entre a concentragdo dos solutos nas fases solida e liquida. Para a
obtengdo de tais pardmetros, existem alguns modelos disponiveis, ja preconizados. Dentre esses, pode-
se citar: CXTFIT (TORIDE, 1999), desenvolvido pelo U.S. Salinity Laboratory — USDA — Riverside-
CA, escrito em linguagem de programac¢do FORTRAN, utilizado para a estimativa de pardmetros de
transporte de solutos mediante concentragdes obtidas em laboratério (chamado de problema inverso)
ou para predizer concentragdes de solutos em condi¢des de escoamento permanente (chamado de
problema direto) usando para isso as equagdes de convecgdo-dispersdo. Outro modelo, para tais fins,
trata-se do modelo DISP desenvolvido por Borges Junior et al. (2002), utilizado para ajuste e
estimativa de pardmetros de transporte de soluto no solo. Além dos modelos computacionais, hd a
possibilidade de desenvolvimento de uma “macro” (rotina de resolucdo numérica), pela planilha
eletronica Excel, conforme WRAITH (1998). Nesse sentido, o objetivo do presente trabalho é
apresentar um novo modelo computacional capaz de auxiliar na obten¢do de tais pardmetros de
transporte de maneira pratica, precisa e com grande aplicacdo na simulacdo computacional da
dinamica de solutos e compard-lo com os modelos CXTFIT e com a rotina proposta por WRAITH
(1998) em planilha eletronica (Excel).

MATERIAL E METODOS: O modelo computacional proposto "BTCFIT" foi desenvolvido em
linguagem de programacdo Visual Basic 6.0, no Departamento de Ciéncias Exatas da Escola Superior
de Agricultura “Luiz de Queiroz”, ESALQ/USP. Para sua avaliacdo, foram utilizados dados
experimentais de WRAITH (1998) e para seu desenvolvimento foram levadas em conta, previamente,
medidas da concentracdo de um efluente em uma coluna de solo, em experimento classico de
deslocamento miscivel, considerando-se a eq. 1, por ser a mais adequada e por isso a mais utilizada:
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em que:
R = fator de retardamento, adimensional;
C = concentragdo do soluto, M L’3;
t = tempo, T;
D = coeficiente de dispersdo hidrodinadmica longitudinal, L’T! (Bear, 1972);
X = coordenada espacial (distancia), L;

V = velocidade da dgua no poro (q / 9), LT

Solugdes analiticas dessa equacdo tém sido desenvolvidas para um nimero especifico de condi¢des de
contorno e para varios problemas importantes da ciéncia do solo, envolvendo estimativas de
pardmetros de transporte baseados no ajuste de solugdes ou em modelos alternativos para medir curvas
da distribuicdo de concentracdo do efluente a partir de experimentos de deslocamento miscivel.

A distribui¢do da concentragdo dos solutos em uma coluna de solo com uma concentragdo inicial
uniforme sob equilibrio dindmico, a qual serd substituida em um tempo “t” igual a zero, por uma
solucdo de concentrag@o constante, estd apta para ser submetida a uma solucdo analitica. As condi¢des

inicial e de contorno sdo dadas por: c(x,0)=c;; C(0,t) =Cy} gc (00,t)=0
X

A solucdo da equagdo de conveccdo-dispersdo (1) sujeita a essas condicdes inicial e de é a eq. 2
(NIELSEN & BIGGAR, 1963; GENUCHTEN & WIERENGA, 1986):
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em que:

¢; = concentracdo inicial do soluto no solo da coluna, M L3
~ -3
¢, = concentracdo constante, M L™;



L = comprimento da coluna, L;
T = tempo relativo a cada volume de efluente coletado pelos frascos, T;

erfc = ~ . ) 2 ¥
fungao erro complementar estimada pela eq. 3: erfc=1—erf —|_| _=_ I e VP 3)

n 0
Os parametros empiricos (R e D) foram estimados minimizando a soma dos quadrados dos desvios em

relacdo a concentragdo relativa (C/Co). Teoricamente, a condicdo de minimo é determinada pelas
2

condigdes: y?(a)= Zm:[yi _Y((Xi;al ...am)] .Em que: a=a,,---a, trata-se do vetor de parimetros a
i=1

serem ajustados, relativos a cada modelo. Podemos reescrever da seguinte forma (eq. 4):
RL-vX
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Diante disso, o modelo ird buscar a reducdo do erro, até atingir uma condicdo imposta pelo usudrio
(SQE < 0,002). As iteracdes do modelo foram feitas mediante a obten¢do dos incrementos a serem
efetuados aos parametros a serem ajustados (R e D). Portanto, utilizando uma série de Taylor truncada,
foi possivel aproximar o valor dessas duas fungdes, para desenvolver expressdes necessarias para o
calculo das corre¢des (AR e AD) a serem aplicadas nas estimativas atuais de R e D (egs. 4 e 5):
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Diante dos incrementos e comparando-se com a minimizag@o do desvio (entre os valores simulados e
os obtidos em laboratério), o modelo apresenta um arquivo de saida (com os valores de tempo
acumulado (min), valores da concentrac@o relativa, nimero de iteracdes e os valores observados e
estimados), disposto em forma de tabela, com os valores ajustados dos pardmetros R e D,

RESULTADOS E DISCUSSAO: Os resultados obtidos evidenciaram que apés o ajuste realizado
pelos modelos BTCFIT e CXTFIT e comparando-se com os valores dos parametros ajustados de R e
D, obtidos por WRAITH (1998), o modelo computacional proposto, apresentou um ajuste muito
préximo daqueles obtidos por esses modelos, com um valor da minimizacdo da soma dos quadrados
dos desvios em torno de 0,0017 e do modelo CXTFIT em torno de 0,0014. Em termos dos valores do
parametro fator de retardamento (R), o modelo BTCFIT apresentou um valor muito préximo da rotina
proposta por WRAITH (1998) e superior 5% ao valor apresentado pelo modelo CXTFIT. Em relagdo
ao coeficiente de dispersdo (D), os modelos apresentaram valores muito préximos evidenciando um
6timo desempenho para o ajuste desse coeficiente.

CONCLUSOES: Pode-se concluir que o modelo BTCFIT apresentou simulacdo satisfatria na
obtencdo do ajuste dos parametros de transporte e com grande aplicabilidade nos estudos de
deslocamento miscivel.
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Figura 1. Respresentacdo esquematica do ajuste dos parametros de transporte

Tabela 1. Valores ajustados dos pardmetros de transporte (R e D), obtidos pelos modelos
computacionais BTCFIT, CXTFIT e pela “macro” proposta por WRAITH (1998).

Software Parametros de transporte SQE
R D
BTCFIT 1,3085 1,7746 0,0017
CXTFIT 1,246 1,704 0,0014
Excel 1,308675 1,812263 0,0017
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