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1 Introducgao

O estudo da dispersao de poluentes, através da modelagem matematica, tem se
mostrado bastante eficiente para o estudo de perturbacoes globais ou mesmo de ecos-
sistemas em particular. Neste sentido é que se propoe o presente estudo do problema
da dispersao de poluentes em regides de areas alagaveis, onde o processo de dispersao

ocorre em meios distintos como o ar e a agua.

O rapido desenvolvimento industrial, ocorrido na segunda metade do ultimo sécu-
lo, levou ao agravamento dos problemas ambientais, dificultando os esforcos de preser-
vacao dos sistemas ecoldgicos. A poluicao local, causada pelos emissores industriais em
muitas cidades ou regides, tem superado o valor maximo permitido para uma boa qual-
idade de vida (Marchuk, 1986). Em alguns casos, é muito pior: tém sido ultrapassados

(e muito!) os limites maximos.

Isto reforcou a necessidade urgente de estudos e monitoramento de cenarios ambi-
entais, abrindo um promissor campo de trabalho para pesquisadores das mais variadas
areas. Como as questoes ambientais estao fortemente interrelacionadas, elas nao devem

ser tratadas de modo isolado para a busca de solugoes viaveis.

Desta forma, a protecao ambiental vem, cada vez mais, ganhando um papel rel-
evante no cenario mundial, principalmente nesta ultima década, tendo como marcos
a realizagao da Conferéncia Mundial ocorrida no Rio de Janeiro em 1992 (a chamada

Ri0-92) e mais recentemente com o chamado Protocolo de Quioto.

E no quadro do estabelecimento de cendrios possiveis, em funcao de politicas
adotadas por autoridades regionais no continente sulamericano que se localiza o presente
estudo. Sera apresentado o problema real e suas modelagens matematicas, passando de
um estudo restrito ao meio aéreo a um sistema ar-agua. Em seguida, serao apresentadas
as discretizacoes espacial e temporal dos modelos e, por fim, os resultados das simulacoes

para alguns cendrios de dispersao de poluentes.

2 O problema e suas modelagens

Nesta secao sera feita a descricao da area de estudo, com um breve relato histérico

do “Projeto Iberd”, uma apresentacao suscinta das caracteristicas fisicas da regiao e da



sua biodiversidade. Esta descricao apoia-se no texto relativo ao Projeto Ibera, elaborado
por Canziani et al. (1998), bem como em Pregnolatto (2002). Por fim, sao apresentados
modelos matematicos que descrevem o problema a ser estudado, nas suas formulacoes

classicas, cujas discretizagoes serao apresentadas na se¢ao seguinte.

2.1 Breve historico

Conforme é relatado em Pregnolatto (2002), no inicio do século passado, houve um
movimento da sociedade argentina para a inclusao do parque hidrografico, denominado
Esteros del Iberd, no circuito economico e legal daquele pais. Em 1905, este movimento
culminou com a organizagao e realizacao de uma expedicao de reconhecimento, deno-
minada “Expedicao Iberd”, proposta pela Sociedade Cientifica Argentina. A Sociedade
coube a elaboracao dos objetivos da expedicao e a indicacao dos responsaveis cientificos
pelas diferentes areas tematicas a serem abordadas, cabendo ao governo central o fi-

nanciamento da expedicao.

As questoes abordadas nesta expedicao se tornaram muito atuais em funcao de
um comentado projeto de hidrovia sulamericana, que possivelmente seria financiado
pelo Banco Mundial, com o objetivo de retificar a calha do Rio Parana, na regiao de
Iberd. Com este projeto, buscava-se aumentar a eficiéncia do transporte fluvial dos graos

produzidos na Macro-bacia do Prata (Pregnolatto, 2002).

Em 1998, durante a realizacao de um dos Workshops de Ecologia Matematica,
realizado no ICTP (Trieste — Itdlia), discutiu-se a formula¢ao de um projeto no qual
se estudassem diversos aspectos e estratégias que contribuissem para um manejo sus-

tentdvel na regiao de pantanal, da Provincia de Corrientes, no referido Esteros del Ibera.

De acordo com Pregnolatto (2002), este projeto recebeu alguns apoios imedi-
atos, tais como: os de pesquisadores em Ecologia Matematica das Universidades de
Tandil e Lujan (Argentina), UFRGS (Porto Alegre), UFMG (Belo Horizonte) e de
pesquisadores do grupo de Biomatematica da Unicamp. Além destes, também teve o
apoio de pesquisadores do Depto. de Ecologia Quimica da Universidade de Siena e do
Instituto Oceanografico ligado a Universidade de Roma, os quais assumiram a cooor-

denagao do projeto.

Outros pesquisadores se agregaram a esta equipe inicial, como os da Universidade
de Cadiz (Espanha), de Aveiro (Portugal), de York (Inglaterra) e da Universidad del



Salvador (Buenos Aires). O projeto foi constituido e avaliado de modo relativamente

rapido e recebeu o apoio financeiro da Comunidade Européia (Pregnolatto, 2002).

No projeto final, coube ao grupo da Unicamp a modelagem e analise numérica de
dois aspectos basicos. Primeiro, o da presenca e influéncia de produtos impactantes nos
meios aquaticos, sobre a biota local, devido as atividades antrépicas, particularmente o
cultivo de arroz na regiao circunvizinha. Segundo, o da modelagem e simulacao numérica
de uma endemia que atinge ciclicamente a populacao de uma das espécies “carisméticas”

da regiao, a das capivaras (Hydrochoerus hydrochaeris).

2.2 Caracterizacao da drea de estudo

A figura 1 mostra uma foto de satélite (GOES-12) com a composi¢ao das imagens
visivel e infravermelho, onde estd indicada a localizacao da regiao de Iberd e a figura
2 mostra uma vista aérea de parte de FEsteros del Iberd, onde se véem os canais de

captacao de dgua dos esteros para os arrozais correntinos.

2003/06/10__182

Figura 1. Foto de satélite com a regiao de Figura 2. Vista aérea de uma parte de FEs-
Ibera, teros del Iberd (Foto: J.F.C.A. Meyer)

Os FEsteros del Iberd se localizam na regiao nordeste da Argentina (fig.1) entre os
paralelos 27° 35’ e 28° 41’ sul e os meridianos 582 58’ e 60° a oeste de Paris (Pregnolatto,
2002). Esta regiao ocupa boa parte da provincia de Corrientes, sendo parte integrante
da Bacia do Prata. A dinamica troéfica e hidrica de Iberd nao habilita a regiao a ser
classificada como um sistema pantanoso tropical, mas como eutrofico* tempordrio ou
semipermanente, semelhante aos sistemas que ocorrem na bacia do Prata (Canziani
et al., 1998).

* Ambientes produtivos, com abundéancia de nutrientes, cf. Odum (1988) — pg. 91.



Iberd é abastecido, em boa parte, por aportes pluviométricos diretamente ou
através do escorrimento superficial ou subsuperficial (runoff), ao longo de uma bacia
de captacio que supera os 13.000 km?. Apresenta um regime de flutuaciao hidrométrica
gradual e estacionaria, com baixa circulagao de dgua em razao do relevo quase plano e

do abundante tamponamento por macréfitas (Canziani et al., 1998).

A profundidade média das lagoas, canais e esteros oscila entre 2 e 3 metros, com
uma variacao anual em seu nivel de aproximadamente 1 metro. Os registros mais pro-
fundos sao de até 4 metros, que correspondem as partes mais profundas de alguns canais
ou lagunas. O lago de Iberd apresenta uma profundidade média de cerca de 3 metros,

com um leito completamente plano de pouquissimos micro-relevos.

Este sistema sustenta algumas espécies de fauna vulneravel e ameacada, sendo
considerado um ecossistema extremamente fragil e sensivel a perturbacoes de acordo
com o tratado de Ramsart. E um sitio com alta diversidade biolégica, contendo um
nimero apreciavel de espécies endémicas, possui uma porcao representativa dos habitats

da regiao e abriga elementos caracteristicos da regiao biogeografica.

Registram-se cerca de 81 espécies de peixes para o macrosistema geral, com uma
importante avifauna em torno de 200 espécies, caracteristicas dos alagados. Se destacam
pelo menos 3 familias de anfibios (Hilidae, Leptodactylidae e Pseudidae). Entre os
mamiferos destacam-se o cervo pantaneiro (Blastoceros dichotomus), a lontra (Lutra
longicaudis) e a capivara (Hydrocoerus hydrochaeris). A fauna de répteis é caracterizada
por grande abundancia de jacarés (Caiman yacare e, em menor grau, Caiman latirostris,
Canziani et al. (1998)).

O lago de Iberd e os riachos que dele partem constituem outra importante unidade
de paisagem que cobrem cerca de 5.500 hectares. Nele, sao encontradas comunidades
de plantas submersas instaladas nas dguas profundas e claras, nas areas protegidas
de vento das lagoas e dos leitos dos riachos. Chegam a formar pradarias submersas
ocupando uma area de até 50% de seu leito, onde ocorrem os géneros Fgeria, Cabomba
e Ultricularia. Sobre estas pradarias estruturam-se comunidades bidticas complexas,

que sustentam grande parte das redes tréficas do sistema (Canziani et al., 1998).

f O tratado de terras inundadas, assinado em Ramsar, Ira, em 1971, é um tratado intergo-
vernamental que fornece a estrutura de acdo nacional e cooperacdo internacional para a
conservagao e uso racional de areas alagiveis e seus recursos. Para mais informacoes ver:

hitp://www.ramsar.org/.



A temperatura média anual na regiao é de 21°C, com médias mensais indo dos
16°C em junho/julho aos 27°C em janeiro/fevereiro. As maximas absolutas chegam aos
44°C, com minimas de -2°C. A umidade relativa é elevada, com minimas de 60%, no

periodo de seca, e maximas no perido das chuvas que superam os 75%.

As chuvas oscilam entre 1.200 e 1.500 mm anuais, mas estes valores podem variar
periodicamente, cuja evapo-transpiracao é de 1.040 mm (média anual). Nao existe uma
estabilidade hidrica nitida, nao obstante registram-se chuvas pronunciadas, principal-

mente na primavera e outono.

Em relagao ao manejo, observa-se a extracao de agua para irrigar os arrozais da
regiao circunvizinha, mas que tem diminuido em razao da situagao economica por que
passa a Argentina. Das atividades agricolas, as mais desenvolvidas sao o cultivo de arroz

e as atividades silvicolas.

Especificamente, nao vém sendo aplicadas as Diretrizes do Uso Racional de Terras
Inundadas de Ramsar, nem suas Orientagoes Adicionais. Entretanto, existe um plano
de manejo integrado do macrosistema, elaborado na provincia, ainda que nao tenha sua

aplicagao plena.

Segundo denunciou a Fundac¢do Mundial para a Vida Silvestre (WWF), a regiao
estaria sofrendo um processo de inundacao, por infiltracao subterranea, devido a represa
de Jaciretd. Cabe ressaltar que, apesar disso, este sistema ainda estd pouco alterado,
mesmo com as atividades humanas nas suas proximidades, dai a importancia deste

projeto.

2.8 O modelo matemdtico

Para se ter uma primeira no¢ao do processo de transporte e transformacao dos
poluentes no meio ambiente, é apresentada a figura 3, a seguir, adaptada de Connel e

Miller (1984). Este processo esta relacionado com:

— propriedades fisico-quimicas dos poluentes;
— processo de transporte no meio ambiente e

— processo de transformacao do poluente.
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Figura 3. Processo de transporte e transformagao do poluente
(1) Bioacumulacao; (2) Excrecao/Secrecao; (3) Evaporacio; (4) Precipitacio;
(5) Volatizagao; (6) Absorgao e (7) Diluigao.
Em geral, o tratamento do problema da poluicao tem sido considerado somente

de modo isolado em cada um dos compartimentos indicados na figura 3, isto é, no ar

ou na agua ou na biota ou nos solos/sedimentos.

Neste sentido, o presente trabalho procura levar em consideracao, senao de forma

completa, pelo menos boa parte dos processos indicados pelo diagrama da figura 3.

Na descricao dos modelos que serao apresentados a seguir, havera uma distingao
entre dois tipos de poluentes, seja devido a densidade ou a solubilidade, a saber:

(i) aqueles que nao penetram na dgua e
(ii) aqueles que penetram na dgua.

2.3.1 No meio aéreo

Na primeira parte deste estudo, serd modelado o transporte aéreo do poluente e
seu depdsito na superficie da lagoa ou bafa *.

A escolha do dominio se deve a uma suposicao inicial de simetria por translacao,

levando, portanto, a escolha de um dominio bidimensional, conforme ilustrado na figura
4.

! Usa-se, no escopo deste estudo, a terminologia local de lagoa ou bafa no sentido de indicar

corpos aquaticos de baixa circulagao, como ocorre em Iberd e no pantanal matogrossense.
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Figura 4. Escolha do dominio para estudo. Figura 5. Dominio Q = (0, L)x(0, H) C R?,

O plano é escolhido na vertical e contendo o vetor que indica magnitude e direcao

predominantes do vento na regiao.

No modelo deverao ser considerados os fenémenos de difusao efetiva (ou dispersao,
conforme Okubo (1980)), o transporte advectivo, os diversos fendomenos de decaimento
aproximados em conjunto, as possiveis fontes poluidoras e a troca entre os meios aéreo

e aquatico no caso (ii).

Assim, chamando de u(x,y,t) a concentracao do poluente no ponto (z,y) para o

instante ¢, o modelo é descrito, de forma genérica, por:

5 processo fond 4
9% _ ! evolutivo } — {transporte} — { enom.enos e} + {fonte}
ot e = decaimento

de difusao
Em termos de modelagem cléssica destes fenomenos, tem-se:

{difusao} = div[—a,Vu] (cf. Okubo (1980));

{transporte} = div [V . u} (cf. Edelstein-Keshet (1988));

{decaimento} = cte.u = oyu (cf. Bassanezi (2002))

Finalmente, em termos da modelagem da fonte, sera considerada ora sua auséncia,
ora fontes pontuais (o fendémeno de runoff — escorrimento — indica uma fonte pontual na
margem do corpo aquético, no ponto (zr,yr) da fig. 6) ou ainda o ingresso de poluentes

no dominio considerado, por deriva.

Resulta, portanto, que a equagao que modela o processo de dispersao efetiva do

poluente no dominio aéreo indicado na figura 5 e descrito acima, é dada por:



0
8—1; = div(a,Vu) — diV(VU) —oyu+ f, (2.1)
( ay = ay(z,y,t), aproxima a difusibilidade efetiva no ar,

V= (vi(x,y,t); va(x,y,t)) com

diV(V) =0 aproximando um campo suficientemente “bem
onde comportado” no sentido dos fluxos aéreos,
Ou aproxima o parametro de proporcionalidade

linear do decaimento total no meio aéreo,

\ f é o0 termo fonte.

Desta forma, o dominio® € (descrito pela figura 5) a ser considerado neste pro-
blema de valor de contorno (Lions, 1961), terd as condigoes de contorno de diversos

tipos genericamente indicadas por:

ou
=g~
Uan Fl

ou
= kiu; —ap—

on

= 0; —ay 5

>

['s indica uma fronteira suficientemente distante de modo que o comportamento,
relativamente ao espaco, possa ser considerado assintoticamente estacionario, ou que o
balanco entre o que sai e o que entra por esta parte da fronteira seja nulo, enquanto I'y
caracteriza um trecho da fronteira, a uma altura longe o bastate da fonte de modo que

nao se registre a presenca de poluente nessa regiao.

2.3.2  Inclusdo do Meio Aqudtico

Em segunda aproximacao, inclui-se o meio aquético e a interacao entre os meios,
no caso de substancias poluentes que penetrem na agua ou saiam desta para o ar. Nestes
casos, além da concentragao de poluente no ar, indicada por u(z,y,t), serd designada
por a(x,y,t) a concentra¢ao do poluente na dgua no ponto (z,y), para o instante ¢, na

parte do dominio a ser considerada (ver figura 6).

§ 00 = Fyul'yuT', UT'3 UTYy sendo que Ty, I'y, 'y, T's e T'y sao disjuntos



Figura 6. Incluindo o meio aquatico no dominio de estudo

Como no modelo anterior para o ar, em termos gerais, tem-se:

g—? = — {difusdo} — {transporte} — {decaimento} + {fonte}

+{poluente proveniente do meio aqudtico}

(ou : — {poluente indo do ar para a dgua,})

sendo este tltimo termo o que diferencia esta equacao de (2.1), enquanto que no meio
aqudtico, a taxa de variagao da concentragao do poluente a(x,y,t), pode ser generica-

mente designada por:

% = — {difusdo} — {transporte} — {decaimento} + {fonte}

+ {poluente proveniente do meio aéreo}

(ou : — {poluente indo da dgua para o ar.})

O que se obtém, entao, é o sistema:

0
a—;‘ = div(e V) — div(Vu) — opu + f
e (2.3)

0
a—? = q,Aa — diV(W&) — o0+ F,

g, é a constante de difusibilidade efetiva no meio aquatico

onde W, é¢ o campo de velocidade em (2,
Oq é o decaimento global no meio aquético.
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Pode-se observar que o movimento de poluente do meio aéreo para o aquatico,
ou vice-versa, nao figura no sistema (2.3) acima, ji que ocorre na fronteira entre os

dois meios, aparecendo como parte das condicoes de contorno, cujas expressoes sao,

portanto:

0 0 0 0

—au—u =g; —au—u = ku; —au—u = fia(u —a)| ; —au—u = 0;
0|, o |p, n|p, Iy on T4,

(2.4)

da da da

Q| = k3a; —Qg 5 = 0; —Qg | — 521(a - ’LL) e u =0
377 I's 877 T4, 877 Iy Iy Is

Finalmente, o termo F presente em (2.3), ird descrever a fonte do meio aquatico
existente precisamente na interseccao dos meios aéreo com o aquatico e em contato com
o solo: o escorrimento no ponto P = (xr,yz). Esta fonte serd modelada por:

—Kt _
Ae™™ se (z,y) = (x1,y1)

F20 0 se (my) £ (o) Ve, (25)

Esta escolha de F se deu considerando que haja um acimulo do poluente na
fronteira I'; e que o mesmo seja transportado pelos canais de drenagem e/ou afluentes
até o ponto de descarga no meio aquitico — ponto (xr, yz,) do dominio — tal como o
efeito runoff, no caso de campos de cultivo de arroz em varzea (ver figura 2), comum

em areas alagaveis (Soderquist et al., 1977).

Estas equacgoes constituem a chamada formulacao classica ou “forte” do prob-
lema. No entanto, devido a necessidade de demonstrar a existéncia e unicidade de
solucao do problema e, além disso, visando a aplicacao do método de Elementos Fini-
tos, via Petrov/Galerkin para a discretizagao espacial, de modo a obter as aproximagoes
numéricas adequadas da solugao em cada instante ¢ € [0, T, faz-se necessiria a obtengao

da formulagao variacional ou “fraca” do problema, feita para os dois casos, a seguir.

3 A formulagao fraca dos problemas

Na abordagem do problema, deveremos obter entao a formulagao variacional para
as equacoes 2.1 e 2.3 apresentadas na secao anterior em sua formulacao classica. Pro-
poremos uma “solucao fraca” ou no sentido de distribuigoes, em funcao da opcao de

aproximacao pelo Método dos Elementos Finitos, via Método de Galerkin.

11



A formulacao variacional do modelo consiste em obter uma outra formulacao
das equagoes (2.1-2.2) e (2.3-2.4), cujas solugoes, denominadas solucoes fracas, devem
ser procuradas num espaco conveniente. A justificativa de tal procedimento esta na
possibilidade de se poder usar fungées que comportem condigoes de menos regularidade,
para diversos aspectos relativos ao fenomeno, ao dominio ou as condicoes inicial e de

contorno.

O processo para obtencao da formulacao variacional é desenvolvido da seguinte

forma;:

(1) Considerar as derivadas de 2.1-2.2 e 2.3-2.4 no sentido de distribui¢oes;
(2) efetuar o produto interno de cada termo das equagoes por uma fungao v, denomi-

nada funcao teste, sendo esta pertencente a um subespaco conveniente de

HH(Q) = {V(x,y) € L%(z,y) : % e g—; € £2(Q)},

que serd denotado por U (caracterizado mais adiante), onde £? é o espaco das
funcoes de quadrado integraveis, no sentido de Lebesgue. Em H! bem como no

subespaco U, o produto interno é definido da seguinte forma:

(f‘g>m = //Qf-gdu; (3.6)

<f‘g>0;r = [ 1 g (3.)

com a integracao feita, como ja citado, no sentido de Lebesgue.

Neste caso, iremos procurar solucoes u(X, t) e a(X, t), num espago Vy, dado por:

ov 5 B
Ve = u6£2<(0,T],Z/{>: ot €L @ erv=0

em parte de I'(T'y ou I's)

WVt el0,T]

3.1 No meio aéreo: poluentes que nao penetram na dagua

Neste primeiro caso, para obtermos a formulagao fraca do problema, vamos supor

uma variagao linear crescente no coeficiente de difusao no meio aéreo, ou seja:

o (y) = ap +oqy, a0 >0 5y €10, Y]
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onde g é a difusibilidade efetiva do meio aéreo bem proximo ao solo e V dado por:

V= (Viyi; —Va)

sendo que Vi,/y representa uma primeira aproximagao do campo de velocidade para
a componente horizontal do vento predominente (no transporte por deriva). E, nesta
primeira abordagem, V5 é considerado constante (V5 é, muitas vezes, chamada de ve-
locidade limite de queda) para a componente vertical da velocidade resultante da agao
gravitacional. Conforme Figueiredo (1979), supondo que a resisténcia do ar seja linear-

mente proporcional a velocidade obtém-se a aproximacao assintotica constante indicada
por (V).

Apoés a multiplicacao pela fungao teste e integrando no sentido de Lebesgue sobre

2, a equacao 2.1, junto com as condigdes de contorno (2.2), se torna:

//Q %l/dﬂ + //Q(ao + ayy) (Vu.Vu)d,u — //Q VZZ_ZVd’u

0
+Vi // \/g—ul/du—i—au // uudu+/ klul/dfy—/ grdy =0 (38)
Q' 0z Q I To

VveW, Vte (0,T]

3.2 Nos dois meios: poluentes que penetram na dgua

No caso dos poluentes que afetam ar e dgua, tem-se uma reformulacao do dominio,
conforme aquele apresentado na figura 6 (pag.10), bem como em novas condicoes de
contorno, estabelecidas pelas equacoes (2.4). Analogamente ao que foi feito para o caso
anterior, para a formulagao fraca do sistema (2.3-2.4), é necessério definir novas fungoes

teste e novos espacos. Neste caso, a formulacao fraca serd dada pelo sistema:
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//Q d“*//maﬁaly)[w VV]dquVl// f Vdu

-V // l/du+au // ul/du+k1/ uudv+ﬁ12/ uvdry
Q, 0 I T,

:// fydu+ﬁ12/ al/d7+/ grdy Vv e,
Q, Ts I'o
(3.9)

0
// z/du—l—aa// Va - Vz/]d,u+// [Wl——Wzaa]ydu
Qa
+0, // audu—l—ﬁm/ avdy + k3/ avdy
Qo > I's

_//Q FoL(Q udu+621/ uvdy Vv e, Vie (0,T]
a FZ

\

4 Discretizacao do modelo

Visando as aproximagoes das solugoes de (3.8) e (3.9) pelo Método dos Elemen-
tos Finitos (discretizacao espacial) e Crank-Nicolson (discretiza¢ao temporal), a opgao
anterior pela formulacao fraca é reforcada. Este processo envolve também outras es-

tratégias.

O primeiro passo da discretizacao espacial, para usar o Método dos Elementos
Finitos poderd exigir, conforme a situagao, o recurso de técnicas do tipo Petrov/Galer-
kin, em funcao de caracteristicas hiperbdlicas que poderao se sobrepor aquelas parabo-

licas do sistema (3.9).

Neste esquema de aproximacao, deve-se trabalhar com a formulacao variacional
discreta do problema, a ser dada por novas equagoes do tipo (3.8), para o primeiro caso, e
(3.9), para o segundo caso. Denominando V,, a um subespaco conveniente de Vj, gerado
por N, funcoes ¢; (chamadas de fungodes teste), iremos propor novos problemas (3.8)

e (3.9) nestes espacos V,, em vez de Vi, onde Vi, €V, é da forma:
Ni,

v, = D vi(t)wi(e,y)

j=1
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4.1 Primeiro caso: poluentes que nao penetram na dgua

No primeiro caso, como o processo de dispersao se da apenas no ar, sera feita a
discretizagao do dominio aéreo (2), considerando o subespaco Vj, de Vi, a eq. (3.8)

pode ser reescrita na forma do seguinte sistema:

du
—1 // wj pidp + Z U // (o + ay) (VQOJ VQOZ> dp

+V12u9// (f %)du VzZ“J//( ‘Pz>d“

N,
+0y Z uj / <,0]<,01d,u + kl ug / @J‘Pzdfy =

FISIN

—/ 9<Pzd7+// <f %) du YV p; da base de Vy,

(4.10)

o que, mediante a escolha indicada anteriormente, nos fornece o seguinte sistema de
EDO’s discretizado:

d 0
< / ©; pidp + Z u; {// ap + ary) (V% V%) + Vi (f 50‘7 %) dp

Op
+// TuPjPi — VZ(a—] <pi>du+k1/ Wz—dv} =/ gsoz-dv+// (f %)du
Q Y I Io Q

YV p; da base de V,
(4.11)

ou seja, tem-se uma EDO do tipo

du
A— +Bu =
7 +Bu = f

A discretizacao seguinte é a da variavel temporal, isso sera feito pelo método de

Crank-Nicolson, fazendo as seguintes aproximacoes usuais:

du; At u!tt — u?
% <tn + 7) = ]Tt] onde ui ! aproxima u;(tn.1) e (4.12)
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At o uftt 4 ul
tn g 4.13
w5 =1 (1.13)

dai, levando (4.12) e (4.13) em (4.10), obtém-se o sistema linear
AumD) = Bu™ 4 gt dado u® (4.14)

onde

ajj (1 T ) // pipidp + — // (ap + aqy)Vo; - Vdp

) )
+V1 // f(p]sozdu Vz // a(pjgpsz_FkI/ @jpidy

by = (1 - _0u> // pjpidp — o // o + a1y)Ve; - Vodu
0 0
—Vi—- // \/_ ’3 Soid,u + ‘/27 // a(p] o dp — ky /F pjpidry
d?+% = // n+At, . gpzdu—i—/ +AL -)goid’)/

Nhl
|()01 ZU 90J|()07a i:1727"'7Nh1

A ordem das aproximagoes temporais é, localmente, O(At?).

A escolha das fungoes teste ¢; serd a de elementos finitos triangulares de primeira

ordem, implicando numa aproximagao local da ordem de (Ax)?2.

4.2 Segqundo caso: poluentes que nao penetram na dgua

Na discretizacao do modelo proposto para o segundo caso, onde o processo de
dispersao ocorre em ambos os meios, pode-se seguir o procedimento adotado no caso
anterior. Neste caso também, deve-se trabalhar com a formulacao variacional do prob-

lema, dada pelo sistema (3.9).

Como o processo de dispersao ocorre em ambos os meios, sera feita uma dis-
cretizagao dos dominios aéreo e aquatico (€2, e €,, respectivamente), considerando ago-
ra os subespacos Vy,, € Vp,, de Vs, e Vy,, respectivamente, gerados pelas Ny, e Np,,
fungoes ¢; (chamadas de fungoes teste) — cada um destes espagos para a aproximacao

da concentracao do poluente, por variaveis separaveis, num dos meios.
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Assim, qualquer v,,, € V,, ou V,, pode ser escrita na forma:

Dai, considerando os subespagos Vj,, e V,, de Va, e Vy,, tem-se para o sistema
(3.9):

Nz du; Nz
Z dt //Q Py pidp Z Ui // (@0 + any) (V%’ ' Vsoi>du

o Fo ff, (w5 o Eo (5 o)

h2u

+o, Z uj // pipidp + k> u]/ ioidy + B2 Y u]/ w;idy
jer JETs
= // f@zd/ﬁ‘f‘/ gpidy + Bz Z a]/ pjpidy Ve, € base de V,,
Jete (4.15)

hQ: da; / / ©; eidp + g f: a; / / (Vsoj V%) dp
B, (o B, (o)

J

h2a
+o, Z a; // pioidp + ks > aj/ i oidy + B Y aj/ ©;pidy
Jj€ers jJET,
= // For(Qq)eidp + By Z u]/ @;pidy Vo, € base de V},,
\ VIS

Novamente, via o método de Crank-Nicolson com diferencas centradas, obtém-se

o sistema linear acoplado:
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( Nhy, G u(n+1) +u(n)
J

Z ] At / %%du + 72 X

J=1

<[] (oo +aw) (wj - Vsoz)du il (@%w)du

oz // <—§01> dlﬁ + oy // @j@idlﬁ + kq / SOjQOid’)/ + 512 /F @]@ldf)/] }
2

(n+1)
= // fsozdwr/ gpidy + B2 >, L——1— / pjpidy
j€ls
% Vo, € base de V,,
n+1

Ni{ m // %%dw [ // (Vgoj V%)du
+W1//Qa(a %)dﬂ— /], (a %)

+0o, / / pipidp + ks /F ;pidy + B /F @jwidv}}
3

(1) ()

= // For(Q)eidp+ Por Y %/F ;pidy

jJ€ls

Vo, € base de V,,
(4.16)

Multiplicando por At e reagrupando para os termos (n+1) e (n), com as notagoes

dos produtos internos dadas por (3.6) e (3.7), tem-se:
( N,
L. oAt At
Z ug +1) {(1 + ) <<p] <p> — ([ao + oy|Vo;
— 2 0.0 2

_l’_
il

V‘Pi)
0;Qu

)

0p; 0
+V1<\/§% soi) —V2< L soi> +ﬁlz<% soi> ]}
r 05 0;I'y 0§F2J
PraAt n
B 122 Z i Pi|Pi =
j€ETs 0;I2
Nhzu o At At
Z “ {( 5 ) (%‘ %‘) Y ([040 + a1y Ve, V%)
0;Qy 0;Qy
+V <\/§—J ¢i> —V2<% %) +k1<90j soi> +612<90j soi> ”
81: 0;2,, ay 0;2 0;I"y 0;I"2
At n
—1—512 Z a§~ )<<Pj 90i> + (f %‘) + <g g0i> Yo, € base de V,, - --
\ 2 j€Els 0;T2 052 0;To

(4.17)
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( Nh2a At
> D {(1 + 0a2 ) <907 %‘) + — |+aa (V% V%’)
Jj=1 0;2¢ 0;2¢
0y 0y
+W (% > - Wz(ﬂ %) + k3<90] 902> +B21<<pj (Pi> ] }
xr 0:0% Y 0:0% 0:T's 0;T'»
B At n
. 212 Z U,§ +1) ;| e;
{ . j€ET, 0;I
ha o, A\t At
= ag- ) {(1 i ) (sﬁj %‘) -3 +a, (Vgoj V%)
Jj=1 0; 0;92q
0y 0y
+W (% %) - W2<% %) + k3<soj soi> + 621<<,0j <,0i> ]
x 0;2, Y 0;2, 0;I's U;FQJ
Pu At (n) Fo.(Q v base de V)
+T Z u; "\ Pi|Pi + L(24)| p; € base de Vp,,
\ JE2 0;'2 0;2¢

Denominado U o vetor coluna com N, e N, elementos formado pelos res-

pectivos vetores colunas uy,, € ap,,, ou seja,

U/h2u
ah2a

o sistema de equagoes lineares algébrico (4.17) pode ser escrito de maneira mais com-

U=

pacta na forma matricial:

1 (0)
A-UrD = B-UM +d"t2 dado UO® = [“ ] (4.18)

5 Estudo de estabilidade

Os métodos de aproximacao numérica para a solucao de equacgoes evolutivas de-
nominadas “de transporte”, como as apresentadas nos modelos para este problema,
podem trazer sérias dificuldades, usualmente devido a componente advectiva, quando

ela é ou se torna preponderante na equagao.

Isto pode ser testado pela simples comparacao entre os parametros V e a,, ou W e
a,. Naqueles casos em que V ¢ bem maior que o, ou W> > a4, certamente aparecerao
oscilacoes numéricas numa aproximacao classica, quando o tamanho da malha excede
um valor critico (Heinrich et al., 1977). Em mecéanica dos fluidos, problemas semelhantes

aparecem com relacao a componente convectiva da equacao de Navier-Stokes.
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A principal razao destes problemas é que a matriz associada ao termo convec-
tivo/advectivo é nao simétrica, podendo gerar sistemas mal-condicionados (Moreira e
Wrobel, 1983). Uma maneira de suprimir tais fenomenos é usar malhas bem refinadas,
de maneira que a convecgao/advec¢ao perca sua preponderancia a nivel de elemento.
Entretanto, tal estratégia tem um custo operacional alto, pois com uma malha mais
refinada a ordem do sistema obtido devera ser bem maior, o que torna o sistema mais
pesado do ponto de vista computacional, além de provocar a perda de flexibilidade na

malha — uma vantagem evidente do Método dos Elementos Finitos.

Nas simulagoes apresentadas na secao seguinte, a escolha dos parametros de dis-
cretizacao levou em conta a condicao de estabilidade do método, com base no nimero
de Peclet (Brooks e Hughes, 1982; Heinrich et al., 1977; Christie et al., 1976). Esta
condicao ¢ dada por:

ViAz;
Q

<2 (5.19)

onde
V; é a componente do termo advectivo V na direcao z;

Ax; é o comprimento maximo do intervalo na direcao x;

« é o coeficiente de difusao.

Outro critério, utilizado nos casos de adevecgao transiente (com o coeficiente de
difusdo nulo), é a condi¢ao dada pelo nimero de Courant (Brooks e Hughes, 1982), que

estabelece:

Vi At
= <2 2
Cr As = (5.20)

No problema em estudo, este critério nao se aplica, uma vez que o coeficiente
de difusao apesar de ser pequeno, é sempre diferente de zero, exceto para o mercirio
metalico, cujo coeficiente de difusao é tao pequeno que pode ser considerado como nulo
(Mistro, 1992).

6 Resultados numéricos

Nas simulacgoes apresentas adiante, alguns dos parametros utilizados foram encon-

trados na literatura, entretanto, dado o carater inédito do modelo proposto, muitos dos
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parametros tiveram de ser estimados, dentro de espectros presumidamente plausiveis,

para simulacao de cendrios e teste dos cédigos numéricos desenvolvidos.

Neste sentido, os resultados apresentados a seguir servem mais para efeito de teste

dos modelos, mesmo considerando a busca de uma abordagem o mais realista possivel.

Nestas simulacoes, a principal caracteristica que merece ser ressaltada é sua visua-
lizacao através de graficos, cuja compreensao é bem mais facil. Uma vez que o problema
de dispersao de poluentes tem despertado o interesse de pesquisadores das mais variadas
areas, bem como de organizac¢oes nao-governamentais ligadas aos problemas ambientais,

cujo cardter interdisiciplinar é inquestionavel, essa vizualizacao se torna essencial.

Os c6digos foram desenvolvidos para utilizacio no ambiente do MATLAB®, cuja
facilidade de interface grafica, permite a obtencao de animacoes que descrevem o proces-
so evolutivo de dispersao do poluente no dominio discretizado, para um determinado

periodo de tempo previamente escolhido.

6.1 Simulacdo de cendrio no caso da dispersao so no meio aéreo

A simulacao do cendrio 1 foi obtida considerando a discretizacao do dominio aéreo
mostrado na fig.5 (pg.8). A estimativa da condigao inicial foi feita com base na dosagem
das aplicacoes de pesticidas pelos agricultores da regido de Iberd e supondo que nao ha

fontes no interior do dominio.

Neste caso, considerou-se uma difusao moderada e a predominancia de ventos
fracos, ou melhor, com velocidade média inferior 5 km/h. Dai, foi feita a simula¢ao
para um cendrio caracterizado pelos parametros constantes da tabela 1, com Ax =0,2
km, Ay = 0,125 km e At = 0,025 horas, cujos resultados estao apresentados nos graficos
da fig. 7.

No cendrio 2, apresentado nas figuras 9 e 10, foram utilizados os parametros
apresentados na tabela 2, cujos parametros de discretizacao foram: Az =0,02 km, Ay =
0,04 km e At = 0,005 horas.
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Tabela 1. Parametros utilizados na simulacao do cenario 1

Parametros do modelo

Valores TUnidades

Qo
aq
O-U
W
Vo
k1
90

0,1 km?/h
0,01 km/h
0,001 B!

2,0 km/h
0,01 km/h
0,01 km/h

0,005  1/(km.h)

Figura 7. Simulagao do cendrio 1 - vento fraco e difusao moderada — N2 de Peclet = 0,6452

o
) 100 200 500 200 500 600 700 800

Figura 8. Concentra¢ao para o né (x;y) =

(0,1;0,1875) ao longo do tempo no cendrio 1

x10°°
6

o
) 100 200 500 200 500 600 700 00

Figura 9. Concentra¢ao para o né (x;y) =

(0,04;0,04) ao longo do tempo no cenério 2

6.2 Simulacdo para a dispersao nos meios aéreo e aqudtico

Para o caso de poluentes que se movimentam em ambos os meios, o dominio

considerado para a discretizacao é como aquele mostrado na fig.6. Este dominio foi



Tabela 2. Parametros utilizados na simulacao do cenario 2

Parametros do modelo Valores TUnidades

g 0,15 km? /h
ay 0,01 km/h
Ou 0,0001 h-!
i 12,0 km/h
Vs 0,9 km/h
k1 0,005 km/h
90 0,02 1/(km.h)

t=1

0.3 0.015

0.2 0.01

0.1 0.005

0.3 0.015

0.2 0.01
0.1 0.005

O

o _-I-I
0.3
0.2
0.1
Oi—-—-—-

t=4 =5

0.015

0.01

0.005

0.2

Figura 10. Simulagao do cendrio 2 - vento moderado e difusao moderada — N2 de Peclet =
1,558

escolhido com alguma regularidade de forma a simplificar os cédigos implementados,

para testar o modelo e o c6digo de modo mais efetivo.

A simulagao do cendrio 3, foi feita com a mesma estimativa da condicao inicial
apresentada nas simulacoes anteriores. Alem disso, a fonte no dominio foi suposta como

aquela dada por F, através da descarga dos canais de drenagem no ponto (xr;yz).

Neste cenario, as hipéteses foram de difusao moderada e predominancia de ventos
moderados, isto é, ventos com velocidade compreendida entre 5 km/h e 15 km/h. Os
parametros utilizados para esta simulagao (figs.11, 12 e 13), sao os apresentados na
tabela 3, com Az = 0,05 km, Ay,, = 0,1875 km, Ay,gus = 0,025 km e At = 0,01 horas.
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Tabela 3. Parametros utilizados na simulacao do cenario 3

Parametros do modelo

Parametros Valores Unidades Parametros Valores Unidades

o 0,3 km?/h A 0,04 1/(km2h)
o 0,1 km/h Qg 0,15 km?/h
oy 0,0001 h=! o 0,0001 h=!
Vi 2,0 km/h Wi 0,01 km/h
Va 1,0 km/h Ws 0,0001 km/h
k1 0,0001 km/h k3 0,002 km/h
B2 0,2 km/h B21 0,1 km/h
90 0,5 1/(km.h) K 0,5 h-!

0.035

Figura 11. Concentragao para um né aéreo Figura 12. Concentragdo para um né aqué-

ao longo do tempo, no cendrio 3 tico ao longo do tempo, no cenario 3

O cenario 4, apresentado nas figuras 14, 15 e 16 a seguir, foi obtido com parametros
apresentados na tabela 4, neste caso a hipdtese foi que “o vento soprou mais forte”.
Para este cendrio os parametros de discrezagao, foram Ax = 0,0667 km, Ay, = 0,2
km, Ayggue = 0,02 km e At = 0,00625 horas.

Tabela 4. Parametros utilizados na simulacao do cenario 4

Parametros do modelo

Parametros Valores Unidades Parametros Valores Unidades

o 0,3 km?/h Ay 0,04 1/(km?2h)
o 0,1 km/h Qg 0,15 km?/h
Ou 0,0001 h—! Oa 0,0001 h—!
Vi 16,0 km/h W 0,01 km/h
Va 1,0 km/h Wo 0,001 km/h
k1 0,004 km/h k3 0,002 km/h
B2 0,2 km/h B21 0,1 km/h
90 0,05 1/(km.h) K 0,02 h-!
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t=25
1.5 0.2
1 0.15
0.5 01
o] 0.05
-0.5 o]
o] 1 2 3
15 t=6
1 0.1
0.5
0.05
o]
-0.5 o]
o] 1 2 3
1.5
1 0.1
0.5
0.05
o]
-0.5 o]
o) 1 2 3

t=8 t=10

Figura 13. Simulacao do cendrio 3 - vento fraco e difusao alta — N2 de Peclet = 0,625

0.15

0.1

0.05

0.15

0.1

0.05

0.15

0.1

0.05

o] 0.5 1 15 o] 0.5 1 186

Figura 14. Simulacao do cendrio 4 - vento forte e difusao alta — N2 de Peclet = 1,143

7 Conclusoes

Nas simulacoes apresentadas na secao 6, os resultados obtidos mostraram-se de

acordo com as expectativas para os fenomenos considerados. Naqueles cenarios, o com-
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) 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 o 500 1000 1500 2000 2500 3000 3500

Figura 15. Concentragao para um né aéreo Figura 16. Concentracdo para um né aqué-

ao longo do tempo - cendario 4 tico ao longo do tempo - cendrio 4

portamento do processo de dispersao apresentado nos graficos foi compativel com o que

ocorre em situacoes reais.

Apesar das limitacoes impostas pelas condicoes numéricas, foi possivel fazer simu-
lacoes com condicoes de vento bem adversas, que impuseram um nimero de Peclet bem
proximo de seu limite. Mesmo assim, as oscilacoes numéricas inerentes a este tipo de
aproximacao ocorreram apenas nas primeiras iteracoes, em funcao daquilo que se espera
no método de Crank-Nicolson. De modo que o comportamento do processo de dispersao
do poluente pode ser avaliado, qualitativamente ao longo do tempo, em termos de seu
efeito sobre o dominio.

Outra vantagem na escolha dos métodos de aproximagao (Petrov/Galerkin — para
a discretizagao espacial — e Crank-Nicolson — para a discretiza¢ao temporal) pode ser
percebida no tratamento de descontinuidades. Como nos ultimos cendrios (figuras 13 e
14), em que a fonte de poluentes foi colocada no ponto de interseccao de I'y, 'y e T,
denominado P. Os resultados das aproximagoes mostraram-se coerentes com situacoes
em que ocorre o efeito runoff, onde se observa um salto na concentracao do poluente

na vizinhanga da interface ar-dgua-solo/sedimento.

No caso das limitacoes impostas pela condicao de Peclet, estas podem ser contor-
nadas usando técnicas como SUPG (Streamline Upwind Petrov/Galerkin), que dao um
tratamento adequado para as oscilagdes indesejdveis (Brooks e Hughes, 1982; Heinrich
et al., 1977), nas situacoes de advecgao dominante, sobretudo como nos casos de vento
forte. E o que pretendemos fazer num futuro préoximo, como primeiro aperfeicoamento

do presente trabalho.

Os modelos e os cdédigos numéricos poderao integrar futuros estudos sobre o
manejo sustentavel de regides de protecao proximas de dreas de intenso cultivo agro-

industrial, incluindo recomendacoes para estabelecer politicas de proservacao ambiental
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ou manejo sustentavel. Outra possivel utilidade surge de modo natural na definicao de

estratégias de contigenciamento.

Apesar das limitacoes naturais do modelo e estruturais do algoritmo, os resultados
evidenciam sua utilidade na simulacao de cenérios de risco. Neste sentido, novos desafios
apontam no sentido de uma melhoria do algoritmo de forma a tratar o problema para
situacoes mais irregulares, o que ja vem acontecendo dentro de nosso grupo de pesquisa

em Ecologia Matemdtica.

Em relacao as possibilidades para trabalhos futuros, podem ser explorados os

seguintes pontos:

Demonstracao de resultados de regularidade, convergéncia e estabilidade para o sis-

tema acoplado e suas aproximacoes;

Uso de elementos finitos de ordem superior (cf. Sossae et al. (1999); Sossae (1995));

Analise e simulacao para um dominios tridimensionais;
Inclusao de SUPG (cf. Cantao (1998); De Oliveira (2003));

Inclusao de caracteristicas fuzzy.

O uso da “modelagem fuzzy”, na linha do que j& vimos desenvolvendo com o
chamado processo “fuzzyness” para a condi¢ao inicial (Diniz et al., 2001a,b), pode ser

mais apropriado nos casos em que hd incerteza ou imprecisao na condicao inicial.

Para o tratamento dos parametros nos modelos, pode ser adequado o uso de
fuzzy, como em Barros et al. (2000); Hiillermeier (1993), uma vez que a presenca de
vento traz, naturalmente, alguma incerteza para o termo advectivo. Assim, podemos

vislumbrar uma série de trabalhos futuros que visam melhorar o modelo aqui proposto.

Isto posto, fica evidente que este trabalho nao se encerra por aqui. Buscando mel-
horar tanto os modelos quanto os algoritmos, faz-se necessaria a elaboracao de projetos
em conjunto com pesquisadores de outras areas, como por exemplo, as de Engenharia
Quimica e Engenharia Ambiental — em cooperacao com outras intituicbes como EM-
BRAPA e CETESB — garantido assim um envolvimento interdisciplinar e interinstitu-

cional para o aprimoramento do presente trabalho.
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