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RESUMO

Eskes, S.J.T. (1998). Desenvolvimento de técmnicas numéricas para o modelamento
estocdstico do transporte de pesticidas no solo. Sdo Carlos, 1998. 165 p. Tese

(Doutorado) - Escola de Engenharia de Sao Carlos, Universidade de SZo Paulo.

O objetivo principal desta tese € contribuir para o desenvolvimento de modelos
numeéricos que possam ser aplicados eficientemente, para calcular a lixiviacdo de pesticidas
na escala de campo. Varios modelos empiricos para o fluxo de 4gua através da superficie
do solo sdo combinados com um modelo numérico de transporte de dgua. O uso dos
modelos empiricos, em combinagdo com o emprego de uma média otimizada para a
condutividade hidraulica entre os nés, permite usar distincias relativamente grandes entre os
no6s do modelo numérico. Como resultado, o modelo numérico torna-se muito rapido e pode
ser usado para simulagdes Monte Carlo. Em adicdo, foram desenvolvidos varios modelos
Lagrangeanos muito rapidos, para simular o transporte de solutos em solos. A dispersdo do
soluto ¢ simulada, usando um conjunto de amostras aleatorias, onde cada amostra tem uma
velocidade diferente, baseada em uma distribuicdo de tempo de percurso, ou em uma
distribui¢do de distincia de percurso. Processos como a transformag¢do de primeira ordem e
a adsorgdo linear, podem ser facilmente incluidos. No caso em que o modelo é usado para
fazer simulagdes Monte Carlo, a abordagem torna-se muito eficiente quando a distribuicio
de velocidades das amostras € incluida na amostragem estratificada das variaveis aleatdrias.
Isto significa que, para cada rodada Monte Carlo, a lixiviagdo de apenas um nimero

limitado de amostras deve ser calculada.

Palavras chave: Métodos numéricos, Modelos estocdsticos, Solos, Simulagcdo, Meios

porosos, Pesticidas.
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ABSTRACT

Eskes, S.J.T. (1998). Development of numerical techniques for the stochastic modelling of
pesticide transport in soil. Sdo Carlos, 1998. 165 p. Ph.D. Thesis - School of Engineering

Sao Carlos, University of Sdo Paulo.

The main objective of this thesis is to develop numerical models that can evaluate the
leached mass fraction of pesticides at the field scale, in an efficient manner. Empirical
models for infiltration and evaporation of water at the soil surface are presented. These
empirical models, in combination with the use of an optimised mean conductivity function,
allow very large steps in time and in space, of the numerical solution of Richard’s equation.
As a result, the numerical model has very short execution times and can be used in Monte
Carlo runs, to simulate vertical soil moisture movement at the field scale. In addition,
several highly efficient Lagrangian solute transport models were developed. These models
simulate solute dispersion as an ensemble of random samples travelling at different
velocities. The sample velocity distribution is based on known travel time or travel distance
distributions. The models can be used for heterogeneous soil profiles and under transient
conditions, while processes like first order transformation or linear adsorption, can be easily
included. When used in Monte Carlo simulations, the proposed technique becomes very
efficient when the sample velocity distribution is included in a stratified sampling scheme.
In that case, only a limited number of samples needs to be tracked per Monte Carlo run, thus

producing very fast output results.

Keywords: Numerical methods, Stochastic models, Soils, Porous media, Simulation,

Pesticides.



1. INTRODUCAO

1.1 PROBLEMA E SUA IMPORTANCIA

As necessidades de dgua para consumo humano demandam a preservagdo das dguas
subterréneas e superficiais contra o ingresso de contaminantes. As fontes de polui¢do que
prejudicam a preservagdo podem ser classificadas como "pontuais" e "nfo pontuais". Como
fontes pontuais pode-se citar, por exemplo, os vertedouros municipais e industriais. As
fontes ndo pontuais sdo descargas difusas de poluidores devido as atividades de construcio,
mineracéo e produgio agricola. Os poluidores agricolas ndo pontuais mais importantes sio

os sedimentos, sais, nutrientes (nitratos e fosfatos) e os pesticidas.

Pesticidas sdo substidncias quimicas usadas para controlar ou destruir organismos
indesejaveis, especialmente aqueles que tem implicagdes econdémicas. Os impactos
ambientais de pesticidas sdo geralmente o resultado de aplicagdes intermitentes destas
substancias quimicas. Ou seja, a maioria dos pesticidas sdo aplicados apenas uma ou duas
vezes por ano, na superficie do solo. A partir dai, a maior parte dos compostos serdo

dissolvidos na 4gua de chuva e distribuidos no ambiente solo (FLURY, 1996).

A importincia ambiental dos pesticidas € dupla: eles sdo biocidas e possuem certo
grau de persisténcia. A persisténcia dos pesticidas depende de muitos fatores ambientais.
Embora as interagdes fisicas e (bio)quimicas dos pesticidas com o ambiente solo ainda sdo
pouco entendidas, a evidéncia experimental geralmente indica que a persisténcia de
pesticidas aumenta com a sua profundidade no solo (BOESTEN & VAN DER LINDEN,
1991; BARBOSA et al., 1994). Como resultado, parte do pesticida aplicado atinge o lengol
fredtico. O ambiente quimico reduzido abaixo do lengol freatico geralmente favorece a
conservagdo dos pesticidas. Isto apresenta um fato preocupante, porque a 4gua subterranea
¢ uma fonte de 4gua potivel. Além do mais, ela pode levar poluentes até areas

ecologicamente sensiveis, tais como pantanais, ou aparecer em rios e lagos. Em 4guas



subterraneas rasas e profundas da Europa Ocidental e da América do Norte ja foi detectado

a presenca de pesticidas (COHEN et al., 1984, HALLBERG, 1989; LEISTRA &
BOESTEN, 1989; FLURY, 1996).

Portanto, existe a necessidade de avaliar a lixiviagdo de pesticidas até o lengol
freatico. Recentemente, a EMBRAPA - Instrumentacdo Agropecudria de Sdo Carlos (SP) e
a EMBRAPA - Meio Ambiente de Jaguariina (SP), em colaboracdo com a Universidade de
Sdo Paulo e o Instituto Agronémico de Campinas (SP), estudaram o comportamento de
pesticidas no solo, como parte do projeto tematico 90/3773-7 da FAPESP (CRESTANA,
1990). Neste projeto tematico, o comportamento de pesticidas foi estudado na escala
“local”, ou seja, através de experimentos no laboratério ou em campos experimentais de,
por exemplo, 25 m2. Além disto, os impactos ambientais de pesticidas, na escala local,
foram simulados usando-se os modelos LEACHM-P (WAGENET & HUTSON, 1987),
SWATRE (BELMANS et al., 1983) e PESTLA (BOESTEN & VAN DER LINDEN, 1991).
Logicamente, o préximo passo seria a avaliagio deste impacto em uma escala regional.
Porém, isto geralmente apresenta sérios problemas em termos de requisi¢io de dados.
Portanto, antes de formular um projeto em escala regional, € conveniente determinar a
densidade minima de amostragem por é4rea, necessaria para calcular a lixiviagdo de
pesticidas. Isto pode ser realizado, usando-se um modelo de transporte de pesticidas

desenvolvido para operar em escala de campo (ESKES & CRESTANA, 1996).

No desenvolvimento de um modelo de lixiviagdo, em escala de campo, é preciso
identificar os principais processos fisicos, quimicos e bioldgicos que afetam o transporte de
pesticidas no solo. Porém, as heterogeneidades encontradas em condicdes naturais, fazem
com que o transporte de solutos em escala regional seja altamente varidvel (NIELSEN et al.,
1973; VIEIRA et al., 1981). Além disto, BOESTEN (1991) mostrou que a lixiviacio de
pesticidas € muito sensivel & variabilidade espacial dos processos de adsorgio e
transformacio de pesticidas no ambiente solo. Portanto, deve-se acrescentar a necessidade

de se levar em conta a variabilidade espacial desses processos relevantes.

O solo € um meio poroso tridimensional, exibindo heterogeneidade horizontal e
vertical. Devido a natureza do processo de pedogénese, as heterogeneidades horizontais e

verticais sdo geralmente descritas de maneiras diferentes.



Na dire¢éo vertical, um corpo de solo € composto de vérios horizontes e/ou camadas.
Segundo PRADO (1995), um horizonte é uma se¢fio de constituicdo mineral ou orgénica,
geralmente paralela & superficie do solo, que lhe conferem caracteristicas de inter-
relacionamento com outros horizontes do perfil. Os horizontes diferenciam-se pela
diversidade de propriedades resultantes da agdo da pedogénese. O perfil de solo é o
conjunto de horizontes que abrange, verticalmente, desde a superficie até o material
originario. Segundo PRADO (1995), “camada” difere de “horizonte” pelo fato de o
conjunto de propriedades nio ser resultante, ou entdo pouco influenciada pela atuagio dos
processos pedogenéticos. Nesta tese, assume-se uma defini¢do mais geral para uma camada
de solo. Chama-se de camada, uma determinada secio de um horizonte, ndo

necessariamente escolhida por causa da sua constituigio mineral ou orgénica.

Na dire¢do horizontal, um corpo de solo compde-se de varios “pedons”. O pedon é
um corpo tridimensional de solo com dimensdes laterais grandes o suficiente para permitir o
estudo das formas e relagdes dos horizontes. Sua 4rea varia de 10-1 a 10 m2 (CURI, 1993).
O “pedotop” ¢ um conjunto de pedons similares, e corresponde ao nivel mais baixo no
sistema de classificagio de solo (KUTILEK & NIELSEN, 1994, p.10). Dentro de um
“pedotop”, as propriedades fisicas e quimicas dos diferentes pedons apresentam um certo
grau de variabilidade espacial. Além de serem varidveis, as propriedades do solo,
geralmente estdo estatisticamente correlacionadas no espago, dentro de um “pedotop”
(VIEIRA et al.,, 1983). Dentro de um campo experimental, um pardmetro pode ser uma
varidvel aleatdria, mas estatisticamente estacionaria. Isto quer dizer que a sua média e a sua
covaridncia ndo mudam em fungfio da posi¢do no campo. O apéndice A apresenta um

sumario dos conceitos basicos da teoria da probabilidade e da estatistica, usados nesta tese.

Com as consideragdes apresentadas em relagdo & heterogeneidade do solo, pode-se
definir vérias escalas de observagdo para descrever a variabilidade espacial dos pardmetros
do solo. Nesta tese, sdo definidas as seguintes escalas de observag@o: escala microscopica,
escala local, escala de campo e escala regional. A escala microscépica é qualquer distincia
que ndo pode ser observada diretamente através da visdo humana, por exemplo, a
distribuigdo das moléculas de soluto dentro de um poro. A escala local é qualquer distincia
dentro de um pedon, que pode ser observada através da visdo humana. A escala de campo é

a escala do maior “pedotop” exibindo estacionaridade na média e na variéncia dos



pardmetros observados. Finalmente, a escala regional € qualquer escala de observagéo
maior do que a escala de campo, como, por exemplo, uma bacia hidrografica. Nesta escala,
0s pardmetros observados geralmente apresentam tendéncias deterministicas e/ou

descontinuidades na sua distribui¢o espacial.

Os processos fisicos, quimicos e bioldgicos que afetam o transporte local de solutos
no solo sdo geralmente estudados na escala local. Baseado nestas observagdes, um modelo
de transporte pode ser formulado. Os primeiros estudos faziam extrapolagdo de resultados,
obtidos na escala local, para a escala de campo, usando-se simplesmente os valores médios
das amostras obtidas. Esta ndo € uma abordagem confiavel, porque ndo existe a garantia de
que as relagdes matematicas observadas na escala local, sejam as mesmas para uma escala

muito maior.

Teoricamente, o método correto seria simular o processo de lixiviagdo
detalhadamente, ou seja, para toda a 4rea de estudo, usando-se um modelo numérico com
um niimero exaustivo de nés. Porém, isto ndo apresenta uma opcio viavel, devido ao
grande esfor¢o computacional e grande esforco de amostragem, associados a esta
abordagem. Portanto, existe a necessidade de desenvolvimento de abordagens mais
eficientes para calcular o transporte de solutos em meios porosos, na escala de campo. Em
adigdo, os pardmetros observados sempre apresentam um certo grau de incerteza, devido as
limitagdes impostas no momento da amostragem. Portanto, existe a necessidade de
desenvolvimento de abordagens que possam avaliar a incerteza presente nos dados de saida,
em funcdo da incerteza nos dados de entrada. Estas duas consideracdes motivaram o

desenvolvimento de modelos estocasticos (DAGAN, 1989).

Um modelo estocéstico usa valores aleatérios como dados de entrada, enquanto os
seus dados de saida sdo probabilisticos. Teoricamente, isto permite uma descrigio correta
do processo de transporte na escala de campo, mesmo com um nimero de amostras
limitado. Pode-se dividir os modelos estocasticos apresentados na literatura em trés
categorias: (1) modelos estocasticos continuos, (2) modelos de fungéo-transferéncia e (3)

modelos de colunas independentes. Todos estes modelos sio discutidos com mais detalhes

no capitulo 3.



Os modelos estocasticos continuos geralmente sio modelos analiticos. Eles sdo
importantes do ponto de visto teérico, mas raramente apresentam uma solugdo pratica para
problemas de campo (JURY & ROTH, 1990, p.148). Portanto, para a lixivia¢do de solutos
na zona ndo-saturada, os modelos baseados no conceito de fungio-transferéncia e de colunas

independentes sdo os mais relevantes.

Mesmo assim, os modelos de func¢do-transferéncia apresentados na literatura, ainda
apresentam bastante limitagdes. A limitagdo mais importante é que a variabilidade espacial
do tempo de percurso do soluto é uma fungdo estacionaria (JURY et al, 1990). Na
realidade, a variabilidade espacial do tempo de percurso depende de varios fatores

ambientais, tal como a umidade do solo, o fluxo de drenagem, etc.

Um modelo de colunas independentes, por outro lado, é bastante flexivel no seu uso,
e processos ndo-lineares, por exemplo, podem ser facilmente incluidos. Os métodos
empregados para calcular o transporte de solutos em um modelo de colunas independentes,
pode-se dividir em duas categorias: (1) os métodos semi-analiticos e (2) os métodos Monte

Carlo.

Os métodos semi-analiticos sdo os mais eficientes, mas apresentam limitagSes para os
dados de entrada. Por exemplo, uma suposi¢cdo comum, nesta abordagem, é que a densidade
de fluxo de 4gua no solo € estaciondria e uniforme (SIMMONS et al., 1995). No caso de
solutos biodegradéaveis, tal como os pesticidas, isto é uma séria limitagsio, porque a

lixiviagdo destes solutos € afetada pela variagdo no tempo do fluxo de 4gua (FLURY, 1996).

O método Monte Carlo geralmente n&o apresenta sérias limitagdes para os dados de
entrada. Porém, em termos de tempo gasto no computador, esta abordagem é pouco
eficiente. Especialmente quando a area de estudo for extensa, o método podera tornar-se

impraticavel.

1.2 OBIJETIVOS

O desenvolvimento de técnicas numéricas para o modelamento estocastico da
lixiviag8o de solutos no solo, principalmente pesticidas, que possam ser aplicadas em uma

escala de bacia hidrografica. As condi¢des que os modelos devem obedecer s3o:



e o0s modelos levam em conta a variabilidade espacial dos pardmetros de entrada,
e os modelos ndo apresentam limitagdes quanto a uniformidade do fluxo de dgua e

¢ os modelos devem fornecer resultados que demandem pouco tempo de computago.

Os processos que ocorrem na superficie do solo, tal como a interceptagdo de
pesticidas pela cobertura vegetal e o escoamento superficial de pesticidas, ndo serdo
considerados neste trabalho. Nesta tese, sera dada énfase aos processos que ocorrem no
interior do solo, considerando pesticidas ndo-volateis. Portanto, os processos presentes na
escala local que serdo considerados sdo: (1) a percolagdo de 4gua na zona nio saturada do

solo e (2 ) o transporte de solutos na fase liquida do solo.

Admite-se também que o fluxo de 4gua e solutos, no interior de uma coluna de solo,

na escala local, possa ser descrito através de um modelo unidimensional e vertical.

1.3 DESCRICAO SUCINTA DO CONTEUDO DA CADA CAPITULO

A pesquisa bibliografica sera apresentada nos capitulos 2 e 3. No capitulo 2, serdo
discutidos os vérios processos fisicos, quimicos e bioldgicos relevantes na escala local.
Também serd discutida a descrigdo destes processos através do uso de modelos
deterministicos. No capitulo 3, serfio apresentadas as varias abordagens estocésticas

encontradas na literatura.

Nos capitulos 4 ¢ 5, serd apresentada parte das contribui¢ées originais desta tese. No
capitulo 4, sera apresentado o desenvolvimento de algumas técnicas numéricas inéditas para
simular eficientemente o fluxo de 4gua no solo. No capitulo 5, serd apresentado o
desenvolvimento teérico de uma técnica numérica inédita para a simulacdo eficiente do

transporte de solutos (particularmente, pesticidas) no solo.

No capitulo 6, serdo apresentados os resultados obtidos dos experimentos numéricos e
uma discussdo referente aos mesmos. No capitulo 7, serdo apresentadas as conclusées

desse trabalho e algumas sugestdes de trabalhos futuros.



2. ABORDAGEM DETERMINISTICA

Em geral, € impossivel descrever o transporte de solutos na escala de campo, ou na
escala regional, sem conhecimento dos processos relevantes na escala local. Nesta escala,
ou seja, a escala de laboratério ou de “pedon™, os processos fisicos, quimicos e biolégicos
relevantes para o transporte de solutos em solos, podem ser medidos detalhadamente.
Baseado nestes experimentos, podem ser desenvolvidos modelos mateméticos que
descrevem os processos observados na escala local. Portanto, o primeiro passo, antes de
descrever o transporte de agua e solutos na escala de campo, com uma abordagem

estocastica € o desenvolvimento de modelos na escala local.

Comumente na abordagem deterministica, considera-se a heterogeneidade na escala
microscopica para volumes elementares representativos (BEAR et al., 1994). Por exemplo,
a difusdo molecular de um soluto € o resultado do movimento Browniano das moléculas
individuais na escala microscopica. Mesmo admitindo que o processo de difusdo do
conjunto das moléculas possa ser considerado estocéstico, geralmente define-se um
coeficiente macroscopico de difusdo molecular, levando-se em conta a média do movimento
Browniano de todas as moléculas em um volume elementar representativo. Portanto, na
escala macroscépica, o processo de difusdo torna-se deterministico, ou seja, existe um Gnico
coeficiente que caracteriza o processo de difusdo em um certo volume elementar (i.e. a Lei

de Fick).

Modelos deterministicos, portanto, sdo definidos aqui como modelos com dominios
continuos, para os quais volumes elementares representativos podem ser definidos, com
coeficientes Gnicos. Nas secOes seguintes, pode ser visto que a defini¢do do tranporte como
um processo deterministico, resulta na equagdo de Richards, para o fluxo de igua na regido

ndo saturada do solo, e na equagdo de convecgio-dispersao para o transporte de solutos.



2.1 HIDRODINAMICA DA AGUA NO SOLO

Para a maioria das substincias agroquimicas aplicadas, a 4gua é o veiculo mais
importante de transporte no solo. Em seguida, sfo apresentadas as técnicas numéricas mais
comuns para modelar: (1) o fluxo vertical da 4gua em solos ndo-expansivos, (2) a infiltragéo
da agua no solo, (3) a evaporacdo da agua da superficie do solo e (4) a absor¢do da dgua

pelas raizes das plantas.

2.1.1 Fluxo vertical da dgua em solos ndo-expansivos

Geralmente, o fluxo de 4gua em um meio poroso nfo-saturado é modelado como um
fluxo capilar macroscépico, onde o movimento da dgua é causado pela diferenca de tensio
superficial, além da forca gravitacional. Para solos ndo-expansivos, e condigSes
isotérmicas, isto resulta na equagdio de Darcy-Buckingham unidimensional, na diregio

vertical (KUTILEK & NIELSEN, 1994, p.102):

dH
q:—KZ (2.1)
com
H=h+z (2.2)
onde

q = densidade de fluxo, negativo quando direcionado para baixo (m dia-1),
z = posi¢d0 no eixo vertical, negativo abaixo da superficie do solo (m),

h = potencial matricial, negativo na regido nfo-saturada (m),

H = carga hidraulica (m) e

K = condutividade hidraulica (m dia-1).

A eq.(2.1) é a equacdo mais usada na literatura para descrever o fluxo de 4gua no
solo. Um fluxo que obedece esta equagfo é chamado de fluxo Darciano. Porém, mudancas
bruscas das propriedades do solo nos horizontes, ou a presenga de macroporos, podem
causar padrSes de escoamento cadticos, desde o escoamento lateral até a canalizaciio local
do fluido ao longo de uma fragdo pequena do solo molhado, fendmeno chamado de fluxo
preferencial (KUNG, 1988; POSADAS & CRESTANA, 1992). O fluxo preferencial pode

ser um processo critico na observagdo da ocorréncia de pesticidas na agua subterrinea

(FLURY, 1996).



A pesquisa de fluxos ndo-Darcianos ainda estd em desenvolvimento, com grande
dificuldade de descri¢do de processos heterogéneos, em escala de campo. Nesta tese nédo
pretende-se apresentar uma contribuicio tedrica neste campo de pesquisa. Considerando
isto, e o fato que a grande maioria dos modelos que estéo sendo usados hoje sdo baseados na
equacdo de Darcy-Buckingham, o trabalho foi limitado ao escoamento Darciano, condicéo

esta que torna valida a eq.(2.1).

Em um dominio continuo de solo, na forma de uma coluna vertical, a equagio de
continuidade da fase liquida é:

& __A o 2.3
ot oz —
onde

6 =umidade volumétrica (1) e

S = taxa especifica de absorgio da agua pelas raizes (dia-1).

Substituindo-se as egs.(2.1) e (2.2) na eq.(2.3), obtém-se a equagdo de Richards (KUTILEK
& NIELSEN, 1994, p.112):

o ol oh I
P EI.K(h)(a-i- 1] J_ S (2.4)
ou
6h o oh )]
C(h) == gLK(h)[a + IJJ_ S (Z:5)
com
o
C(h = (2.6)
onde

C = capacidade diferencial de umidade (m-1).

A umidade do solo e a condutividade hidraulica ndo-saturada sdo geralmente
consideradas fungdes do potencial matricial. Neste trabalho, emprega-se uma combinacio

das expressdes apresentadas por BROOKS & COREY (1964), VAN GENUCHTEN (1980)
e SMITH et al. (1993):
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6-9 h—h.)"
_ ro_ s 27
©(h) 5.0, [\ haJ +1 2.7)
K(h)=Ks®b|:1—(1—®¢)(pT (2.8)

onde
® = saturagdo relativa (1),
0, = umidade volumétrica residual (1),
0, = umidade volumétrica saturado (1),

h, = potencial matricial critico de entrada de ar (m),

hg = potencial matricial saturada, ou seja, por definigio @(hs) =1 (m),
K = condutividade hidréulica saturada (m dia-1),

a, b = coeficientes empiricos de um modelo capilar (1),

L = indice empirico para a distribuigdo do tamanho dos poros (1) e

v, ¢, ¢ = coeficientes auxiliares (1).

As eqgs.(2.7) e (2.8) sdo equagdes que podem ser ajustadas para a maioria dos dados
experimentais. Para hy=0, y =v +c¢, ¢ = y/ve ¢ =1/, as eqs.(2.7) e (2.8) igualam-se
a0 modelo de VAN GENUCHTEN (1980), onde ¢ ¢ um coeficiente empirico de um modelo
capilar. Neste caso, para o modelo capilar de Burdine, a=1,b=2ec =2, enquanto para o
modelo capilar de Mualem, a=2,b=0.5e ¢ = 1 (KUTILEK & NIELSEN, 1994, p.108).
Em adigdo, para hy =0, y >, ¢ =1/ve o =1, as eqs.(2.7) e (2.8) igualam-se ao modelo
de BROOKS & COREY (1964), quando h < h,. Neste caso, para o modelo capilar de
Burdine, a = 2 e b = 3, enquanto para o modelo capilar de Mualem, a =2 e b =25

(KUTILEK & NIELSEN, 1994, p.108).

Em geral, as eqs.(2.7) e (2.8) apresentam histerese na sua dependéncia do potencial
matricial ao longo do tempo. Por enquanto, neste trabalho supde-se o papel da histerese

como de baixa importancia.

Para condi¢Ges iniciais e de contorno complicadas, a eq.(2.4) ou a eq.(2.5) sdo
geralmente resolvidas através de um método numérico Euleriano, tal como o método de
diferengas finitas ou 0 método de elementos finitos (HAVERKAMP et al., 1977). Das duas

equagdes apresentadas, a eq.(2.5) € a mais facil de ser resolvida numericamente, porque ela
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apresenta apenas uma variavel dependente (i.e., o potencial matricial). Porém, os métodos
numeéricos convencionais apresentam um erro significativo no balango de massa, quando
usados para resolver a eq.(2.5) (HAVERKAMP et al., 1977). CELIA et al. (1990),
introduziram um método numérico, usando-se a eq.(2.4), ao invés da eq.(2.5), que permite
uma solugdo numeérica teoricamente sem erro no balanco de massa, devido a discretizacdo
no tempo. Depois, RATHFELDER & ABRIOLA (1994) mostraram que isto também é
possivel através da eq.(2.5). Estes autores empregaram um método de diferencas finitas
implicitas com uma iteragdo implicita do tipo Picard (HAVERKAMP et al., 1977). Para
calcular o valor de C(h) na eq.(2.5) eles usaram o “método da inclinacio da corda” (AZIZ
& SETTARI, 1979). O algoritmo de RATHFELDER & ABRIOLA (1994) sera usado neste

trabalho para resolver a equago de Richards.

Aplicando-se o algoritmo de RATHFELDER & ABRIOLA (1994) a eq.(2.5), obtém-

se:
o, .
—1'*C71+]’mh7i+1’m 3 911+ m _9{] _ 1 (Kj+l,m N j+1,m) _ Sj+1,m _
Atj i i-1 Atj Az; i+1/2 i-1/2 i -
1 L m, j+l, m+l
i -
[ #Lm (. #+l,m m 1L m 1
1| K pithml Kiojz Kisiz | et me L2 me | 29
i-1 - =1 N :
Az; LAZi—UZ ] Aziyy  Aziyp | AZyyyy J
com
K, =K KL (2.10)
AZ' + AZ'i]
AZyyp =— (2.11)
Azi=z, y —2,,y (2.12)
onde
At) = passo no tempo j (dia),
Ziy, Ziy = posicdo do limite superior e inferior, respectivamente, do

compartimento i (m),

Az, = espessura do compartimento i (m),

jm _ . i 5 i p p 5 5 st
hi"™" = potencial matricial, do né i, apds o passo no tempo j e apds a iteragdo Picard m

(m),
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Gij’m= umidade de solo, do nd i, apds o passo no tempo j e apds a iteragdo Picard m
(1),

Sg’m = taxa especifica de absor¢@o de 4gua pelas raizes, do nd i, apds o passo no
tempo j e apos a iteracdo Picard m (dia-1),

Cij’m= capacidade especifica de umidade de solo, do né i, apds o passo no tempo j €
ap06s a iteragdo Picard m (m-Dye

Kij’m= condutividade hidraulica ndo saturada, do né i, apds o passo no tempo j e apds

a iteragfo Picard m (m dia-1).

Vale observar que, embora a ordenada aumente, de baixo para cima ao longo do perfil de
solo, os indices dos nos crescem de cima para baixo no perfil de solo, ou seja, na dire¢io da

forca da gravidade. A figura 2.1 mostra um compartimento no modelo numeérico, com as

notagdes usadas na eq.(2.9).

-@
"
Ziz -
2 Q112
Az .~
= s
< Qi1
Azi+]!2'.~ I
)
T hi,

z

Figura 2.1 - Um compartimento no modelo numérico de diferencas finitas, com as
notacdes usadas na eq.(2.9).

Para cada passo no tempo, iteragdes do tipo Picard sdo usadas para reduzir o erro no

balanco de massa, até que:

max/ [b2™*1 — ") ;i=1,n}510‘3 2.13)
ou
h:i,m+1_hj,m
max{ |————1 | :i=1n}<107° Sh™ =0 (2.14)
h;,m+1 1
1
onde

max{ } = méaximo de { }
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Observe que nfo necessariamente ambos os critérios devem ser atingidos, durante um passo

no tempo j.

Para calcular o fluxo de agua na superficie do perfil de solo, uma condigio de
contorno deve ser usada que é do tipo Dirichlet ou do tipo Neuman, dependendo-se do

potencial matricial real na superficie do solo. Para um fluxo negativo (i.e. infiltragéo):

\

(on
+ 1J: q0(t); quando hy <0 (2.15a)

—K(ho)t?;

z=0

( A
hy =0; quando —K(0) L% +1J>q0(t) (2.15b)
z=0

e para um fluxo positivo (i.e. evaporacio):

( oh \
—K(ho)La ¢ 1J=q0(t); quando hy >y, (2.16a)
(2 A
ho = hym; quando —K(h )| —  +1 t 2.16b
0 = By quando —K( atm)LaZFO'E' J<a0(® (2.16b)

onde
Gy fluxo potencial na superficie do solo (m dia-1),
h, = potencial matricial na superficie do solo (m) e

h ., = potencial matricial em equilibrio com a atmosfera (m).

O potencial matricial em equilibrio com a atmosfera pode ser calculado em funcio da

pressdo de vapor do ar (FEDDES et al., 1978, p.33).

O modelo numérico armazena a agua de chuva nfo infiltrada, em uma camada de
agua na superficie do solo. O escoamento superficial comega quando a espessura desta
camada atinge um certo valor maximo. Observe que a camada superficial somente contém

agua, quando h; > 0, onde h; € o potencial matricial na superficie do solo.

No contorno inferior do perfil de solo, pode-se usar um potencial matricial prescrito
(condigdo do tipo Dirichlet), uma densidade de fluxo prescrita (condigdo do tipo Neuman),

ou um gradiente hidraulica prescrito (condi¢do do tipo Cauchy).



14

2.1.2 Evapotranspiracdo

NIMAH & HANKS (1973) e FEDDES et al. (1974) foram uns dos primeiros autores
a apresentarem modelos para a simulagdo numérica do fluxo de 4gua, na presenca de raizes
de plantas. Nestes modelos, a absor¢do de dgua pelas raizes ¢ representada por uma taxa
especifica (i.e. um fluxo por volume, como por exemplo, a unidade dia-1). Estes modelos
precisam de informagdo detalhada sobre o sistema de raizes, tal como a densidade de raizes,
a distribuicdo de raizes e o comprimento de raizes individuais. A avaliagdo destas fungGes
no campo, é laboriosa e cara. Além disto, existem duvidas sobre a precisdo de modelos
empregando-se este tipo de informacdo. Por isto, FEDDES et al. (1978) apresentaram uma
expressdo mais pratica e simples para a taxa especifica de absorcio de agua que, até hoje, é
uma das mais usadas (KUTILEK & NIELSEN, 1994, p.204). FEDDES et al. (1978),
descreveram a absorcio real de agua pelas raizes como segue:

83 =o( ) (S ) 2.17)
onde

o = fungfo empirica (1) e

(Smax)f = taxa especifica maxima de extracio pelas raizes, no compartimento i,

durante o passo no tempo j (dia-1).

Usando-se a eq.(2.17), a transpiragio real é, obviamente, dada por 227 S{ Az;,ondenéo

numero de camadas no modelo numérico.

Foi assumido, por vérios autores, que S, diminui linearmente com a profundidade
PRASSAD (1988) ou exponencialmente (NOVAK, 1987). Na verdade, a distribuicio
espacial de S, corresponde 2 distribuigio das raizes no perfil (KUTILEK & NIELSEN,
1994, p.204). Portanto, nesta tese, assume-se que o valor de S .. pode ser relacionado ao

perfil de densidade de raizes, como segue:

(2.18)

onde

p;' = indicador (ou “peso”) para o desenvolvimento do sistema de raizes, no

compartimento i, durante o passo no tempo j (1) e
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i . ; .
(Tpot) = transpiragdo potencial, durante o passo no tempo j (m dia-1).

Como indicador para o desenvolvimento do sistema de raizes em cada compartimento,

pode-se usar, por exemplo, a massa total de raizes em cada camada de solo.

A fungdo o(h) é uma fungio empirica do potencial matricial. A funco foi definida

por BELMANS et al. (1983) como segue:

a(h)=0 :0zhz hy (2.192)
h-h,
h2 _hl

alh)=1 ;hy 2h = h, (2.19¢)
h-h,

al(h) = :h; 2h> hy (2.19d)
hy —h,

onde
hy, h,, h; e h, = valores empiricos para o potencial matricial, onde h, é chamado

de “ponto anaer6bio” e h, de “ponto de murchamento” (m).

As eqs(2.19a) até (2.19d) mostram que, segundo FEDDES et al. (1978), o coeficiente o(h)
depende linearmente do potencial matricial. Em geral, os valores de h;, h,, hy e hy

dependem do tipo de solo, da cultura e da transpiragdo potencial (FEDDES et al., 1978;
KUTILEK, 1978).

Com as eqs.(2.17) a (2.19d) pode ser calculado o fluxo real de 4gua para a atmosfera,
quando as condigdes de contorno sdo conhecidas. O fluxo real de dgua para a atmosfera
compde-se de dois fluxos: (1) a evaporaggo real na superficie do solo e (2) a transpiragio
real através do sistema de raizes. No caso da umidade do solo nfo ser um fator limitante, a
soma dos dois fluxos € igual & demanda atmosférica, também chamada de

evapotranspiracdo potencial.

Existem varios métodos para separar a evapotranspiragio potencial em um fluxo de
evaporacdo e em um fluxo de transpiragdo. Nesta tese, foi adotado o método apresentado
por BELMANS et al. (1983), por ser um dos mais aceitos. Segundo BELMANS et al.

(1983), a transpiracdo potencial é calculada como:
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Tyl t) =BT (= By (8) (2.20)
onde

T, = transpiragdo potencial (m dia-1),

ET,,, = evapotranspiragéo potencial (m dia-1) e

E 5ot = evaporagdo potencial (m dia-1).

Para evitar que a evaporagio seja suficientemente grande de modo a causar uma

transpiragdo potencial negativa, o seguinte termo é adicionado:
Tpot (t) = max{0, Tpee (1)} (2.21)
onde

max{ }= maximo de { }

A quantidade E ,; € calculada, segundo BELMANS et al. (1983):

E ot () = ET,, (1) exp(-0.6 A (1)) (2.22)
onde

A ¢ = indice de area foliar (1).

O indice de area foliar ¢ calculado a partir da cobertura do solo, segundo BELMANS et al.
(1983):
2 3
Ae(t) = as,(t) + b(S, (1) + c(s,(1) (2.23)
onde
S, = cobertura do solo (1) e

a, b, ¢ = coeficientes de regressio (1).

A eq.(2.23) ¢ importante pelo fato de afetar a particdo da evapotranspiragdo na evaporagio
do solo e na transpiragdo das plantas. A equagdo varia para diferentes culturas. Agora, o

fluxo potencial através da superficie do solo pode ser calculado, como:

Q0(t) = Epog (1)~ (i, (1) = B (1) (2.24)
onde
i, = intensidade da precipitagdo (m dia-l)e

E;,, = interceptagéo foliar (m dia-1).
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O fluxo potencial através da superficie do solo € usado nas egs.(2.15a) a (2.16b), para

calcular o fluxo real, o que depende das propriedades atuais de transmiss@o de 4gua no solo.

2.2 COMPORTAMENTO DE PESTICIDAS NAO-VOLATEIS NO SOLO

Como foi mencionado na introducdo, outros processos de transporte na superficie do
solo além da infiltracdo, ndo serdo considerados nesta tese. Portanto, sempre trabalha-se
com a dose efetiva do pesticida aplicado. A dose efetiva € definida como a parte da dose
aplicada que ndo € removida da superficie do solo, por um outro processo de transporte do

que a infiltracdo de agua.

Além disto, o transporte de pesticidas na fase gasosa ndo € considerado, ou seja, este

trabalho ¢ limitado aos pesticidas ndo-volateis.

2.2.1 Transporte de pesticidas na fase liguida

O transporte de solutos em meios porosos é geralmente descrito como um processo de
convecgdo-dispersdo (NIELSEN & BIGGAR, 1962; BIGGAR & NIELSEN, 1967). Este
processo, compde-se de um fluxo convectivo e um fluxo dispersivo. O processo que causa

o fluxo dispersivo, é chamado de dispersio hidrodindmica.

A dispersdo hidrodindmica de um soluto é o resultado do movimento aleatério das
moléculas individuais na escala microscopica. Nesta escala, um meio poroso apresenta um
campo de fluxo de dgua altamente heterogéneo. Cada molécula tem uma velocidade
diferente, devido a esta heterogeneidade. Porém, o processo de difusdo molecular, devido
a0 movimento Browniano das moléculas, ocorre a0 mesmo tempo, significando que uma
molécula pode “visitar” tubos de fluxo na escala microscépica, com velocidades diferentes.
Devido ao fato de ser um processo aleatério, cada molécula acumula uma soma de
velocidades diferente, durante o seu tempo de percurso. Para um campo de velocidades

tridimensional, isto pode ser escrito do seguinte modo (DAGAN, 1989, p. 277):
k k k
x (1)) (x* (0) . VX(X (x)y" ()2 (T))

y()|=| y*(0)| +] Vy(xk(t),yk(r),zk('r)) dr (2.25)

Zk(t) Zk(O) ’ vz(xk('c),yk('c),zk (T))
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onde
Vs Vg U ™= velocidades nas diregdes X, y € z, respectivamente (m dia-1),

XX, yk , z¥ = coordenadas da molécula k, no tempo t (m) e

T =variavel de integracéo (dia).

A eq.(2.25) mostra que a trajetéria € diferente para cada molécula, mesmo com um campo

de velocidades estacionario, e macroscopicamente homogéneo.

Em volumes elementares de fluxo relativamente pequenos, supde-se que cada
molécula tem a chance de visitar todos os tubos de fluxo na escala microscopica. Neste
caso, pode-se descrever o processo de dispersdo hidrodindmica como se fosse um processo
de difusdo, s6 que com passos maiores de movimento aleatério. Observe que os passos nio
sdo correlacionados, porque uma molécula, teoricamente, visita todos os tubos de fluxo,
aleatoriamente. Do ponto de vista de processos estocasticos, isto corresponde a defini¢do de
um processo Wiener, ou seja, um processo “sem memoria” (KOVACS, 1996, p. 71).
Portanto, o processo convectivo-dispersivo pode ser definido como um processo Wiener,
acumulando-se os passos deterministicos do processo convectivo e também os passos

aleatdrios néo-correlacionados do processo dispersivo.

Enquanto o processo de dispersdo hidrodindmica de um conjunto de moléculas pode
ser considerado estocastico, um coeficiente macroscopico de difusio molecular é
geralmente definido, considerando-se a média do movimento aleatério de todas as
moléculas em um volume elementar representativo. Portanto, na escala macroscépica, o
processo de dispersdo hidrodindmica torna-se deterministico, ou seja, existe um Unico
coeficiente que caracteriza o processo de dispersdo em um certo volume elementar. O
resultado € a equacdo de convecgdo-dispersdo (TAYLOR, 1953). Desta maneira, o fluxo
massico de pesticida na fase liquida do solo, pode ser descrito como segue:

oc,
oz

J;y =qc, -6D (2.26)
com

D =D + D g (2.27)

onde

J; = fluxo de massa do pesticida na fase liquida (g m-2 dia-1),
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¢, = concentragdo residente na fase liquida (g m-3),
D = coeficiente de dispersdo hidrodindmica (m2 dia-1),
D ¢ = coeficiente de difusdo na fase liquida (m2 dia-1) e

Dy; = coeficiente de dispersdo na fase liquida (m2 dia-1).

O coeficiente de disperséo ¢ dado por:

D gis = Mvl (2.28)
onde

A= comprimento de dispersdo (m) e

v =q/6 = velocidade da 4gua nos poros (m dia-1).

O coeficiente de difuséo no solo € descrito por:

Dgir =¢Dy (2.29)
onde

G = fator de tortuosidade (1) e

D o= coeficiente de difusZo na agua (m?2 dia-1).

O fator de tortuosidade pode ser considerado uma fungio padrio da umidade
volumeétrica do solo, como descrito por LEISTRA (1978). Ao invés de usar a fun¢io de
LEISTRA (1978), foi adotado ¢ =~ 6, o que resulta em erros relativamente pequenos,
quando o solo estd muito seco. De qualquer forma, o processo de difusdo molecular é de
baixa importincia, quando comparado com o processo de dispersdo, especialmente para

pesticidas (BOESTEN & VAN DER LINDEN, 1991).

Para os processos de absor¢do e transforma¢do do soluto, adota-se a cinética de
primeira ordem. Para o processo de adsorgdo de pesticidas na fase sélida, supde-se
equilibrio termodindmico e isoterma do tipo Freundlich. Processos mais complicados, tal
como transformagdo com cinética de segunda ordem, ou adsor¢do sem equilibrio
termodindmico, ndo foram considerados, por dois motivos. Primeiro, para delimitar a
abrangéncia deste trabalho, e segundo, geralmente nio s3o disponiveis, na escala de campo,
dados para processos mais complicados. Observe também que o nivel de complexidade
adotado nesta tese, € igual ao nivel adotado por BOESTEN & VAN DER LINDEN (1991).

O modelo para descrever o transporte de pesticidas ,desenvolvido por estes autores, foi



20

adotado como modelo padrio por varias agéncias européias de meio ambiente (por exemplo

EMANS et al., 1992).

Com as suposigdes mencionadas acima, e um dominio continuo de solo na forma de
uma coluna vertical, a equagio de conservag@o de massa do soluto €:

oc ol
=__ L 2.30
a5 K (2.30)
onde

¢ = concentragio massica (g m-3) e

p = coeficiente cinético de transformacéo bioquimica e absorg¢io pelas raizes (dia~1).

A concentracio massica é:

c=06c, +pc, (2.31)
onde

¢ = concentragdo na fase solida (1) e

p = densidade aparente do solo (g m-3).

A adsorcdo de pesticida na fase sélida do solo € descrita pela isoterma de Freundlich.
Emprega-se a isoterma de Freundlich, na forma apresentada por BOESTEN & VAN DER
LINDEN (1991):

¢, 1

: J (2.32)

r,ref

Cs = momKomcr,rech

onde
m,,,, = fragdo massica de massa orgéanica do solo (1),
K, = coeficiente de distribuigio material organico / 4gua (m3 g-1),
Cr ref = valor de referéncia de ¢, (g m-3)e

N = expoente de Freundlich (1).

Observe que a introdugéo do parimetro ¢, . na eq.(2.32) elimina o problema de que o

produto m,, K. apresenta uma dimensdo e uma unidade que sZo fungdes de N.

Para condigdes de contorno e condigSes iniciais heterogéneas, a eq.(2.30) é

geralmente resolvida com um método numérico Euleriano, tal como o método de diferengas
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finitas ou o método de elementos finitos. Para as problemas unidimensionais, a versdo
explicita do método de diferencas finitas é o mais usado (VAN GENUCHTEN &
WIERENGA, 1974). Emprega-se este método, na forma apresentada por BOESTEN &
VAN DER LINDEN (1991):

. . (8 J
of ! =l + Atj[—cJ (2.33)
ot/
com
.
acJJ R
=) T T o K 2.34
{at i AZi pl ! ( )
(AR
i j i [\orlig TG |
Ji_%_qi—% (cr)i_% ‘“Di_%t A . J (2.35)
-/
.
- ) Al laly)
D;_y :(D*)J u ¥ 5 5 (2.36)
2 . ) (acs]j oy
i A iy 1‘%_
o j i, i
(D )i—% =h B qi—%‘+gi7%ei—%[}0 (2.37)
onde
(D"‘)_J % = coeficiente de dispersio hidrodinidmica (m2 dia-1) e
=72

DiJ g = coeficiente de dispersdo hidrodinidmica, corrigido para a dispersio artificial
A2

(m?2 dia-1).

Observe que, na eq.(2.34), diferencas finitas centralizadas sdo usadas, para evitar a
dispersdo numérica artificial. Porém, a formulagdo explicita na eq.(2.33) resulta em uma
dispersdo numérica artificial (VAN GENUCHTEN & WIERENGA, 1974). Por isso, o
coeficiente de dispersio, (D*):_%, € corrigido através da eq.(2.36). A eq.(2.36) foi
originalmente apresentada por BOESTEN(1986). Observe também que as variaveis
indicadas com ( )f_ iy sdo as médias aritméticas dos valores nos nds i-1 e i, no final do

passo no tempo j. Isto é possivel, porque sempre foi escolhido Z,_y = %(zi_1 +Z; )
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i = —_— .
Os wvalores de (cr), sdo calculados iterativamente, como sugerido por
1

BOESTEN(1986):

(Cr)f = = TR (2.38)
((e)])

j ]
B4 B} Wil
c"’r,rt-:f

BOESTEN (1986) também sugeriu os seguintes limites de estabilidade, para o passo

no tempo:

14 i
i

2 2 \p oc. /.
At} < mind (Az]) —i=1n (2.39)
2}\'i’qi]’
5]
R
Atd < mm{—,; i= l,n}. (2.40)
B

Durante periodos de infiltragdo, isto resulta em passos no tempo de mais ou menos 0.02 dias

(BOESTEN & VAN DER LINDEN, 1991).

2.2.2 Transformacdo bioquimica e absor¢do pelas raizes

A taxa especifica de transformacdo bioquimica de pesticida no solo, é descrita através

de uma equag@o diferencial, com cinética de primeira ordem:

[60) (2.41)
~ | T Hpio€ '

ot bio °

onde

Lpi, = coeficiente cinético de transformagio bioquimica (dia-1).

O coeficiente cinético de transformagio bioquimica real, ¢ calculado da seguinte maneira

(BOESTEN & VAN DER LINDEN, 1991):

Hpio =T fo £, Hrer (2.42)
onde

f1 = fator de correcéo para a temperatura (1),

fy = fator de corre¢fo para a umidade volumétrica (1),
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f, = fator de corregio para a profundidade (1) e

Ls = coeficiente cinético de transformacio em condi¢Ses de referéncia (dia'l).

O fator de corregio para a temperatura do solo € descrito por (BOESTEN & VAN
DER LINDEN, 1991):

fr= eXP[BT(T - Tref)] (2.43)
onde
Tt = temperatura de referéncia do solo (°C) e

B = parametro (°C-1).
A €q.(2.43) pode ser considerada uma aproximagio numérica da equacio de Arrhenius. A
temperatura de referéncia na literatura é geralmente considerada igual a 293.15 K ou 20 °C

(BOESTEN, 1986).

O fator de corre¢ao para a umidade volumétrica é descrito no modelo por (BOESTEN

& VAN DER LINDEN, 1991):
0 Be
fy =min I,(—J (2.44)
eref

8 s = umidade volumétrica de referéncia (1) e

onde

B = pardmetro (1).

A umidade volumétrica de referéncia é definida como a umidade que corresponde a um

potencial matricial de -1.0 m.

O fator de corregdo para a profundidade, pode ser diferente para cada camada no
modelo. Em geral, um valor igual a 1.0 é adotado para a camada agricultavel, enquanto que

abaixo desta camada admite-se que o seu valor diminua rapidamente.

O coeficiente cinético de transformacao, nas condigGes de referéncia, pode ser obtido
a partir da meia vida, através da equacio:
In(2)
Hrer = H

ref

(2.45)
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onde

H s = meia vida para determinadas condi¢des de referéncia (dia).

A taxa especifica de absorcdo de pesticida pelas raizes é descrita através da equacgéo
diferencial:
6c)
— | ==pgu.c (2.46)
[ ot - MabsCr

onde

K. = coeficiente cinético de absorgdo pelas raizes (dia-1).

Observe que a eq.(2.46) ¢ uma fungdo da concentragio residente na fase liquida, enquanto a
eq.(2.41) € uma funcdo da concentracdo massica. A absor¢do de pesticida pelas raizes é
descrita como um processo passivo, usando-se o conceito de um fator de concentragdo do

fluxo de transpiragdo (BOESTEN & VAN DER LINDEN, 1991):

Mabs = FooncS (2.47)
onde
f..nc = fator de concentracéo do fluxo de transpiragdo (1)

Somando-se as egs.(2.41) e (2.46), obtém-se para o coeficiente cinético de absorgdo e
transformacao:

Cl.'
H=Hpio T Habs ™~ (2.48)

Nesta forma, a eq.(2.48) pode ser substituida na eq.(2.34), para resolver a eq.(2.33).
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3. ABORDAGEM ESTOCASTICA

Em condi¢Ses de campo, os pardmetros fisicos, quimicos e bioldgicos, que

influenciam o transporte de dgua e solutos, s3o varidveis continuas no espaco tridimensional

e no tempo. O grau de variabilidade espacial ¢ diferente para cada pardmetro. A tabela 3.1

mostra uma ordenac@o do coeficiente de variabilidade espacial dos vérios pardmetros de

solo encontrados em campos experimentais de alguns hectares, segundo WILDING (1985).

Tabela 3.1 - Grau de variabilidade espacial dos varios parimetros de solo, encontrados
em campos experimentais de alguns hectares, adaptado de WILDING (1985).

grau de variabilidade espacial

pariametro

menor (coeficiente de variacdo < 15%)

médio (coeficiente de variagcdo 15%-35%)

maior (coeficiente de variagio > 35%)

cor do solo (matiz e valor)
pH do solo

espessura do horizonte A
teor de silte

teor de areia

teor de argila

capacidade de troca catidnica
saturacdo por bases

estrutura de solo

espessura do horizonte B

cor de solo (croma)

profundidade de lixiviagdo de carbonatos
teor de argila fina

teor matéria orgénica

teor de sais soluveis

condutividade hidraulica

umidade volumétrica

Devido & variabilidade espacial dos pardmetros de solo, notou-se no capitulo 1 a

necessidade da transformagdo de modelos de transporte operando na escala local, para

modelos operando na escala de campo. O conhecimento desta variabilidade é geralmente

limitado, o que torna uma anilise detalhada do transporte, em cada ponto do campo,
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impossivel. Porém, mesmo com um conjunto exaustivo de dados, uma analise detalhada
nem sempre € desejada. Mesmo admitindo-se que a lixiviagdo de pesticidas até o lencol
freatico possa ser considerada um processo local e relativamente rapido, a contaminacgio da
agua subterranea € geralmente considerada um processo regional que demora décadas, antes
de causar um impacto em pogos, reservatdrios e represas. Portanto, ao invés de calcular o
fluxo de massa em cada ponto do campo e em cada momento, supde-se que apenas oOs
primeiros dois momentos da distribuicdo da lixiviagdo, de uma certa area, e durante um
certo periodo, tém que ser determinados. O comprimento do periodo (por exemplo, 1 ano) e
o tamanho da area (por exemplo, 1 ha) geralmente serdo otimizados conforme os objetivos

do estudo.

Com esta suposicdo, ¢ possivel resolver o problema de transporte com um modelo
estocastico. Um modelo estocastico usa valores aleatérios como dados de entrada. Quando
estes valores variam no espaco, fala-se de um campo aleatério (PAPOULIS, 1965). Neste
caso, os valores podem ser caracterizados pelas suas fun¢des de densidade de probabilidade
em cada ponto da drea de estudo, e pela matriz de covariincia entre estes pontos. Um
modelo estocastico leva estas probabilidades em conta, na hora de formular a resposta.
Conseqiientemente, a reposta do modelo é probabilistica, ou seja, ela apresenta a forma de

uma fungéo de densidade de probabilidade.

Na literatura, existem vérias abordagens para simular a lixiviacio de um soluto em

um solo ndo-saturado. Trés abordagens diferentes serdo apresentadas em seguida.

3.1 MODELOS ESTOCASTICOS CONTINUOS

Modelos estocasticos continuos tentam levar em conta a estrutura detalhada do
volume onde ocorre o transporte e a sua contribuicio no movimento da dgua e do soluto.
Na maioria dos modelos estocésticos de transporte, a abordagem geral baseia-se na
descrig@o da trajetoria aleatdria de uma particula de soluto, movendo-se através de um meio
n-dimensional com uma velocidade de campo aleatéria (n pode ser igual a 1, 2 ou 3). O
campo de velocidade u(x, y, z) € um processo estocastico, geralmente estacionario no
espago e no tempo, que ndo depende da concentrag¢io do soluto, mas apenas da posicio (x,
¥, z). A velocidade em escala de campo ¢ dividido em trés componentes: (1) a velocidade

média na escala de campo, (2) a flutuagio da velocidade na escala de campo, € (3) um
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processo Gaussiano que resume a influéncia de flutuagdes na escala microscopica. A
trajetoria (x(t), y(t), z(t)) de uma particula que comeca em (x(0), y(0), z(0)) é uma realizacdo
destes trés processos. Este problema ¢ geralmente muito dificil de ser resolvido, porque as
velocidades dependem da trajetdria (x(t), y(t), z(t)). Portanto, (x(t), y(t), z(t)) sdo
freqiientemente substituidos por aproximacdes de ordens diferentes. DAGAN (1984, 1987)
usou uma aproximag¢do de primeira ordem substituindo (x(t), y(t), z(t)) pelos seus valores
esperados. Com esta aproximagZo, DAGAN (1984, 1987) e outros mostraram que é
possivel descrever o transporte de soluto em meios porosos saturados com um modelo

estocastico continuo.

Um resultado tedrico importante dos varios modelos estocéasticos continuos
apresentados na literatura (i.e. DAGAN, 1984; ROTH, 1989) é que eles mostram a mesma
dependéncia do coeficiente de dispersio no tempo. Para tempos de percurso muito
pequenos, o coeficiente de dispersio aumenta linearmente com o tempo, € o processo é
entdo convectivo-estocastico, enquanto que para tempos de percurso muito grandes ele se
aproxima um valor constante, e 0 processo entdo se torna convectivo-dispersivo, conforme
serd apresentado na proxima secfo. Isto corresponde ao que acontece na realidade, se o
meio puder ser considerado homogéneo acima da escala de campo (ou seja, corresponde &

situagdo em que qualquer tendéncia regional no valor médio da velocidade foi removida).

A partir do que foi descrito segue, como consequéncia, que a aplicagio da abordagem
continua requer conhecimento da estrutura covariante dos campos de pardmetros que
determinam o transporte. Como a velocidade da 4gua depende do contetido de agua no solo,
medidas simultineas locais da condutividade hidraulica e do potencial matricial devem ser
geradas, numa ampla faixa de umidade, com resolugéo espacial suficiente para analisar esta
estrutura. Raramente, consegue-se obter dados de experimentos de campo em tais
condigdes. Por esta razdo, a tarefa de desenvolver uma descricdo estocastica continua do

transporte de 4gua e soluto no solo nio-saturado, permanece como um grande desafio.

3.2 MODELOS DE FUNCAO-TRANSFERENCIA

Se o unico fator do processo de transporte a ser caracterizado, for a vazdo de saida do
volume de referéncia para o transporte (i.e. uma coluna de solo), entio uma funcdo-

transferéncia podera ser usada como uma alternativa para descrever o sistema através de um
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modelo de processo interno. As fungdes-transferéncia sdo usadas para modelar sistemas
complexos de uma maneira simples, caracterizando-se o fluxo de saida como uma funcéo do
fluxo de entrada. Para sistemas lineares, a transformacio de um sinal de entrada arbitrario
num sinal de saida, ¢ feita através da convolucéo da funcéo resposta de impulso do sistema.
A fungdo resposta de impulso define a resposta do sistema a um pulso delta de Dirac de

entrada (HIMMELBLAU, 1970).

No caso especial de um soluto conservativo (nfo volatil, n3o reativo e ndo sorvente),
0s Gnicos modos de entrada e de saida do volume referéncia de transporte sio através das
superficies externas. No caso do volume de transporte consistir de uma coluna de solo
vertical, com superficies de entrada e de saida em z = 0 e z = z, e a vazdio de 4gua for
estaciondria, a funcdo-transferéncia pode ser considerada como uma distribuigdo do tempo
de percurso ou da distdncia de percurso, resultando de uma aplicagdo na superficie (z = 0)
do solo de um pulso de soluto na forma de uma funcdo delta de Dirac 8(t). Nestas
condig¢des, o fluxo de concentragio pode ser calculada através da convolucio da condicdo de

contorno com a fung¢&o transferéncia (JURY, 1982), ou seja:

Cf(Z,t)=jt-Cf(0,t0) ff(Z,t—tQ)dT (31)
0

onde
c¢¢ = fluxo de concentraggo (g m-3),
f¢ = fungdo-transferéncia do tempo de percurso (dia-1) e

ty = tempo de aplicagéo do soluto (dia).

Observe que a concentragdo do fluxo de soluto é definida como a razio da vazio massica do
soluto e da vazdo da 4gua. O fluxo de concentragdo é um conceito importante, porque a

lixiviagdo para uma certa profundidade z, é definida como:

L(z,t) = }q(z,r) cf(z,r) dr (3.2)
0
onde
L = lixiviagdo (g m-2) e

q = fluxo volumétrico da fase liquida no solo (m dia-1).

Além do fluxo de concentragdo, podemos definir a concentragio residente do soluto, o que é

a massa do soluto por volume. Observe que as concentraces usadas nos modelos
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deterministicos do capitulo 2, sempre foram concentragdes residentes. Sob as mesmas
condi¢des, pode-se usar a funcfo-transferéncia da distdncia de percurso, para calcular a

concentragdo residente, como segue:

CI(Z,t) = Tcr(z_cso) fr(gt) dg (3.3)
0

onde
¢, = concentrago residente (g m-3) e

f, = funcdo-transferéncia de distancia de percurso (m-1).

Dependendo das suposi¢des formuladas para o modelo do processo, solugdes
diferentes para as distribuigdes do tempo de percurso, ou da distincia de percurso, podem
ser obtidas. Para definir o modelo do processo em termos da sua distribuigdio do tempo de

percurso, JURY (1982) usou a seguinte hipdtese:

“Para um volume referéncia de transporte que possui propriedades médias
homogéneas ao longo do seu comprimento, a probabilidade de que uma
molécula de soluto adicionada em t = 0 na entrada z = 0 atinja a profundidade z
num tempo T menor ou igual a t, ¢ a mesma que a probabilidade de ela atingir
uma profundidade Z no tempo t menor ou igual a tZ/z” (JURY, 1982 apud
JURY & ROTH, 1990, p. 40).

Esta afirmagdo de probabilidade para os tempos de percurso, corresponde fisicamente a um
volume referéncia de transporte, onde as moléculas mais rapidas e mais lentas do soluto se
movem de maneira a ficarem isoladas dos seus vizinhos, como se estivessem dentro de

tubos de fluxo que nZo podem comunicar-se entre si.

Um modelo que obedece esta suposi¢do é o modelo convectivo-estocastico lognormal
que foi proposto primeiramente por JURY (1982) para solutos conservativos. Este modelo
usa uma distribuigéo lognormal, para o tempo de percurso, com coeficientes ,(z) e c,(z)
que ndo dependem da distincia de percurso, mas sdo definidos para uma distancia de
referéncia z = Z. Da mesma forma, pode-se definir uma distribuicdo lognormal para a

distancia de percurso (JURY & ROTH, 1990, p. 56).
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No modelo convectivo-dispersivo, apresentado no capitulo 2, a mistura lateral de
soluto entre regides de fluxos de adgua diferentes, ocorre em um periodo mais curto do que o
tempo que o soluto leva para mover-se da entrada até a saida de um volume referéncia de
transporte (TAYLOR, 1953). Portanto, o modelo convectivo-dispersivo ¢ diametricamente
oposto a hipdtese de JURY (1982), onde as moléculas mais rédpidas e mais lentas do soluto

se movem de uma maneira isoladas em relacfo aos seus vizinhos.

A fungdo-transferéncia do tempo de percurso, pode também ser derivada para um
processo convectivo-dispersivo, conforme sera feito, em seguida. Para o escoamento de
agua no estado estaciondrio, através de um meio com um conteido de 4gua uniforme,
PARKER & VAN GENUCHTEN (1984) mostraram que a equagdo de convecgdo-dispersio

também pode ser expressa em termos da concentragdo do fluxo, ou seja:

dcg ¢y  Bog
% "D Vo (3.4)
com
D =Alv| (3.5)
. 1
V=7 (3.6)
onde

0 = teor de umidade do solo (1),
v = velocidade da 4gua nos poros (m dia-1),
D = coeficiente de dispersdo hidrodindmica (m2 dia-1) e

A = comprimento de dispersdo (m).

Observe que na eq.(3.5) a difusdo molecular é considerada desprezivel. A partir da eq.(3.4),
a func@o-transferéncia do tempo de percurso, para um processo convectivo-dispersivo, pode
ser derivada, usando-se a transformada de Laplace (JURY & ROTH, 1990, p. 31) e as

seguintes condigdes iniciais e de contorno:

cs(2,0)=0 (3.72)
ce(0,1) = %6{‘[) (3.7b)
celoo,t) =0 (3.7¢)

onde

8(t) = funcdo delta de Dirac.
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Da mesma maneira, a funcéo-transferéncia da distancia de percurso, para um processo

convectivo-dispersivo, pode ser derivada, usando-se as seguintes condi¢Oes iniciais e de

contorno:
c,(z0)=0 (3.82)
cr(O,t)=—0 (z) ,ze(—OO,OO>
9 5 (0 ) (3.8b)
c.(0,f) m
ve,(0,t) - D P =?06(z) ,ze(—oo,O]
de,(o0t)
T—O (3.8¢c)

Observe que para um processo convectivo-dispersivo, a condigido de contorno para z = 0 é

diferente para um perfil infinito, z (—oo,oo), e um perfil semi-infinito, z (—00,0]. A

condi¢@o para um perfil semi-infinito é geralmente preferida, quando o soluto ¢ aplicado na

superficie do perfil de solo.

A tabela 3.2 mostra as func¢Ses-transferéncia, e os seus momentos, para o modelo
convectivo-estocastico lognormal e o modelo convectivo-dispersivo. Os momentos sio
facilmente derivados, relacionando-se o n-ésimo momento a n-ésima derivada da
transformada de Laplace da sua fungdo transferéncia (JURY & ROTH, 1990, p. 34). A
média e a varidncia podem ser usadas para analisar as diferencas entre o modelo convectivo-
estocastico lognormal e o modelo convectivo-dispersivo. Comparando-se as egs.(3.11) e
(3.14), nota-se uma diferenca real na maneira em que o soluto se move segundo os dois
modelos. O modelo convectivo-dispersivo prevé que o fluxo de dispersdo deveria ser
proporcional a primeira poténcia da distdncia, enquanto que os modelos baseados na
hipétese de JURY (1982), prevéem que os tempos de percurso do soluto dispersam-se a um
fluxo proporcional ao quadrado da distdncia a partir da entrada. Se fosse necessario que
testar 0 modelo convectivo-dispersivo num sistema que comporta-se segundo a hipétese de
JURY (1982), ele poderia ser manipulado para concordar com a distribuicdo do tempo de
percurso em alguma profundidade, mas pareceria como se o seu coeficiente de dispersdo D
aumentasse linearmente com a distdncia, a partir da fonte de entrada do soluto. Este
fenémeno, que tem sido freqiientemente observado em solos no campo (BUTTERS &
JURY, 1989) e em colunas de solo de laboratério (KHAN & JURY, 1990), é as vezes
chamado de “efeito de escala de dispersdo” (FRIED, 1975).
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Tabela 3.2 - As func¢des-transferéncia, e os seus momentos, para o modelo convectivo-
estocastico lognormal e o modelo convectivo-dispersivo (JURY & ROTH, 1990); Z =

profundidade de referéncia (m); T = tempo de referéncia (dia); ut(z),

c.(z) =

coeficientes da distribui¢io lognormal (1) para a profundidade z.

modelo convectivo-estocastico lognormal |

modelo convectivo-dispersivo

tempo de percurso

ex{_ ! [ln(tZ/ z)(;)ut(z)}z} r g
¢ z (z—vt)
filz.0)- V2n o (2)t dsls V4nDt? e |
(3.9) (3.12)
E{t(z)} = %E{t(z)} (3.10) E{t(2)} =% {(2)} :% (3.13)
2
Var{t(z)}z(%} Var{t(2)) G| Varlt (z)}—%Var{t(Z)} =% (3.14)
distincia de percurso, perfil infinito
oAt nta]
Ot z—v
f (Z, t) = J fr (Zs t) = 1 ex%_ ( t) J
T mo.t(z) 7 V4nDt 4Dt
(3.15) (3.18)
{0} = E(T) I8 Blaf)} =D} = vt (3.19)
3
Var{z(t)} = ( j Var{z(T)} GIAD|  Var{z1)}= TVar{z(T)} =2Dt  (3.20)
distincia de percurso, perfil semi-infinito
(z—v1)? |
Llzt)= \/— exp[ ) J
v rvz-l F Z+ vt 7
~20 % 5N o)
idem ao perfil infini (221)
€m ao pe ninito E{Z(t)}zw'i'% 3 ’;\i;/ﬁg >> 1
(3.22)
2
Var{z(t)} ~ 2Dt — 3[%) : QIJ/JB; >>
(3.23)

SIMMONS (1982) propds chamar qualquer processo que obedega a eq.(3.11) de

processo convectivo-estocdstico, € aquele que obedeca a eq.(3.14) de processo convectivo-

dispersivo.
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Foi mostrado que os processos convectivo-dispersivo e convectivo-estocastico
representam situagdes extremas em termos da dispersio do soluto. Além disto, eles
representam situagdes extremas em termos da correlagdo entre os tempos de percurso nas
camadas de solo (JURY & ROTH, 1990, p. 93). Por exemplo, em um solo com n camadas
idénticas até a profundidade z=n Az, pode-se escrever, para um processo convectivo-
estocastico, segundo as eqs.(3.10) e (3.11):

E{t(z)}=éE{At} =n E{At} =i_=ZnE{Ati} (3.24)

i=1

2 i=n j=n
Var{t(z)) =[§J Var{At) = n? Var{At) = z EI\/Var{Ati}Var{At il (3.25)
onde

t(z)= tempo de percurso para a profundidade z (dia).

Segundo a eq.(A.10), isto implica que pjAt;,At;;=1. Portanto, os tempos de percurso em
gu q p i» AL p

um processo convectivo-estocastico estdo perfeitamente correlacionados.

Para um processo convectivo-estocéstico, na mesma situago, pode-se escrever,

segundo as eqgs.(3.13) e (3.14):

E{t(z)} =é}3{m} =n E{At} = :ZI;E{Ati} (3.26)
&
Var{t(z)} =éVar{At} =n Var{At} = i_??Var{Ati}. (3.27)

Segundo a eq.(A.10), isto implica que p{Ati , At j} =(0. Portanto, os tempos de percurso em

um processo convectivo-dispersivo nio estdo correlacionados. Observe que isto ja foi
constatado no capitulo 2, onde um processo convectivo-dispersivo foi descrito como um

processo estocastico tipo Wiener, ou seja, “sem memoria”.

Quando o contetdo de 4gua quase nio se altera ao mudar-se o fluxo de 4gua para um
novo valor constante entre z = 0 e z = z, a saida do soluto para qualquer vazdo de agua
parecera exatamente igual quando representada graficamente em funcdo da drenagem

cumulativa. Ou seja, se 0 escoamento de agua for constante entre z =0 ¢ z = z, 0 pardmetro
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tempo, t, na eq.(3.1) também pode ser substituido pela drenagem cumulativa (ou infiltracdo
cumulativa), I(t), definida como:

109 = | q(t)dt. (3.28)
0

Com esta substitui¢do, e empregando-se o modelo convectivo-estocastico lognormal para a
distribuigdo do tempo de percurso, a eq.(3.1) foi estendida por JURY et al. (1990), para
descrever o transporte de soluto sob varias condigBes, incluindo adsorcdo linear,

transformacgéo e escoamento transiente de agua.

Na abordagem de JURY et al. (1990), a drenagem cumulativa é definida na escala do
“pedon”. Este “pedon” é usado como “pedon” de referéncia para um dado “pedotop”. Em
outras palavras, a drenagem cumulativa ¢ considerada um processo deterministico (veja o
capitulo 2). A média e a varidncia do tempo de percurso do soluto, na escala de “pedotop”,
sdo consideradas fungGes dependentes da drenagem cumulativa do “pedon” de referéncia.
Esta dependéncia pode ser determinada, quando a drenagem cumulativa, o tempo de
percurso médio, e a varidncia do tempo de percurso do soluto, sio medidas
simultaneamente. Por exemplo, BUTTERS & JURY (1989) usaram um lisimetro para
medir a drenagem e extratores de solugdo de solo para medir a dispersdo do tracador

Brometo em um campo de alguns hectares.

A suposi¢do de que o conteido de dgua quase nio se altera ao mudar-se o fluxo de
agua para um novo valor constante, também implica que a variancia no tempo de percurso
neste modelo néo depende do fluxo de 4gua e/ou da umidade do solo. Estas suposicdes sdo
apenas razoaveis para solos nao-expansivos, de textura grossa, e sem fluxo de 4gua em
macroporos (WIERENGA, 1977; KHAN, 1988). Além disto, o modelo de JURY et al.
(1990) entra em dificuldades quando a ascensdo capilar nio é mais desprezivel, o que

poderia resultar em valores para I(t) muito baixos, zero, ou mesmo negativos.

3.3 MODELOS DE COLUNAS INDEPENDENTES

As abordagens apresentadas nas secdes 3.1 e 3.2 sdo, de certa forma, abordagens
opostas. Os modelos estocasticos continuos tentam levar em conta a estrutura detalhada do
volume de transporte e a sua contribuigdo no movimento da 4gua e do soluto. Por outro

lado, os modelos convectivo-estocasticos consideram o sistema como uma “caixa preta”,
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com a vazdo de saida do volume referéncia de transporte como o tnico fator do processo de
transporte a ser caracterizado. Comparando-se as duas abordagens, pode-se argumentar que
a primeira abordagem ¢ complicada demais do ponto de vista pratico, enquanto a segunda
abordagem € simples demais do ponto de vista tedrico. Admite-se, neste trabalho, que a
terceira abordagem, a ser apresentada nesta se¢do, congrega um compromisso atraente tanto

do ponto de vista tedrico como do ponto de vista pratico.

Na terceira abordagem, o processo de transporte no solo em uma escala de campo é
modelado, usando-se uma teoria de processo local, tal como uma solugio de uma equagio
diferencial, para representar 0 movimento de dgua e soluto em um dado tubo de fluxo. Cada
tubo € isolado dos tubos adjacentes no campo (ou seja, ndo hé troca de soluto). A
concentragdo do soluto no tubo de fluxo é geralmente expressa unidimensionalmente como
uma fung¢do de profundidade e tempo, de forma que os tubos sejam tratados como colunas
de solo paralelas. A concentragdo média do soluto, na escala de campo, é gerada
assumindo-se que os pardmetros do modelo local sejam varidveis aleatdrias, descritos por

distribui¢Ges de probabilidade.

DAGAN & BRESLER (1979) foram os primeiros a introduzir o conceito de colunas
independentes. Um estudo mais recente por PROTOPAS & BRAS (1991), indica que a
suposi¢o de escoamento essencialmente vertical num solo heterogéneo, pode ser aplicavel
para muitas situagdes de campo. Além do mais, esta suposicdo é também sustentada por
estudos de campo (BUTTERS & JURY, 1989; ELLSWORTH et al., 1991) e simulagdes
(RUSSO, 1991).

A aplicagdo deste conceito para fendmenos de transporte em solos é razoavel,
considerando-se o fato de que as distancias de percurso verticais sdo geralmente pequenas
(da ordem de 100 a 10! m), quando comparadas com a largura e o comprimento de um
“pedotop” (102 m, ou mais). Para estas distncias de percurso verticais, a distAncia maxima
de mistura lateral, devido a um processo convectivo-dispersivo, é relativamente pequena, da
ordem de 100 m (RUSSO, 1991). Portanto, um corpo de solo tridimensional pode ser
representado por um conjunto de colunas verticais, onde as colunas apresentam uma largura
maior do que a distdncia maxima de mistura lateral. Mesmo assim, a representagdo do solo
como um conjunto de colunas independentes ainda apresenta algumas dificuldades teéricas.

As trés dificuldades mais importantes serdo apresentadas a seguir.
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A primeira dificuldade esta relacionada com a suposi¢do de que os fluxos sdo
independentes e essencialmente verticais. Isto nem sempre é valido, quando existe uma
grande variacdo nas propriedades hidraulicas, ao longo do perfil (RUSSO, 1991). A
solucdo, neste caso, é aumentar a largura das colunas, até o fluxo lateral entre as colunas
torna-se desprezivel. Isto significa que a densidade do fluxo de massa em cada coluna deve
ser a mesma, na media, quando um soluto ¢ aplicado igualmente na superficie do solo.
WARD et al. (1995) usaram este critério para determinar a largura dos tubos de fluxo
verticais, observados em um campo experimental. Porém, quanto mais larga a coluna,
menor a probabilidade de encontrar um processo convectivo-dispersivo unidimensional

dentro da coluna.

Para descrever o transporte em colunas de solo que nfo apresentam um processo
convectivo-dispersivo unidimensional, surgiram recentemente os modelos deterministicos
do tipo “multi-regido” (WILSON et al., 1992; HUTSON & WAGENET, 1995). Estes
modelos dividem uma coluna de solo em varias regides com propriedades hidrodindmicas
diferentes. Acredita-se que a aplicagdo de modelos do tipo multi-regifio a um conjunto de
colunas paralelas, € um dos caminhos mais promissoras para o futuro. Infelizmente, uma
apresentagdo deste tipo de modelo ndo cabe dentro dos objetivos desta tese. Portanto,
supde-se que o transporte local possa ser adequadamente descrito pelos modelos

deterministicos, apresentados no capitulo 2.

A segunda dificuldade tedrica, estd relacionada com a condi¢io de contorno na
superficie do solo. Para terrenos planos, a 4gua que no infiltra no solo fica na superficie,
formando-se uma camada de 4gua. Neste caso, a suposi¢io de um conjunto de colunas sem
interag@o € razodvel. Porém, para um terreno com declive, esta suposicdo torna-se menos
valida, porque o excesso de agua de 4reas de baixa infiltragdo pode escorrer para areas de
alta infiltragdo. Para incluir este processo de redistribuigio de 4gua na superficie do solo,
SMITH & HEBBERT (1979) introduziram o conceito de “runon”, ou seja, 0 escoamento
superficial que entra em uma determinada 4rea de infiltracio. Este conceito foi usado, por
exemplo, no modelo hidrolégico conhecido SHE (Systéme Hydrologique Européen) de
ABBOTT et al. (1986).
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O processo de redistribuicdo de agua na superficie do solo torna-se mais complicado
ainda, quando o declive nfo é uniforme, mas cdncavo ou convexo. Cada declive cdncavo
ou convexo, em combinagdo com a heterogeneidade do solo, causa a convergéncia ou a
divergéncia do fluxo de agua no solo. Existem ainda dificuldades na simulagdo deste
processo (KUTILEK & NIELSEN, p- 331). Nesta tese supde-se que o escoamento

superficial do tipo “runon” é desprezivel.

A terceira dificuldade ¢ a descrigdo das propriedades hidrodindmicas do solo, para
cada coluna. Geralmente, apenas a condutividade hidraulica saturada é considerada como
uma variavel aleatéria dentro do conjunto de colunas de solo, enquanto as curvas de
retengdo de agua e condutividade hidraulica ndo-saturada sdo consideradas constantes. Na
realidade, estas curvas também séo variaveis aleatdrias e isto influencia o fluxo de 4gua e
solutos no solo. Porém, a medig¢do da variacdo espacial destas curvas, para uma area
extensa de estudo, € geralmente dificil. A situagdio torna-se mais complicada ainda,
considerando-se que o impacto de gotas de chuva, e outras influéncias climatoldgicas,
podem resultar na formagdo de uma crosta na superficie do solo, com propriedades

hidrodindmicas diferentes das propriedades do resto do perfil.

Nesta tese, apenas a condutividade saturada e a umidade volumétrica saturada sdo
consideradas varidveis aleatdrias. Os outros pardmetros hidraulicos do solo sio
considerados deterministicos. Isto significa que as curvas de retencio de agua e de
condutividade hidraulica nio-saturada sio escalonadas, conforme os valores locais para a
umidade volumétrica saturada ¢ a condutividade hidraulica saturada, respectivamente. A

formagdo de uma crosta na superficie do solo néo é considerada.

O problema de transporte de 4gua e soluto para um conjunto de colunas paralelas de
solo, pode ser resolvido com varios métodos. Os dois métodos mais usados, serdo

apresentados a seguir.

3.3.1 Modelos convectivo-estocdsticos

Quando a dispersdo hidrodindmica dentro de uma coluna ¢ considerada desprezivel,
ou aproximada por um processo convectivo-estocéstico local, o transporte de soluto em um

conjunto de colunas de solo independentes, pode ser descrito como um processo estocéstico-
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dispersivo. Isto é conhecido como a abordagem convectiva-estocastica (SIMMONS, 1982).
Quando os pardmetros aleatérias sio extraidos da mesma fun¢io de densidade de
probabilidade, um modelo de fungdo transferéncia pode ser usado para calcular o transporte
no conjunto de colunas (JURY & SCOTTER, 1994). Portanto, matematicamente, a
abordagem convectiva-estocastica é uma generalizacio da abordagem baseada na fung¢io

transferéncia, apresentada na segdo 3.2.

Na abordagem convectiva-estocéstica, cada coluna de solo independente apresenta
uma velocidade de percurso unidimensional diferente. Este conjunto de velocidades é
geralmente definido através de uma tnica fungio de densidade de probabilidade. A massa
de soluto € conceitualmente dividida em parcelas. Cada parcela € transportada em uma
coluna de solo diferente e, portanto, estd sujeita a uma velocidade diferente. Esta
velocidade de percurso pode ser definida de duas maneiras, segundo SIMMONS (1986).
Dentro do conceito Euleriano, a velocidade de uma parcela k, observada por um observador

imdvel, é definida como:

dt*(s)

-1
uf(s)= (TJ (3.29)
onde

tk = tempo de percurso da parcela k (dia).

Dentro do conceito Lagrangeano, a velocidade de uma parcela k, observada por um

observador mével, é definida como:

(3.30)
onde

zF = posigdo da parcela k (m).

Observe que, por definigio, uf(sk(t)) = ulz‘(t) e ulz‘(tk(s)) = ul‘(s). No caso em
que a velocidade € uma varidvel aleatéria, pode-se definir duas velocidades médias

diferentes (JURY & ROTH, 1989, p. 57). As velocidades médias Euleriana e Lagrangeana

sdo definidas como:
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-1

dE{t(s)}

T5(9) = - (3.31)
[~
k
k(1) :%ﬂ}, (3.32)

respectivamente. Observe que para a velocidade média, nfio necessariamente ﬁt‘ (sk(t)) é

igual 2 U5 (t), ou T¥ (tk(s)) ¢ igual a T} (s).

Quando a densidade do fluxo de 4gua dentro de cada coluna de solo é uniforme e
estacionaria, uma solugéo analitica ou semi-analitica é geralmente possivel, baseada na
fung@io de densidade de probabilidade da velocidade de percurso. As primeiras solugdes
analiticas da abordagem convectiva-estocastica foram publicadas por DAGAN &
BRESLER (1979), BRESLER & DAGAN (1979), DAGAN & BRESLER (1983) e
BRESLER & DAGAN (1983ab). SIMMONS et al. (1995) apresentaram uma revisdo das

vérias linhas de pesquisa, em relacdo a abordagem convectiva-estocastica.

A limitagZo principal dos modelos analiticos e semi-analiticos é a suposi¢do de um
fluxo de 4gua estacionario e uniforme. No caso dos pesticidas biodegradaveis, a massa
residual que atinge o lengol fréatico, depende da velocidade de percurso em cada horizonte e
da taxa de transformag@o bioquimica em cada horizonte do perfil do solo. Portanto, para
estimar a massa residual do pesticida, ¢ necessério simular a profundidade do pesticida no
solo, em fungdo do tempo. Devido & variagdo no tempo da velocidade de percurso em solos
no campo, o uso de um modelo estaciondrio introduz um erro na estimativa para a distincia
de percurso do pesticida. Este erro, por sua vez, pode introduzir um erro grande na massa
residual do pesticida. Portanto, do ponto de visto prético, a abordagem semi-analitica ndo

apresenta uma opg¢do viavel, para a simulag@o da lixiviagdo de pesticidas.

3.3.2 Simulacoes Monte Carlo

O método Monte Carlo pode ser usado para a solugéo do problema de transporte para
um conjunto de colunas de solo independentes, tanto para condigdes estacionarias, quanto
para condi¢Ges n#o-estaciondrias. O uso do método Monte Carlo nas ciéncias ambientais,

foi introduzido por FREEZE (1975). O trabalho envolve geracdes seqiienciais de
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parametros de entrada de um modelo deterministico e solu¢bes deterministicas subsequentes
da equacdo do modelo para cada realizacdo dos pardmetros de entrada. Como cada solugio
€ uma resposta igualmente provével do sistema, a fun¢do de densidade de probabilidade dos

dados de saida reflete as propriedades estocésticas da previsio do modelo.

Quando o método Monte Carlo é aplicado a um conjunto de colunas de solo
independentes com muiltiplos pardmetros aleatdrios correlacionados, devem ser adotados os
seguintes passos:

1. geragéio de um valor aleatério com uma distribuigdo uniforme entre 0.0 e 1.0, para cada
pardmetro aleatério de um modelo deterministico de transporte (PRESS et al., 1994, p.
266),

2. transformagdo dos valores aleatérios uniformes em valores aleatérios Gaussianos,
utilizando-se o método de Box-Muller (PRESS et al., 1994, p. 279),

3. incorporacdo das correlagdes entre os valores aleatérios transformados no passo anterior
(LAW & KELTON, 1991, p. 504),

4. transformagdo dos valores aleatérios com a distribuicio normal padrio em valores
aleatorios com as distribuigGes apropriadas (LAW & KELTON, 1991, p. 465),

5. simulagio do transporte de 4gua e soluto com o modelo deterministico, usando-se os
valores amostrados dos pardmetros aleat6rios (veja os capitulos 4 e 5), e

6. determinagdo dos primeiros dois momentos da distribuicdo espacial da lixiviacdo (veja

o apéndice A).

Uma vez que a interagdo entre as colunas é considerada desprezivel, cada solugéo do
modelo (passo 5) € uma resposta independente e igualmente provéavel do sistema. Para 7
amostras estatisticamente idénticas e independentes, a média e a variancia de amostragem
podem ser estimadas através das egs.(A.17) e (A.18). Portanto, pode-se usar estas duas

equagdes para calcular a média e a varidncia da distribuicdo espacial da lixiviacdo, no passo
6.

O problema principal do método Monte Carlo é o grande esforco computacional
envolvido na geragéo da distribuigfio dos pardmetros de saida. Porém, existem duas técnicas
para tornar o método Monte Carlo mais atraente:

® amostragem eficiente de valores aleatdrios e
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e aplicacdo de técnicas numéricas muito répidas, para simular o transporte local.

Para uma amostragem eficiente de valores aleatérios, a técnica de “amostragem Latin
Hypercube”, daqui em diante chamada de “ALH”, é uma boa op¢do. Esta técnica usa uma
amostragem estratificada dos varios pardmetros aleatérios, baseada em uma divisio do
alcance de cada pardmetro em 7 intervalos com probabilidade igual. A amostragem de um
valor em cada intervalo, resulta em » amostras para cada parimetro. As amostras do
primeiro pardmetro s3o combinadas randdmicamente com as amostras do segundo
pardmetro. Em seguida, estas combinagdes sdo combinadas randdmicamente de novo, com
as amostras do terceiro pardmetro, etc. O resultado final € uma colegéo de n combinagGes
de m pardmetros. Esta cole¢do é a “amostra Latin Hypercube” (MCKAY et al., 1979;
IMAN & CONOVER, 1980).

Usando-se certas restrigdes durante a combinagéo das amostras individuais, é possivel
incorporar correlagGes e também evitar correlages ilegitimas causadas pela ALH (IMAN &
CONNOVER, 1982). Usando-se a ALH, o valor para n pode ser pequeno; n > m 4/3 é
suficiente, em geral IMAN & HELTON, 1985). Foi provado por STEIN (1987), que o uso
da ALH resulta em estimativas eficientes de vérias caracteristicas estatisticas (i.e. a média e
a varidncia) da distribui¢io dos pardmetros de saida. Recentemente, apareceram pacotes de
software no mercado que fazem a ALH, tal como UNCSAM (i.e. “UNCertainty analysis by
Monte Carlo SAMpling techniques™) de JANSSEN et al. (1994).

AMOOZEGAR-FARD et al. (1982) combinaram o método Monte Carlo com uma
solug@o analitica para a equago de conveccao-dispersdo, para obter varias distribuicdes de
concentragdo do soluto, quando afetadas por variabilidades na velocidade da agua dentro
dos poros e no coeficiente de dispersdo. Porém, o uso de uma solugdo analitica somente
permite um fluxo de 4gua uniforme e estacionario. Para condi¢Ges ndo-estacionarias e/ou
ndo uniformes, precisa-se usar solugdes numéricas para o modelo local de transporte de

agua e solutos.

Mesmo com uma amostragem estratificada, 0 método Monte Carlo torna-se pouco
eficiente quando o transporte ¢ calculado com um modelo numérico convencional, tal como
os modelos numéricos apresentados no capitulo 2. Viarios modelos numéricos rapidos

foram apresentados na literatura, a maioria baseado em certas simplificacdes do processo de
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transporte (ADDISCOTT, 1977; NICOLLS et al., 1982; HUTSON & WAGENET, 1993).
Nestes modelos, o transporte de agua e solutos apenas depende de considerag&es de balanco
de massa e algumas suposi¢des empiricas. Uma das suposigSes empiricas mais comuns, por
exemplo, € que o processo de drenagem dentro do perfil de solo termina dentro de um dia
(HUTSON & WAGENET, 1993). Este tipo de solugio é geralmente considerado menos
confiavel do que uma solugio numérica convencional (ADDISCOTT & WAGENET, 1985).
Além disto, no caso da lixiviagdo de pesticidas, geralmente existe uma grande diferenca

entre as respostas dos varios modelos, devido as suposicdes empiricas diferentes de cada

modelo (PERSICANI, 1993).

Em conclusio, existe uma necessidade para o desenvolvimento de técnicas numéricas
rapidas que, na escala de campo, atinjam a mesma precisio que as técnicas numéricas
convencionais. O desenvolvimento de técnicas numéricas rapidas para condigGes ndo-
estaciondrias, ndo-uniformes, e em um perfil de solo heterogéneo, é o objetivo principal

desta tese e € o assunto dos préximos dois capitulos.
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4. DESENVOLVIMENTO DE MODELOS DE FLUXO DE AGUA

Este capitulo trata do desenvolvimento de técnicas numéricas rapidas para calcular o
fluxo unidimensional de 4gua em meios porosos ndo-saturados. No caso especial da
lixiviag@o de solutos em solos, a aplica¢do das técnicas desenvolvidas envolveu um modelo

de colunas independentes.

BLACK et al. (1969) e GARDNER (1973, 1974), entre outros autores, introduziram o
conceito de simulagio descontinua para calcular o fluxo de agua no solo. A simulago
descontinua € uma técnica numérica que otimiza o tempo gasto no computador através do
uso de passos varidveis no tempo. O comprimento do passo é determinado por eventos no
tempo como, por exemplo, o comego de um intervalo de chuva. Em geral, trés tipos de
intervalos no tempo podem ser considerados, ou seja: periodos de infiltracdo, de
redistribui¢do e de evaporagio, conforme ilustrado na figura 4.1. Durante um intervalo, as
condi¢bes meteoroldgicas sdo geralmente consideradas constantes, enquanto os fluxos de
agua no interior e na superficie do solo sdo descritos por modelos relativamente simples.

Isto resulta na simulagio eficiente dos processos de infiltraggo, redistribuicdo e evaporacio.

Dentro do conceito de simulagdo descontinua, existem varias abordagens na
literatura. Por exemplo, o fluxo de redistribuigdo (ou “fluxo de drenagem™) pode ser
calculado utilizando-se um modelo empirico (BLACK et al., 1969), considerado constante

(LAAT, 1980) ou instantdneo (KIM et al., 1996).

BRESLER & DAGAN (1983a) mostraram a possibilidade de usar modelos empiricos
na escala local, para calcular o fluxo médio de infiltragdo na escala de campo em um
modelo de colunas independentes. O modelo empirico usado por BRESLER & DAGAN
(1983a) nédo apresentou um desvio sistemético na infiltracio, mas ndo levou em conta os
processos de evaporagdo e transpiragio. MILLY (1989) desenvolveu um modelo

descontinuo para simular o fluxo de 4gua e calor em solos, e incluiu o processo de
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evaporacdo. Porém, o modelo ndo leva em conta a absor¢do de agua pelas raizes e,
portanto, serve apenas para solos descobertos. KIM et al. (1996) apresentaram um modelo
descontinuo com uma descri¢do completa do processo de evapotranspiragdo. Porem, o
fluxo de redistribuigdo foi considerado instantdneo. Devido a esta suposigio, este modelo
torna-se inadequado para a simulagdo do transporte de pesticidas, porque ndo é possivel
estimar, com boa precisdo, o tempo que o pesticida demora para atingir uma certa

profundidade.

fluxo d L & &

g t; 3N : [ s
potencial

Lt L L tstg t tg toty

infiltracio I U

evaporag¢do | - = I_L

LL 1 Lot Lkt

t t, t; t, ts f

drenagem \ | oas < -

Figura 4.1 - Exemplo de um conjunto de séries temporais, simuladas por um modelo
descontinuo, com periodos de infiltracdo, de redistribuicio e de evaporacio. Os
eventos no tempo sio indicados por tj, t3, etc. A condicio de contorno é o fluxo
potencial; negativo durante periodos de infiltracio e positivo durante periodos de
evaporacio.

O objetivo deste capitulo € desenvolver e apresentar um modelo descontinuo que leva
em conta a evaporagdo na superficie do solo, a absor¢@o de dgua pelas raizes e o processo de
redistribui¢do. O modelo descontinuo desenvolvido usa o algoritmo de diferencas finitas de
RATHFELDER & ABRIOLA (1994), apresentado na segdo 2.1.1, para calcular o fluxo
interno de 4gua (i.e. drenagem e ascensdo capilar). Em adi¢do, o modelo usa o método de

FEDDES et al. (1978), apresentado na segéo 2.1.2, para calcular a evapotranspirago real.

O modelo foi programado para fazer simulacSes descontinuas através do uso de
passos varidveis no tempo. Existem vérias técnicas para otimizar o passo no tempo
(HAVERKAMP, 1977; HORNUNG, 1977). Neste caso, o comprimento do passo no tempo
¢ ajustado em fungdo do nimero de iteracdes Picard necessérias para satisfazer as eqgs.(2.13)
e (2.14). Isto significa que vérios passos no tempo sio necessarios entre dois eventos.

Portanto, mesmo com passos variaveis no tempo, e mesmo com o algoritmo sofisticado de
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RATHFELDER & ABRIOLA (1994), o modelo numérico demora para fazer as simulagdes.
Isto, em geral, torna inviavel o seu uso em simulagdes do tipo Monte Carlo. Neste capitulo,

serdo apresentadas varias técnicas para tornar o modelo mais rapido.

4.1 OTIMIZAGAO DO VALOR MEDIO DA CONDUTIVIDADE HIDRAULICA

Devido as fungdes ndo-lineares de retencdo de agua e de condutividade hidraulica, a
equacdo de Richards (i.e. a eq.(2.4)) torna-se altamente nfo-linear. Esta ¢ a razio principal
para a demora na convergéncia das solugdes numéricas. Para resolver o problema da n3o-
linearidade, varias transformagées da varidavel dependente da equagio de Richards foram

propostas na literatura, como mostrado recentemente em PAN & WIERENGA (1997).

O esforgo computacional de um modelo numérico estd diretamente relacionado 2
distancia entre os nés no modelo. Além disto, quanto menor os passos no €Spaco, menor os
passos no tempo, o que também aumenta o esforco computacional. Portanto, um modelo
numeérico torna-se muito mais rapido, quando a distincia entre os nds é aumentada.
Infelizmente, um modelo numérico com distancias grandes entre os nds, geralmente
apresenta um grande erro nos fluxos simulados, devido ao erro no valor médio da
condutividade hidréulica e do gradiente hidraulico entre os nés. Embora as transformacdes
mencionadas acima melhorem a convergéncia do modelo, elas ndo consideram estes erros
fundamentais.  Portanto, as técnicas baseadas em uma transformacdo de wvariavel

dependente, ndo necessariamente apresentam uma precisio maior.

Resumindo, a questdo principal é como é possivel aumentar a distancia entre os nés,
sem aumentar o erro na densidade do fluxo de dgua. Matematicamente, o problema pode

ser colocado como segue. Supde-se que o fluxo de dgua ¢ unidimensional, na direcdo do

vetor S = (sx,sy,sz), que ndo € necessariamente vertical. A disténcia ao longo deste vetor,

chama-se de s. O uso do vetor S permite enderegar o problema para um meio poroso
tridimensional, sem necessidade de se usar uma notagdo vetorial. Supde-se que o fluxo
unidimensional de dgua na diregio § ¢ dada por q(s). Agora, a equagdo de Darcy-
Buckingham (veja a eq.(2.1)), para uma distincia s no vetor S, pode ser escrita como:

q(s) = —K 4 (s,h) (@ + é]

4.1
ds ds 1)

onde
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K,y = condutividade hidraulica em fungdo da distdncia e do potencial matricial

(m dia-1).

A eq.(4.1) é vélida para qualquer distdncia s em um meio poroso saturado ou nio-saturado.
Porém, em um modelo numérico de diferencas finitas, apenas o gradiente hidraulico médio
entre dois nds € conhecido, o que necessita a integragio da eq.(4.1) ao longo do vetor 5. A

integracdo entre dois nés arbitrarios 1 e 2, resulta em:

a0 jhéh it (hy —hy)+( )=-4hy, ~ Az (4.2)
—_——— = — — Z —_— —_ Z1 —Z = — _ i e
S{ Kn(s.h(s)) bz e b

A eq.(4.2) dividida por As, , resulta em:

1 = qs
ASI,Z 8) Ks’h(s,h(S))

ds=-Vh;, - Vz;, (4.3)

onde
Vh;, = Ah, , /As, , = gradiente médio do potencial matricial (1) e

Vz,, = Az, [As, = gradiente médio do potencial gravitacional (1).

Para uma certa dire¢do S, supde-se que o gradiente do potencial gravitacional é uma

constante no intervalo As;,. O fluxo por unidade de 4rea entre os dois nés é o componente
da densidade do fluxo, normal & interface entre os nés (veja a figura 2.1). Supde-se que a
interface esta localizada na distdncia s,, e apresenta um fluxo normal de di2 = q(sm).
Portanto, o valor correto da condutividade hidraulica média entre os nés 1 e 2 ¢ dado por:

Bypm—ee (4.4)
g Vh1,2 =+ VZLZ

onde

K, , = condutividade hidraulica média, entre as distincias S; € S,(m dia-1).

Com a substituigdo da eq.(4.3) na eq.(4.4), obtém-se:

= q1.2

Kip= L = J : (4.5)
s

As 12 5 Ks,h (S, h(S))

Portanto, matematicamente, o problema consiste em resolver a eq.(4.5) para determinar o

valor certo para K ,, mesmo para distancias As, , relativamente grandes.
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A densidade do fluxo geralmente néo ¢ conhecida em fungZo da distincia. Supde-se
que ela pode ser considerada aproximadamente constante no intervalo As;,, durante um
passo no tempo At. Agora, pode-se escrever a eq.(4.5) como:

As; 5

K= (4.6)

.
5 Ks,h(s, ]1(5))

Geralmente, a eq.(4.6) ¢ dificil de ser resolvida porque a integral depende das duas

ds

variaveis h e s, enquanto a funcio h(s) ndo é necessariamente conhecida @ priori. Portanto,
ao invés de apresentar uma solugdo analitica para a eq.(4.6), considera-se dois casos que
podem ser resolvidos com facilidade. O primeiro caso é um meio poroso homogéneo nio-
saturado, cuja condutividade hidraulica depende apenas do potencial matricial h. O segundo
caso € um meio poroso heterogéneo saturado, cuja condutividade hidraulica depende apenas

da disténcia s. As solugdes para estes dois casos serdo apresentadas nas préximas segdes.

4.1.1 Média uniforme para um meio poroso homogéneo e ndo-saturado

Para resolver a eq.(4.6) para um meio poroso homogéneo, precisa-se definir a
condutividade hidraulica em fungdio do potencial matricial. A evidéncia experimental
apresentada por GARDNER (1958), RIITEMA (1965) e outros, mostra que a condutividade
hidraulica ndo-saturada ¢ aproximadamente uma fungéo exponencial do potencial matricial,
para solos ndo muito secos. Nesta tese, esta relagdo empirica é chamada de modelo de
Gardner-Rijtema, ou seja:

K, (h)=Kgexp(ph); hy, <h<h, (4.7)
com

Ko =K exp(-Bh,) (4.8)
onde

K}, = condutividade hidraulica em fung4o do potencial matricial (m dia-1),

K, = coeficiente (m dia-1),

B = coeficiente empirico (m m-1),

K = condutividade hidréulica saturada (m dia-1),

h, = potencial matricial critico de entrada de ar (m) e

hy;m = limite inferior da validade do modelo empirico de Gardner-Rijtema (m).
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WIND & VAN DOORNE (1975) mostraram que a equagdo de Darcy pode ser
integrada facilmente, usando-se o modelo de Gardner-Rijtema para a fungio Kh(h).
Substituindo-se a eq.(4.7) ¢ dKy(h)/ds=BK (h)dh/ds na eq.(4.1), e supondo-se um fluxo
uniforme q(s) = q,, no intervalo As, ,, durante um passo no tempo At, obtém-se:

dK, (h
—é’s(_) +B(Kp (h)Vzy, + q12)=0. 4.9)

A eq.(4.9) € uma equagdo diferencial simples que pode ser integrada através da separacio

das variaveis K, e s:

Ky (hy)-Ky(h))
exp(ﬂVzu (s] -5, )) -1

A eq.(4.10) foi usada por WIND & VAN DOORNE (1975) para calcular a densidade do

912 =Vz;, -Kp(hy) | (4.10)

fluxo de agua entre dois nds, em um modelo numérico. Porém, este modelo & apenas valido

para solos ndo muito secos.

Nesta tese, ao invés de calcular a densidade do fluxo de dgua com a eq.(4.10),
calcula-se uma condutividade hidréulica que satisfaz a eq.(4.10). Supde-se que os valores
de h;, h, s@o conhecidos para dois nds arbitrarios 1 e 2. Agora pode-se escrever, para um

meio poroso homogéneo:

Kp(hy) =K exp(ph, ) 1 (Kh(hl)\
= B= nL J (4.11)
Kh(h2)=K0 exp(th) h; -h, Kh(hz)
Substituindo-se a eq.(4.11) na eq.(4.10) e a eq.(4.10), por sua vez, na eq.(4.4), obtém-se:
— r Ky(hy)-K;(h
Ky =—2—| Ky(hy)+ n(h1) r"( 2) ;Kp(h;) =Ky (h,) (4.12)
rp +1 (Kh (hl)J 1,2 :
K]’l (hz) J
com
3 Vz,,
1'1,2 = Vhl’z . (413)

A eq.(4.12) depende apenas de dois valores para a condutividade hidraulica, e do

coeficiente r;,. Portanto, a eq.(4.12) é, de fato, uma férmula para determinar a média de
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dois valores. Devido ao fato desta média ter sido baseada na suposi¢io de fluxo uniforme,
foi decidido nomear esta média de média uniforme. Rearranjando-se a eq.(4.12), pode-se
definir a média uniforme de dois valores X, e X, positivos (ou dois valores negativos)
como:

= T —e
Xmﬁ(Xl,Xz;r)=mXum K K51 X M5 >0 (4.14)

com

onde
X ni = média uniforme e

r = coeficiente (1).

A vantagem do emprego da fungdo auxiliar i:mi sera evidente na proxima seg¢do. Agora

?

observe que a eq.(4.14) apresenta varios limites, ou seja:

g;ugiuni(xlaxz;r)=mfidin(xlsxz) (4.16)
_ In(X,/X,) _—

lim X (X, X,51) = X, X, n(_l_/”z_)EXest(XuXZ) (4.17)
r—-—1 XI Xz

lim X,0i(X,,X,51) = min{X,, X, } (4.18)
r——w

lim X (X, X,31) = max{X,, X, } (4.19)
r—>-+c0

onde
X gin = média dinimica,
X4 = média estatica,
min{ } = minimo de{ } e

max{ } = maximo de { }

A derivagdo de X, pode ser feito, resolvendo-se a €q.(4.9) para Vz = 0. O fluxo
gravitacional € desprezivel, quando Vh >> Vz. Isto acontece, por exemplo, na frente de
molhamento de um processo de infiltragdo de 4gua em um solo Seco, 0 que € um processo

dindmico. Portanto, X 4, foi nomeada de “média dindmica”.
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A derivagdo de X, pode ser feita, resolvendo-se a eq.(4.9) para h = -z + ¢, onde ¢ é
uma constante arbitraria. Em um solo n&o-saturado esta situagdo acontece quando todo o
excesso de agua no solo foi drenado, ou seja, Vh = -Vz. Neste caso, o solo apresenta um
perfil de potencial matricial estitico e a densidade de fluxo vertical é zero. Portanto, X,

foi nomeada de “média estatica™.

Em adic8o, a eq.(4.14) apresenta todas as médias convencionais, para determinados

valores de r:

_ B %y

Xmﬁ(xl,xz;rﬂ)=%Exaﬁ(x1,x2) (4.20)

R (X1, X551 =-08) = /X X; =X 00 (X1, X,) (4.21)

- 2 _

Xuni( X1, Xp31=-2) = =%, (X,,X,) 4.22)
% By

onde
X i = média aritmética,
X geo = média geométrica e

X}or = média harménica.

Observe que as egs.(4.16), (4.17), (4.20), (4.21) e (4.22) mostram que as médias estdo

relacionadas como:
Koz =4 Ko K =Kt Rt - (4.23)

A figura 4.2 mostra a média uniforme, ou seja, a eq.(4.14), para véarios valores do

coeficiente r.

A eq.(4.14) pode ser empregada para calcular a condutividade média uniforme de
varios processos de transporte. Dependendo do valor do coeficiente r na eq.(4.14), a média
pode assumir qualquer valor no intervalo [X;, X, ], veja a figura 4.3. Portanto, ¢ suficiente

encontrar a expressao correta para o coeficiente r, e a média uniforme pode ser calculada.
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Figura 4.2 - Média uniforme de dois valores, para varios valores do coeficiente r.

Para um solo homogéneo e n3o muito seco, o modelo de Gardner-Rijtema é
geralmente valido e, logicamente, a eq.(4.13) apresenta uma estimativa boa para o
coeficiente r. No caso da eq.(4.13), r assume o valor da razio entre o gradiente do potencial
gravotacional e o gradiente do potencial matricial, quando hj;,, <h<h,. Para o modelo
numeérico vertical, apresentado na se¢@o 2.1.1, o gradiente do potencial gravitacional Vz =
1. Portanto, ri{lﬁ = (Zi—l - zi)/(hf_l - hij), onde riJ—I/Z € o valor para r entre os nos i-1 € i,
durante 0 passo no tempo j. Usando-se este valor para ri‘L 125 calcula-se K{—I/Z =

Xmi(Kf_l,Kij ;rij_m) Observe que na eq.(2.10), RATHFELDER & ABRIOLA (1994)

usaram a média geométrica, ou seja, Kf_lp = ngo(Kf_l ,Ki’), 0 que € uma escolha comum.

Porém, a figura (4.3) mostra que a média geométrica pode ser muito diferente da média

uniforme, dependendo do valor de .
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Figura 4.3 Média uniforme dos valores 1 e 1000, em funcdo do coeficiente r; as linhas
pontilhadas cruzam no ponto de simetria, localizada na média geométrica (r =-0.5).

O processo de infiltragdo de agua em um solo muito seco, geralmente apresenta

valores de h], e h] fora do intervalo [hlim,ha]. Neste caso, a eq.(4.13) ndo é
necessariamente a melhor estimativa para o valor de r. Felizmente, o uso da média

uniforme apresenta a vantagem de que r pode ser otimizado. O valor 6timo de r, para o

modelo numérico apresentado na se¢#o 2.1.1, sera investigado no capitulo 6.

Ainda ndo foi discutida a média da condutividade hidraulica, na presenca de
horizontes de solo com caracteristicas hidrodinimicas diferentes. As mudangas na direcéo
vertical podem ser continuas ou descontinuas. Geralmente, as caracteristicas
hidrodindmicas sio medidas separadamente em cada horizonte e as mudancas sdo

consideradas descontinuas. Neste caso, a condutividade média entre nés 1 e 2, é a média
harménica ponderada das condutividades K, ,  na camada 1,e K_, , ha camada 2, onde

m ¢ a interface entre as camadas 1 e 2, na distancia s,,. Isto pode ser provado como segue.

Para uma mudanga descontinua na interface entre duas camadas de solo, pode-se escrever a

€q.(4.6) como:
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K ASl’m + ASm,Z _ Aslsm + ASm;
L2 S 1 Sy 1 ASl,m i Asm,z ’
[ - TR —— = =

i Kh(h(s)) camadal ™ K (h(s)) camada 2 Kl’mh Km=2 ‘2

(4.24)

0 que ¢ a defini¢do da média harménica ponderada.

As médias Kl,m‘l e Km,zyz na eq.(4.24) sdo homogéneas e, portanto, a média

uniforme (ou seja, a eq.(4.14)) pode ser usada para calculd-las. Porém, isto exige o

conhecimento dos valores de K(hm)|1 e K(hm) onde h, é o potencial matricial no
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interface. Portanto, faz-se necessirio um método iterativo para determinar a raiz da
eq.(4.24). Para evitar isto, pode-se também inserir um né na posi¢do da interface m, e
escrever a eq.(2.9) para um n6 com dois compartimentos (meio compartimento na camada 1

¢ meio compartimento na camada 2), exigindo na interface, para o potencial matricial que

hm|1 = hm‘z e para a densidade do fluxo que qm|1 = qm|2.

Em sintese, a incorporagdo de mudangas descontinuas no espago nio apresenta
grandes dificuldades. A proxim se¢do trata da incorporagio de mudangas continuas no

espaco, o que € mais dificil, conforme serd mostrado.

4.1.2 Média uniforme para um meio poroso heterogéneo e saturado

Para um meio poroso saturado, o potencial matricial h > h,, onde h, é o potencial
matricial critico de entrada de ar. Neste caso, a condutividade hidraulica nio depende mais
do potencial matricial e pode-se escrever a eq.(4.6) como segue:

— As; 5
K1,2 = *Sq—, (425)

onde

K = condutividade hidraulica saturada em fung#o da distincia (m dia-1).

Considerando-se que a eq.(4.25) ndo depende do potencial matricial, a média pode ser
calculada a priori, ou seja antes de calcular o potencial matricial. Observe que, para

mudangas descontinuas, a eq.(4.25) torna-se igual 4 média harmdnica ponderada (veja a
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€q.(4.24)). Porém, para mudancas continuas a integragdo numérica da eq.(4.25) pode ser
uma operagdo demorada. Portanto, apresenta-se aqui um método para descrever o
heterogeneidade do meio poroso através de fungSes analiticas, o que possibilita uma solugéo

analitica da eq.(4.25).

Na segdo anterior, a média uniforme foi apresentada na forma da eq.(4.14).
Dependendo do valor do coeficiente r, a média uniforme pode ser igual a qualquer valor no
intervalo [X;, X,]. Nesta se¢do, determina-se o valor correto do coeficiente r, para um
meio poroso saturado e heterogéneo, conforme sera feito em seguida. A condutividade

hidraulica saturada em func&o da distancia pode ser expressa como:

K,(s)=Kq[h(s)]- (4.26)
Na eq.(4.1) a fungdo h(s)=h, onde h é o potencial matricial, mas na eq.(4.26) h é apenas
uma fungdo auxiliar para descrever a mudanga continua de K (s). Para determinar a fungio

h(s), precisamos voltar a situacio da sec@o anterior e escrever a eq.(4.1) para um meio
poroso ndo-saturado € homogéneo. Substituindo-se o modelo de Gardner-Rijtema na

eq.(4.1), resulta que:
)=~ (069) 2 %) - el 2 . 2] 2

Supondo-se um fluxo uniforme q(s) = g, no intervalo As, ,, durante um passo no tempo

At, e rearranjando-se a eq.(4.27), obtém-se a seguinte equacio diferencial:

dh(S) 91,2
= Kl—oexp( Bh(s)) + Vz;, =0. (4.28)

A derivagdo da solugédo da eq.(4.28) ndo apresenta dificuldades. Através da separagio das

variaveis h(s) e s, a solugéo da eq.(4.28) torna-se:

{ 912V
c112‘77512 (K 0)

Substituindo-se a eq.(4.11) na eq.(4.29), a eq.(4.29) na eq.(4.7) e a eq.(4.7) na eq.(4.26),

h(s) =— L2 Kh(hl)} exp[BVzi(s1 )| 1]} (4.29)

obtém-se uma expressio para a condutividade hidraulica saturada em funcdo da distncia.
Esta expresséo pode ser apresentada, usando-se a variavel genérica X, ao invés de K, como

segue:
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e e (Xl \rc
X(C;Xl,Xz,r) = Xuni +(X1 - Xuni) x. (4.30)
2
com
L] (4.31)
S$9 — 8
onde

€ = disténcia relativa no intervalo [s,, s,] (1).

Vale observar que a funcdo auxiliar i;m também foi usada na eq.(4.14). A figura 4.4a
mostra o valor de X no intervalo [s,, s,], para X; =1 e X, = 1000, e vérios valores do

coeficiente r. A figura 4.4b mostra os mesmos dados, mas usa uma escala logaritmica.

A eq.(4.30) € uma ferramenta util para descrever a heterogeneidade espacial. Por
exemplo, supbe-se que um meio poroso apresenta uma tendéncia regional linear na

condutividade hidraulica saturada. A figura 4.4a mostra que, neste caso, r = 0. Portanto, a

condutividade média entre dois nds tem que ser calculado com lim funi(Xl X593 r), ou seja,
r—0

com a média dindmica. Isto é um fato interessante, porque a média aritmética, ou a média
aritmética por drea, € geralmente usada para interpolar uma tendéncia regional linear na

condutividade hidraulica.

Pode acontecer também, que um estudo seja feito em uma 4rea que apresenta
flutuagdes aleatérias na condutividade hidraulica. Neste caso, a distribuigio espacial da
condutividade hidraulica saturada e ndo-saturada encontrada no campo, ¢ geralmente
lognormal (NIELSEN et al., 1973). Supde-se que uma realizacio estocastica deste campo
aleatério possa ser simulada em duas dimensdes. Agora, as condutividades nas posi¢des dos
nos do modelo numérico formam uma superficie derivada de uma distribuicio lognormal.
Portanto, para uma distancia As, , relativamente pequena, pode-se assumir que K (s) segue

uma fungéo exponencial no intervalo [s;, s,]. A figura 4.4b mostra que, neste caso, r = -1.

Pois, a condutividade média entre dois nés tem que ser calculada com  lim X (X, X551)
r—-1

ou seja, com a média estitica. Isto também é um fato interessante, porque a média

geométrica, ou a meédia geométrica por rea, ¢ geralmente usada para interpolar uma

variavel com uma distribuicdo lognormal.
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Figura 4.4a - Valor de X no intervalo [s,, s,], para X; =1 e X, = 1000, usando-se uma
escala linear para o eixo das ordenadas.
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Figura 4.4b - Valor de X no intervalo [s,, s,], para X, =1 e X, = 1000, usando-se uma
escala logaritmica para o eixo das ordenadas.

Através da eq.(4.6) pode-se calcular a média uniforme para um meio poroso com uma
condutividade hidraulica apresentando uma dependéncia, tanto na distincia s, quanto no

potencial matricial h. Como foi mencionado anteriormente, a solugdo analitica da eq.(4.6) é
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dificil. Mesmo usando-se a eq.(4.30) para K (s), e o modelo de Gardner-Rijtema para a
dependéncia em h, néo foi possivel, neste trabalho, encontrar uma solug@o analitica. Porém,
foi mostrado que a média de Kh(h) e a media de Ks(s) podem ser expressas com a mesma
formula, ou seja, a da eq.(4.14). Portanto, no caso em que 3 € uma constante no intervalo

[s1 s, ], uma solugéo aproximada da eq.(4.6) pode ser apresentada:

X(Ks,h(slJhl)rKs,h(Sth); rs.=*rh) &

- - (4.32)
Xuni(Ks(Sl=hI)’KS(SZ’hZ);rS)Xuni(Kr(Sl=hl)=Kr(SZ’h2);rh)
com
Ksh(ssh)
K (s,h) =7 433
(s,h) K@ (4.33)
onde

K, = condutividade hidraulica relativa, em fungdo da distincia e do potencial
matricial (1),

r, = coeficiente para descrever a mudan¢a continua da condutividade hidraulica
saturada, em func¢&o da distincia (1) e

1, = coeficiente para descrever a mudanga continua da condutividade hidraulica

relativa, em fungdo do potencial matricial (1).

Pode ser observado que a eq.(4.32) apresenta a média uniforme correta para ambos os casos
considerados, ou seja, o caso homogéneo néo-saturado e o caso heterogéneo saturado. Em
todos os outros casos, a eq.(4.32) € apenas uma aproximacdo. Além da eq.(4.32), outras

aproximagdes podem ser obtidas, baseadas na teoria apresentada neste capitulo.

4.2 DESCRICAO DOS MODELOS EMPIRICOS

O emprego de uma média otimizada para a condutividade hidraulica, permite
considerar distincias relativamente grandes (10-1 m) entre os nés em um modelo numérico
de diferencas finitas. As eqs.(2.15a) a (2.16b) mostram como um modelo numérico deste
tipo pode ser usado para calcular o fluxo de agua na superficie do perfil de solo. Porém,
com este tipo de condi¢do de contorno, o fluxo de 4gua através da superficie do solo
somente pode ser calculado com precisdo suficiente, quando o potencial matricial na
superficie do solo € conhecido. Para simular o potencial matricial na superficie do solo com

precisdo suficiente, as primeiras camadas no modelo precisam ser relativamente finas, da
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ordem de 10-3 a 10-2 m, indiferente da média usada para a condutividade hidraulica.
Convém observar que isto € especialmente relevante para os climas sub-tropicais. Em
climas temperados, por outro lado, a precipitagdo geralmente apresenta intensidades baixas,
resultando em um fluxo de escoamento superficial baixo ou mesmo nfo-existente. Neste
caso, pode-se usar uma condicdo de contorno do tipo Neuman na superficie do solo, ao

invés das eqs.(2.15a) a (2.16b).

As camadas finas da superficie do solo exigem passos no tempo relativamente
pequenos e, como resultado, o modelo torna-se menos eficiente. Para evitar isto,
empregam-se dois modelos empiricos para calcular o fluxo de dgua através da superficie do

solo, ao invés das egs.(2.15a) a (2.16b). Os modelos empiricos serdo apresentadas a seguir.

4.2.1 Modelo empirico de infiltracdo com uma camada superficial de dgua

Um modelo tipico de infiltragdo da dgua no solo apresenta dois estigios a partir do
inicio de um periodo de precipitagdo. No primeiro estagio, o solo apresenta uma capacidade
de infiltragdo de agua maior do que a intensidade de chuva. Portanto, o fluxo de infiltragio
€ igual a intensidade de chuva. Depois de um certo tempo, uma camada fina na superficie
do solo fica saturada com &4gua. Este instante de tempo é chamado de “tempo de
encharcamento” (TUCCI, 1993, p.338). No modelo numérico apresentado no capitulo 2,
este instante de tempo € registrado quando h, =0, onde h, é o potencial matricial do né
localizado na superficie do perfil de solo. O tempo de encharcamento marca o inicio do
segundo estagio, no qual o solo apresenta uma capacidade de infiltragio menor do que a
intensidade de chuva, o que resulta na formacio de uma camada de 4gua livre na superficie

do solo.

Existem dificuldades tedricas na descrigdo do processo de infiltragdo durante o
segundo estagio. Como foi discutido na se¢do 3.3, ndo se leva em conta o fluxo de 4gua em
macroporos, o escoamento superficial do tipo “runon” ou a formagdo de uma crosta na
superficie do solo. Com estas suposigbes, geralmente pode-se usar um modelo de
infiltracdo baseado na equagio do Green-Ampt (GREEN & AMPT, 1911). Porém, SMITH
& PARLANGE (1978) e outros autores, mostraram que para certos tipos de solos, a equagéo

de Green-Ampt nao apresenta uma aproximagdo muito boa. Para resolver isto,
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PARLANGE et al. (1982) apresentaram um modelo de infiltracdo analitico que pode ser

ajustado para qualquer tipo de solo homogéneo.

Nesta tese, € utilizado o modelo de PARLANGE et al. (1982) para descrever o
processo de infiltragdo, na forma apresentada por SMITH et al.(1993):

(=242 1{“(‘3;;_8 I”;gK} (434

com
2
D, = —(AL (4.35)
2A6; K,

AB; =0, -6, (4.36)
onde

I° = infiltracdo dindmica cumulativa desde o tempo inicial t; (m),

i, = capacidade de infiltragdo (m dia-1),

K, = condutividade hidraulica saturada (m dia-1),

0; = umidade volumétrica no tempo inicial t; (1),

8, = umidade volumétrica saturada (1),

A; = sortividade do solo no tempo inicial t; (m dia-0-5),

@, = fungéo auxiliar no tempo inicial t; (m) e

9 = coeficiente empirico (1).
A infiltragdo dindmica cumulativa ¢ definida como (SMITH et al., 1993):

(=11 -K;(t-t;) (4.37)

onde

I(t) = } i(t) dt = infiltracdo cumulativa no tempo t, desde o tempo inicial t; (m),
t.

i(t) = densidade do fluxo de infiltragio no tempo t (m dia-1),
K = condutividade hidraulica ndo saturada no tempo inicial t; (m dia-1),
t; = tempo do inicio do periodo de precipitacido (dia) e

t=tempo (dia).

Observe que no modelo de PARLANGE et al. (1982) as quantidades i e I sdo nimeros

positivos, enquanto que no modelo numérico apresentado no capitulo 2, um fluxo na direcio
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da gravidade é considerado negativo. Portanto, q,(t) = —i(t), durante um periodo de

precipitagéo.

Integrando-se a eq.(4.34), obtém-se uma equag@o para a infiltragdo cumulativa em

fungéo do tempo (SMITH et al., 1993):

, L8 K@ [AlY) —1+E]

() =1(t) +K, (1-8) (t-t) + X, 1n(A(t,)_1+E (4.38)

com
(3 I’ \

A(t)=expkAe. EI?J (4.39)

"—SES— 4.40

=%, (4.40)

K=K, -K; (4.41)
onde

t’ = qualquer tempo no intervalo [t;, t] (dia),
= = coeficiente auxiliar (1) e

A, = fungdo auxiliar (1).

A sortividade A; pode ser derivada das fungbes hidriulicas caracteristicas de

qualquer solo, como segue (SMITH & PARLANGE, 1978):

eS
Aiz\/z(es—ei)ej Ke(e);%de (4.42)

onde

K, = condutividade hidraulica em fun¢fo da umidade do solo (m dia-1).

O valor do coeficiente empirico 8 teoricamente depende do tipo de solo, mas na pratica ndo
apresenta uma variagdo muito grande. Segundo PARLANGE et al. (1982) pode-se
empregar § ~ 0.85, na maioria dos casos. Todos os outros parimetros, tal como K, podem
ser derivados da curva de retengdo de agua ou da curva de condutividade hidraulica nio-

saturada.

O tempo de encharcamento, t., é determinado conforme sera descrito em seguida.

Primeiro: coloca-se i, = i, na eq.(4.34), onde i, € a intensidade da precipitagdo. Isto
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produz um valor para I'(te). Segundo: calcula-se t, do balango de massa para a agua

infiltrada, ou seja:

' (4.43)

onde
i, = a intensidade da precipitag4o (m dia-1) e

t. =tempo de encharcamento (dia).

Observe que na eq.(4.43), ip(t) € considerado constante durante o intervalo [t',t.], o que

corresponde ao conceito de simulagdo descontinua, conforme pode ser visto na figura 4.1.

Quando o modelo de PARLANGE et al. (1982) é usado como condi¢io de contorno
em um modelo numérico, um dos problemas principais € achar a infiltracdo cumulativa para
um dado intervalo no tempo [t’, t]. Porém, PARLANGE et al. (1982) apresentaram o seu
modelo na forma da eq.(4.38), o0 que ¢ uma equagdo implicita em I. A convergéncia da
iteracdo implicita da eq.(4.38) € muito lenta. Nesta tese, ao invés de uma iteragdo implicita,
o método Newton-Raphson (PRESS et al., 1992, p. 355) foi empregado para achar a raiz da
eq.(4.38). O método Newton-Raphson minimiza uma fungfio F(x) = 0 através da avaliagdo

da sua derivada dF(x)/dx. No caso da eq.(4.38), define-se a fungéio F como segue:

LM% K0, ~1+E)
F(D) =I(t) + K¢ (1-8) (t-t) nLA (t iz J 1(1). (4.44)

Em adic@o, a derivada da eq.(4.44) é determinada como:

a1 AE
A A(N)-1+5

(4.45)

Com as eqs.(4.44) e (4.45) a infiltragdo cumulativa para o intervalo [t’, t] pode ser

facilmente determinado, empregando-se o método Newton-Raphson.

O modelo de PARLANGE et al. (1982) nfio leva em conta o armazenamento de agua
na superficie do solo, durante o segundo estagio da infiltragio. Para resolver isto, o modelo

pode ser adaptado como segue. O balango de massa para a 4gua na camada superficial pode

ser escrito como:
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ho(t) —hy(t) =(t— )i, (t) - i(t) +i(t) (4.46)
onde
h, = profundidade da camada de 4dgua na superficie do solo, considerada igual ao

potencial matricial na superficie do solo, no tempo t (m).

Vale notar que na eq.(4.46), novamente i, € considerado constante durante o intervalo [t,t].
Substituindo-se a eq.(4.46) na eq.(4.38), obtém-se:

A8, K, @, h{B(r)—HE}
K, B(t)—1+E

h(t) = h(t) +[i (0~ K, (1-9)] (— 1) - (4.47)

com

( )
B(0) = exq o0~ Ky ) (1= 1) =)+ (1) +1°(1)] ) (4.48)

AB; @,

onde

B = funggo auxiliar (1).

Convém observar que, embora as fungdes A(t) e B(t) sejam apresentadas com
simbolos diferentes, A(t) = B(t), para todos os tempos t no intervalo [t',t]. Pode-se

empregar novamente o método Newton-Raphson para minimizar uma fun¢io F(x) =0. No

caso da eq.(4.47), define-se a funcdo F como:

F(t)=ho(t)—ho(t’)—[ip(t)—Ks (1—8)] (t—t)+ AB; K, @ h{ B(t)-1+E

B(t') — 1+5]‘ (4.49)

d
Em adig@o, a derivada da eq.(4.49) é determinada como:

dF(t) I BW=E }
7=K5(1—3)+1p(t)tmhl !

(4.50)
Com as egs.(4.49) e (4.50) pode ser determinado o tempo t quando a profundidade da dgua

na camada superficial atinge o valor h(t), empregando o método Newton-Raphson.

Supde-se que a camada superficial pode atingir uma profundidade minima de 0 e uma
profundidade méxima de d, ou seja, hy(t) e [0, d,], durante o segundo estagio de
infiltraggo. Para um intervalo de infiltragdo [t',t], durante o segundo estagio da infiltragdo,
os eventos hy(t) =0 e hy(t) = d sdo determinados como segue. Primeiro, determina-se o

novo valor de hy(t) usando-se o balango de massa da camada superficial para um intervalo

de infiltracdo [t',t], ou seja:
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ho(t)=ho(t) + Ji () e~ [1(x) . 51)

t' {
Segundo, quando hy(t) > d, usa-se hy(t) = d, nas eqgs.(4.49) e (4.50), para calcular o
tempo t” até o comego de um periodo de escoamento superficial. Quando h(t) <0, usa-se

hy(t) = 0, para calcular o tempo t" até o final do segundo estégio da infiltracdo. Em ambos
os casos, t” <t, enquanto em todos os outros casos, t" =t. Portanto, o valor correto para o

passo no tempo € sempre t"-t’, enquanto a nova profundidade da camada superficial é

h(t") ; conforme pode ser visto na figura 4.5.

densidade de fluxo na
superficie do solo

t; t, i t’ t =

C

tempo

: fluxo potencial na
""" superficie do solo (m dia™)

fluxo real na superficie do
solo (m dia™)

- volume de infiltragdo ou
- evaporagéo (m)

drenagem da
camada superficial

P ot ->

- volume de dgua amazenada
na camada superficial (m)

Figura 4.5 - Passo no tempo no modelo de PARLANGE et al. (1982), na presenca de
uma camada superficial de 4gua.

O modelo de PARLANGE et al. (1982) ndo leva em conta a redistribuicdo de agua no
perfil de solo, durante os periodos sem precipitagio. SMITH et al., (1993) e CORRADINI
et al. (1994) combinaram o modelo de PARLANGE et al. (1982) com um modelo empirico
para a redistribui¢do em um perfil de solo homogéneo e descoberto. Neste caso, o modelo
simula vérias frentes de infiltragdo, simultaneamente. Este conceito ndo foi empregado
nesta tese, porque isto serve apenas para solos descobertos. Porém, o uso de uma frente
tnica de infiltracdo implica que os periodos de redistribuicdo no podem ser muito curtos,
ou seja, t- t' > At.;,. Em adigdo, PARLANGE et al. (1982) assumiram um perfil de solo
homogéneo. Portanto, o primeiro horizonte nfo pode ser muito fino. Resumindo, o uso do
modelo de PARLANGE et al. (1982) como condi¢io de contorno, impde certos limites
inferiores para os passos no tempo e no espago do modelo numérico. Isto, na verdade, é

uma carateristica geral de um modelo de simulagdio descontinua, cujos parametros e
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condi¢des de contorno deveriam ser especificados para os maiores intervalos possiveis. No
caso contrario, obviamente, a simulagdo descontinua nfo apresentaria uma vantagem em

termos de tempo gasto no computador.

4.2.2 Modelo empirico de evaporacdo de dgua da superficie do solo

A evaporagio da agua do solo apresenta trés estagios, desde o inicio de um periodo de
evaporacdo. No primeiro estagio, a umidade do solo é suficientemente alta para manter a
evaporagdo igual a4 demanda atmosférica, ou seja, a evaporacdo potencial. Depois de um
certo tempo, o potencial matricial na superficie entra em equilibrio com a pressdo de vapor
do ar e ndo desce mais. Este instante de tempo marca o inicio do segundo estagio, no qual o
solo apresenta uma evaporagdo real menor do que a evaporagdo potencial. Durante o
segundo estagio, o solo continua dessecando até um ponto no tempo em que a evaporagio
real torna-se desprezivel. Este instante de tempo marca o inicio do terceiro estagio, que nio

apresenta um fluxo de 4gua através da superficie do solo, ou seja, q,4(t) = 0.

Existem varios modelos analiticos (GARDNER, 1959) e empiricos (BLACK et al.,
1969) na literatura, para descrever a evaporagdo de um solo descoberto, na auséncia de um
lengol freatico. Todos estes modelos foram baseados na suposicdo que, durante um periodo
de evaporacdo, a redistribui¢do devido ao fluxo gravitacional € desprezivel, ou seja, Vz ~ 0
na equacdo de Richards. Isto n3o necessariamente apresenta uma boa aproximacio da
densidade do fluxo de evaporagéo na superficie do solo (KUTILEK & NIELSEN, 1994, p.
190). Em adigdo, estes modelos ndo levam em conta a interagdo entre os processos da

evaporacdo e da transpiragdo, na presenca de uma sistema de raizes perto da superficie do

solo.

Resumindo, os processos de evaporagdo, transpiracdo e redistribuicio sio todos
acoplados e deveriam ser simulados simultaneamente. Isto pode ser realizado usando-se um
modelo numérico. Porém, como foi mencionado acima, isto necessita a presenca de
camadas finas (i.e. com espessura da ordem de 10-3 m) no modelo numérico, perto da
superficie do solo. Devido a estas camadas finas, o modelo torna-se menos eficaz. Este
problema pode ser resolvido, quando a evaporagio real ¢ definida como uma condigo de
contorno do tipo Cauchy. Usando-se a equagdo de Darcy-Buckingham, para q,(t) > 0 e z,

= 0, pode-se escrever para a densidade do fluxo de evaporagéo real:
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E(t) _ _Ko,ref (t) hatm(t) — href(t) _ Ko,ref(t) har.m(t) — href(t) (4.52)

Z) — Zpef Zef

com

her (£) = (b, (1)) (4.53)
onde

E = evaporagio real (m dia-1),

h,;, = potencial matricial em equilibrio com a atmosfera (m),

h,.; = potencial matricial na profundidade de referéncia (m),

h; = potencial matricial na profundidade z, (m),

z,.s = profundidade de referéncia (m),

Ko:ref = condutividade média entre z, e z,c (m dia-1) e

¥ = funcdo de ajuste (m).

Com as eqs.(4.52) e (4.53), a densidade do fluxo de evaporagio real € calculada como
segue. O potencial matricial em equilibrio com a atmosfera pode ser calculado em fungZo
da pressdo de vapor do ar (FEDDES et al., 1978, p. 33). Além disto, um modelo numérico
rapido, com distdncias grandes entre os nds, € usado para simular h; na profundidade z,
(convenientemente, o primeiro né do modelo poderia ser colocado na profundidade z;). O
valor simulado de h; nfio pode ser usado para calcular E(t), porque a profundidade z, é
muito grande. Ao invés disto, h; é usado para calcular o valor de h ., com a eq.(4.53), o

que €, por sua vez, usado para calcular E(t) com a eq.(4.52).

O método apresentado para calcular a evaporagdo com um modelo numérico com
camadas grossas, s6 pode ser usado quando a funcéo de ajuste ¥ ¢ conhecida. Determina-
se esta funcdo conforme sera descrito em seguida. Primeiro, um tnico ciclo de evaporagio
¢ simulado com muita precisio, por um modelo numérico com camadas finas. O primeiro
no deste modelo € localizado na superficie do solo ¢ o segundo né na profundidade de
referéncia, ou seja, uma profundidade da ordem de 10-3 m. Durante a simulagdo, sdo
registrados simultaneamente os potenciais matriciais h_ e h;, nas profundidades z ; e z,,

respectivamente. Segundo, a fungdo ¥ € ajustada para os valores registrados de h . € h;.

Uma consideragdo importante é que o método apresentado somente faz sentido

quando a fungdo ¥ € suficientemente universal. Neste caso, pode-se calibrar um nimero
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limitado de funcSes para cenarios diferentes. Por exemplo, acontece que ¥ quase ndo
depende do K, nem do 6,. Neste caso, ¥ precisa ser calibrada uma s6 vez, para um
modelo de colunas independentes. A questdio da universalidade da fungdo ¥ € um dos

assuntos do capitulo 6.

Intuitivamente, pode-se dizer que o método apresentado € mais confidvel quando as
profundidades z s e z; fazem parte do mesmo horizonte de solo. Portanto, o primeiro
horizonte de solo considerado, provavelmente nfio pode ser muito fino. Esta restri¢do ja foi

discutida na se¢fo anterior.

4.3 INTEGRACAO DOS MODELOS EMPIRICOS NO MODELO NUMERICO

O modelos empiricos apresentados podem ser usados para calcular o fluxo de agua
através da superficie do solo no modelo numérico da segio 2.1.1. O emprego de uma média
otimizada para a condutividade hidraulica, em combinacio com os modelos empiricos
apresentados, permite usar distdncias relativamente grandes entre os ndés do modelo (i.e.
10-1 m). Como resultado, o modelo numérico torna-se muito rapido e pode ser usado para
simulacdes Monte Carlo, em combinacéo com o uso de um método de amostragem eficiente

de varidveis aleatérias, tal como a ALH (veja a sec¢do 3.3.2).

A integracdo dos modelos empiricos apresentados serd realizada em seguida.

Primeiro, uma condi¢@o de contorno na superficie do solo do tipo Neuman é especificada
pelo usuério, na forma de um fluxo potencial q,(t). Ao invés de passar a fungdo q,(t) para
o modelo numérico, ela ¢ passada para um dos dois modelos empiricos. O sinal de q,(t)
determina a escolha entre os dois modelos empiricos (ou seja, q(t) > 0 implica evaporagdo

€ qo(t) < 0 implica infiltragdo). Portanto, somente um dos dois modelos empiricos € ativo,

em qualquer momento durante a simulagdo.

Desta maneira, o modelo numérico gera uma série de eventos e armazena estes
eventos em uma, assim chamada, matriz de eventos ambientais. Esta matriz faz parte dos
dados de entrada dos modelos de transporte de solutos, desenvolvida no capitulo 5. Os
eventos armazenadas na matriz sfo, por camada de solo e por periodo: a umidade de agua
no inicio do periodo, o fluxo de agua para a camada superior, o fluxo de 4gua para a camada

inferior, a absorc@o de dgua pelas raizes e a temperatura do solo. Em termos de fluxo de



67

dgua, a matriz de eventos ambientais representa o balango de 4gua em uma coluna, por
camada de solo e por periodo. Neste trabalho, a temperatura do solo ndo é simulada mas

simplesmente interpolada (veja o capitulo 6).

O comeco ¢ o fim de cada periodo, na matriz de eventos ambientais, sdo baseados nos
dois estagios de infiltracdo e nos trés estagios de evaporacdo discutidos nas segdes
anteriores. Além disto, um periodo de redistribuicdo € introduzido depois de cada periodo
de precipitagdo. O periodo de redistribuicdo é concluido, quando a camada agricultavel

atinge a sua capacidade de campo.
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5. DESENVOLVIMENTO DE MODELOS DE TRANSPORTE DE
SOLUTO

Este capitulo trata do desenvolvimento de técnicas numéricas rapidas para calcular o
transporte unidimensional de solutos em meios poros nio saturados. No caso especial da
lixiviagdo de solutos para o lengol freatico, as técnicas desenvolvidas foram aplicadas a um
modelo de colunas independentes (veja o capitulo 3). Isto implica que as técnicas ndo
devem apresentar um desvio sistematico, mesmo para condi¢Bes ndo-estacionarias, nio-

uniformes e um perfil de solo heterogéneo.

Foi considerado apenas o transporte de substincias quimicas na fase liquida do solo.
SupGe-se que a substincia quimica € razoavelmente soluvel e nfo-volatil. Além disto, ao
invés de considerar todas as substincias agroquimicas, foi dada énfase aos pesticidas

biodegradaveis.

A lixiviagdo de um soluto ¢ a parte da massa aplicada por area que atinge ou
ultrapassa uma certa profundidade de controle z_, enquanto z_, é geralmente fixada na
profundidade do lengol freatico. Um soluto aplicado na superficie do solo pode percorrer
varias camadas com caracteristicas fisicas, quimicas e bioldgicas diferentes, antes de atingir
o lengol fredtico. No caso de solutos biodegradaveis, a parte do soluto que atinge o fundo
de uma certa camada de solo ¢ determinada por dois fatores: (1) a velocidade de percurso
nesta camada e (2) as taxas de transformacdo bioquimica e absor¢do pelas raizes nesta
camada. Quanto maior as taxas de transformacZo e absor¢do e quanto menor a velocidade

de percurso, menor sera a lixiviagdo para a camada inferior.

No capitulo 4, foi introduzido o conceito de simulagdo descontinua. Também foi
desenvolvido um modelo numérico descontinuo para o fluxo de 4gua no solo, que gera uma

matriz de eventos ambientais para uma coluna de solo. Nesta matriz, os eventos ambientais
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sdo armazenados por camadas de solo e por periodo. Assim, os eventos ambientais servem

como dados de entrada de um modelo numérico de transporte de soluto descontinuo.

O conceito da simulacdo descontinua pode também ser aplicado a simulacdo do
transporte de solutos, empregando-se a suposi¢@o de que a lixiviagdo de um soluto néo €
muito afetada, quando as velocidades de percurso e as taxas de transformagdo sdo
substituidas pelas suas médias por camada e por periodo. Esta suposi¢io foi testada por
WIERENGA (1977), BEESE & WIERENGA (1980), LAAT (1980), e outros, comparando-

se modelos néo-estacionarios com modelos quase-estacionarios.

Geralmente, uma técnica numeérica Euleriana é usada para resolver a equagdo de
convecgdo-dispersdo em uma coluna de solo. Dentro do conceito Euleriano, a concentragio
residente do soluto é calculada para posi¢des fixas no espago. Isto € o oposto do conceito
Lagrangeano, onde a concentragdo do soluto € calculada para uma parcela de agua em
movimento. Infelizmente, um modelo Euleriano exige um passo no tempo relativamente
pequeno, mesmo com um fluxo estaciondrio (veja a eq.(2.39)). Por exemplo, BOESTEN &
VAN DER LINDEN (1991) usaram um passo no tempo de 0.02 dias, durante periodos de
infiltragdo. Além disso, em um modelo Euleriano, o trabalho numérico tem ordem igual ao
numero de camadas x niimero de passos no tempo. Em um modelo Lagrangeano o trabalho
numeérico corresponde & ordem igual ao nimero de parcelas x nimero de passos no tempo.
Portanto, um modelo Lagrangeano torna-se muito rapido quando o numero de parcelas é

reduzido, e, a0 mesmo tempo, 0 comprimento dos passos no tempo é aumentado.

Neste trabalho foram desenvolvidos varios modelos Lagrangeanos. Nestes modelos,
as moleculas de soluto apresentam uma velocidade baseada em uma distribui¢do do tempo
de percurso ou em uma distribuigio da distincia de percurso conhecida. Neste caso, uma
dada molécula € vista como um limite de probabilidade, percorrendo a matriz de eventos
ambientais. Em outras palavras, o limite de probabilidade que esta sendo seguido apresenta
uma amostra extraida da distribui¢do do tempo de percurso do soluto. O peso amostral de
uma amostra € igual & dose do soluto aplicado, dividido pelo nimero de amostras usadas na
simulagdo. O peso amostral é usado para calcular a média e a variéncia de amostragem da
massa residual em simulagdes do tipo Monte Carlo (veja a segdo 5.5.2). Quando é preciso
calcular a concentragio de soluto no interior de uma amostra, pode-se definir uma amostra,

usando dois limites de probabilidade, ao invés de um. A massa entre estes dois limites é
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simplesmente chamada de “massa da amostra”. Deve-se ressaltar que uma amostra com

dois limites de probabilidade €, pela sua propria defini¢do, um intervalo de probabilidade.

Supde-se que uma amostra k apresenta uma trajetoria (zk(é),tk(é_,)) conhecida, onde

& € a varidvel independente, podendo ser o tempo de percurso ou a distincia de percurso da

k

5 ~ Z=Z 8 ~
amostra. Agora, pode-se dizer que uma fungéo f (z, t)’t:tk ((;;) ¢ igual a uma funcdo f k(?;)
para todos os valores de £. Portanto, dentro do conceito Lagrangeano, o niimero de
variaveis independentes ¢ reduzido a um. De ora em diante, uma fungdo escrita na sua

notacdo Lagrangeana apresenta o sobrescrito k, para indicar o niimero da amostra.

periodos

1 2 3 4 5

"':':::(‘2)_‘_':-
=t |
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“ o g oo
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Figura 5.1 - Exemplo das trajetérias dos limites inferior e superior de uma amostra em
uma matriz de eventos ambientais. A linha pontilhada indica a posicio da amostra no
perfil do solo, em funcéo do tempo. Os indices (1), (2), (3), etc., indicam os intervalos
da série de eventos na qual esta amostra est4 sujeita. No exemplo, o fluxo de agua é
positivo (ou seja, dirigido para cima), durante o periodo 4.

O emprego do conceito Lagrangeano, permite fazer simulages descontinuas muito
eficientes, conforme pode ser visto na figura 5.1. Neste caso, o modelo recebe a informacdo
sobre o estado das condigdes de contorno e sobre os parimetros, na forma de dois tipos de
eventos para amostras individuais de soluto: (1) um evento no espago, ou seja, a chegada de
uma amostra no fim de uma camada de solo e (2) um evento no tempo, ou seja, o término de

um periodo quase-estaciondrio. Portanto, a sequéncia de passos no tempo e no espago de
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uma amostra, tornou-se uma série de eventos ambientais que pode ser rapidamente

percorrida.

Nas segGes seguintes, a velocidade de uma amostra é derivada para um soluto
conservativo € ndo adsorvente, aplicado em um tnico pulso tipo delta de Dirac. Depois
disto, o conceito € estendido para outros tipos de solutos e para condigdes iniciais ou

condi¢des de contorno gerais.

5.1 DERIVAGCAO DA VELOCIDADE DE UMA AMOSTRA

Quando um soluto € aplicado na superficie do solo na forma de um pulso tipo delta
Dirac, a velocidade de uma amostra pode ser derivada de distribuigdes de tempo de percurso
conhecidas, ou de distribuigdes de distincia de percurso conhecidas. Levando-se em conta
que, neste trabalho, o processo de transporte de um soluto no interior de uma coluna de solo
€ considerado convectivo-dispersivo, € necessario determinar a velocidade de uma amostra
para um processo convectivo-dispersivo. Com este fim, vérias alternativas serfo

apresentadas nas se¢des seguintes.

5.1.1 Amostragem da distribuicdo normal

De acordo com um processo convectivo-dispersivo, uma amostra acumula os passos
deterministicos do processo convectivo, e também os passos aleatérios ndo-correlacionados
do processo dispersivo (veja o capitulo 2). O teorema do Limite Central (KOVACS, 1996,
p. 38), mostra que a soma de variaveis aleatérias independentes, de distribuicdo arbitraria,
convergira para uma distribui¢io normal (também chamada de distribuigdo Gaussiana).
Portanto, para um perfil de solo infinito ¢ homogéneo, e condig¢des iniciais, z=0,t=0, a

distancia de percurso das amostras apresenta uma distribui¢io normal, ou seja:

B 1 _1fz- uz(t)]z
£ ()= 073 [——GZ 0 (5.1)
com
n, (1) = E{z(t)} (5.2)

o,(t) = Var{z(t)} (5.3)

onde

z(t)= posigdo da amostra, no tempo t (m),
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(t) = distribuicgo da distdncia de percurso (m-1) e

K, .o, = coeficientes da distribui¢io normal da distincia de percurso (m).

Em um perfil com fluxo uniforme, mas nZo-estaciondrio, a distribuigdo da distdncia
de percurso continua sendo normal, porque a nio-estacionaridade afeta as velocidades de
todos os limites de probabilidade da mesma maneira. Porém, em um perfil heterogéneo, a
distincia de percurso nfo € mais normal, porque a velocidade da amostra é diferente em
cada camada de solo. Isto €, o processo continua sendo um processo convectivo-dispersivo,
mas com uma distribui¢do diferente da distribuicdo normal. A nova posi¢do da amostra
pode ser calculada como sendo a soma das distancias de percurso das distribui¢des normais
de cada passo no tempo. A soma de variaveis aleatdrias com distribui¢Ses normais, também
é normal (KOVACS, 1996, p- 40). Portanto, a posi¢do da amostra k, no tempo t, é dada por:

z"(1) ~ 2§ + pX () + o5 (1) 1K (5.4)
com

xs =N"(py) (5.5)
onde

z¢ = posicdo da amostra k (m),

zg = posi¢fo inicial da amostra k (m),

u’Z( , Glz( = coeficientes da distribui¢do da distincia de percurso da amostra k (m),

xlz(= posi¢d@o na distribuicio normal padrdo da amostra k (1),

N7.)= funcdo inverso na distribuigdo cumulativa normal padrio (1) e

Pf = probabilidade de uma amostra k, atingir uma distincia de percurso menor ou

igual a uma certa distdncia de percurso Sk, em um certo tempo de percurso t

(D).

Observe que amostras com velocidades relativas diferentes, podem produzir séries
diferentes. Portanto, para o caso mais geral, todos os coeficientes da eq.(5.4) dependem de
k. A posigdo média, no tempo t, da amostra k, é calculada, usando a eq.(3.19) para todos os

intervalos percorridos, ou seja:

us(t)= E{zk(t)} = iﬁlz‘ (t)dr (5.6)
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onde

ﬁ]z‘ = velocidade média Lagrangeana da amostra k (m dia'l),

tg = tempo de aplicac@o da amostra k (m) e

T = variavel de integracio (dia).

Segundo as eqs.(3.13) e (3.19), a velocidade média Lagrangeana ¢ igual a velocidade
média Euleriana, para um processo convectivo-dispersivo em um perfil infinito. A
velocidade média Euleriana, por sua vez, é geralmente considerada igual a velocidade da
agua nos poros, para um soluto ndo adsorvente e na auséncia de uma fase liquida imével no
volume de fluxo. Em sintese, pode-se escrever - (t) = v¥(t), onde v¥(t) ¢ a velocidade da

agua nos poros da amostra k.

A varidncia na posicdo das amostras pode ser relacionada ao comprimento de
dispersdo, usando a eq.(3.20) para todos os intervalos percorridos. Vale ressaltar que as

distincias de percurso em um processo convectivo-dispersivo ndo estdo correlacionadas e

p{Xl,Xz} = 0 na eq.(A.10). Portanto, a soma da eq.(3.20) para todos os intervalos

percorridos, é:
(o5())" = var{z(9} - [22()

onde

ak (z)‘ dr (5.7)

Ak = comprimento de dispersdo da amostra k (m) e

|...| = operador para o valor absoluto.

As eqgs.(5.6) e (5.7) mostram que a média e a variancia da posi¢do da amostra sdo funcdes
do tempo de percurso e da velocidade média de percurso. Substituindo-se as egs.(5.6) e

(5.7) na eq.(5.4), e diferenciando-se para o tempo, obtém-se para a velocidade da amostra k:

uk(t) = %liﬁ;‘ (‘c) dt + J]ZZ?L" (t)ﬁg(r)‘d‘: x]z(]

2*(¢)
‘] [224()

e (t
()| %s (5.8)

=1y (t)+

ﬁ;{‘ ('c)l dt
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onde

u¥ = velocidade da amostra k (m dia-1).

Embora o modelo para um perfil de solo infinito seja atraente por causa da sua
simplicidade, seu valor pratico € limitado, pois os solutos s3o geralmente aplicados na
superficie do solo. Procurando superar isto, um modelo para um perfil semi-infinito sera

apresentado na proxima segio.

5.1.2 Amostragem da distribui¢cdo normal truncada

A distribuicdo da distincia de percurso para um processo convectivo-dispersivo, em
um perfil semi-infinito, pode ser calculada através da distribui¢io normal truncada na
posigdo z = 0. Esta transformagdo é necessaria para conservar a massa do soluto dentro do
perfil. Portanto, para um perfil de solo semi-infinito e homogéneo, e condigdes iniciais (z =

0, t=0), a distribui¢éo da distdncia de percurso pode ser escrita como segue:

= J (5.9)

onde

K., G, = coeficientes da distribuigdo normal truncada da distincia de percurso (m) e

N( ) = probabilidade cumulativa da distribuicdo normal padréo (1).
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Vale lembrar que, neste trabalho, a coordinada z é considerada negativa abaixo da superficie

do solo. A média e a varidncia da distribui¢o truncada sio (veja a derivagdo no apéndice
B):

E{z(t)} =11,(1) - 3,(1) &,(¢) (5.10)

Var{z(t)} =(3,(1)° + E{z(1)} 5,(1) £, (1) (5.11)

com

271 G,(t) J
g,(t)= = (5.12)
o _E0)
’c“z(t)J

Quando sdo conhecidos E{z(t)} e Var{z(t)}, os coeficientes B,(t) e G,(t) podem ser

calculados através das equagdes (5.10), (5.11) e (5.12), usando um método iterativo.

O denominador da eq.(5.12) € igual a definicdo da distribuigdo normal e o divisor é
uma constante. Portanto, como na se¢do anterior, a nova posi¢do da amostra pode ser
aproximada como a soma das distancias de percurso das distribuigdes normais de cada passo
no tempo (veja a derivagio no apéndice C, para um comprimento de dispersido constante).
No caso que o comprimento de dispersdo é apenas constante na distancia de percurso Az,

no intervalo At, pode-se escrever para a posigdo da amostra k, no tempo t:

()= 2 +} - By (7 +At)+ 55 (v + At)Fh (v + At) - ik (1) - % (1) T (x) i

% At—>0 At
(5.13)
(%))
i;(t)=N—1|:(1—-Pk)NL_ fiES J (5.14)
¥ (1)~ f(cnk(t), Ak (t)) (5.15)
(8‘;@))2 ~g(=" (1), 2(1) (5.16)
o*(t)= fﬁ;‘(-c)d-c (5.17)

t uk (1:)| dt (5.18)
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onde

%% = posigdo na distribui¢do normal truncada da amostra k (1),

ﬁl,f , 8'2‘ = coeficientes da distribui¢fo normal truncada da amostra k (m),

f(u), A) = funcdo de ajuste para a posi¢io média da amostra (m),
g(m,h) = func@o de ajuste para a varidncia na posi¢do da amostra (m2) e

ok . w* = argumentos das fungdes de ajuste da amostra k (m).

Para valores conhecidos de E{z(t)} e Var{z(t)}, as fungdes de ajuste f(w,2) e g(w,2)

2
s&o as solugBes para os coeficientes fix(t) e (Elzc(t)) nas eqs.(5.10), (5.11) e (5.12). Por

exemplo, para um perfil semi-infinito, um fluxo de 4gua predominantemente na direcio da
gravidade e um pulso do tipo delta Dirac aplicado na superficie do solo, E{z(t)} e Var{z(t)}
sdo funges conhecidas, como pode ser visto no apéndice D. Para um pulso aplicado abaixo
da superficie do solo o problema torna-se mais complicado. Neste caso, os valores de
E{z(t)} e Var{z(t)} tém que ser interpolados entre os valores para um perfil infinito e um

perfil semi-infinito.

Substituindo-se as eqs.(5.15) e (5.16) na eq.(5.13), e diferenciando-se para o tempo,

obtém-se para a velocidade da amostra k:

uk(t)zi } i ﬁ’z((t+A‘r)+6';(1:+A1:)ilz<(t+At)—ﬁ§(‘c)—8§(t)ilz‘(r) "
at tloc At—=0 AT
. By (t+Ac)+ 35(t+ AT T3 (t+ At) - X (6) - FX ()75 (9)
_Ar—>0 AT
(5.19a)

uk (t)= 55 (6) + 8,5 () £ (0) + o5 () %55 (1)

- (ot () g/(=* (92*(9)

2 g(mk(t), 2k (t))

Apesar da eq.(5.19b) ser a mais correta, seria mais facil usar a eq.(5.19a) cujas derivadas

75 () + (@ O O (). (s.19)

sdo aproximadas numericamente, supondo um comprimento de dispersio constante em cada

intervalo (Az, At).
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Embora tenha sido mostrado que a derivagdo da velocidade de percurso de uma
amostra € possivel para um perfil semi-infinito, no entanto, o algoritmo para calcular os
passos no espaco tornou-se bastante laborioso. Procurando superar isto, um algoritmo

baseado na distribui¢do lognormal, sera apresentado na préxima seg3o.

5.1.3 Amostragem da distribuicdo lognormal

A eq.(3.12) ¢ a distribui¢do do tempo de um pulso tipo delta Dirac, para um processo
convectivo-dispersivo. Esta fungdo ndo ¢ parecida com uma distribui¢do de probabilidade
conhecida, mas pode ser aproximada como a distribuigdo lognormal, ou seja, com a eq.(3.9).
Teoricamente, esta aproximagdo ¢ apenas valida para uma distancia de percurso infinito,
mas na pratica ela j4 é muito boa para distincias de percurso da ordem de 100 m, ou mais.
Para distincias de percurso menores, o terceiro momento central da eq.(3.12) comeca a
divergir do terceiro momento central da eq.(3.9). Mesmo assim, a média e a variancia
podem ser adaptadas a um processo convectivo-dispersivo, para qualquer distincia de

percurso.

Para um perfil de solo homogéneo, e condigdes iniciais z = 0, t = 0, a distribuicdo
lognormal do tempo de percurso, ou seja, a eq.(3.9), pode ser escrita como segue:

IS S IR T L O™ C)
fi(2 Voo (2)t 2{ e J (5.20)

com
2
i, (2) = In(E{t(2)}) --(Pt(%)) (5.21)
o,(2) =\/ln[1+(CV{t(z)})2] (5.22)
_ Var{t(z)}
cvit(z)} =B (5.23)
onde

t(z)= tempo de percurso para profundidade z (dia),
ft(t; z) = distribuicdo do tempo de percurso, para profundidade z (dia-1) e

1(2), o,(2) = coeficientes da distribuigao lognormal, para profundidade z (1).
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Para um perfil de solo heterogéneo, o fluxo pode ser positivo ou negativo. Neste
caso, a profundidade da amostra ndo é uma variavel independente adequada, porque z(t)
pode ter incrementos negativos ou positivos. Portanto, ao invés da profundidade usa-se
como variavel independente o valor absoluto da distdncia de percurso. A distincia de

percurso absoluta da amostra k, € definida como a soma do valor absoluto de todos os
passos no espaco, ou seja, s*(1) :fti |uk('r)’d*c, enquanto que a profundidade ou posi¢io da
0

amostra k, & definida como z*(t) = zg + thc u®(t) dr.
0

Neste caso, o tempo de percurso da amostra é calculado como sendo a soma dos

tempos de percurso das distribui¢des lognormais de cada intervalo As, ou seja:

t*(s) - t§ (j)—ddég) ¢
—f lim a4 Aq)“tk(g)dc

° k k k
s e At eXP[PAt(C)"'GAt(C)Xt ]dC

(5.24)
0 AC**)O AC

com

j ( ) ;ﬁi‘(s) <0
[x :—N—l( tk) ;E(s) > 0 =)
onde
i o tg = tempo de percurso da amostra k (dia),
ugt , U]f\t = coeficientes da distribuigio lognormal do tempo de percurso, no intervalo
de percurso [s, s+ As] , da amostra k (1),
Ei‘ = velocidade média Euleriana, da amostra k (m dia-1),
At® = uma unidade de tempo no sistema de unidades desejado (dia),
xf= posigdo na distribui¢do normal padrdo da amostra k (1),
N7T(.) = fungdo inversa na distribui¢go cumulativa normal padrio (1),
Ptk = probabilidade de uma amostra k atingir uma certa distancia de percurso s, em

um tempo menor ou igual a um certo tempo de percurso tk (De
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£ =variavel de integraco (m).

Substituindo-se a eq.(5.21) na eq.(5.24), e com a ajuda da eq.(3.31), obtém-se:

s Eit5(C+AQ)-t5()
tk(s)—tgz(j)ﬂléglo { = }

G (Q)ds

s E{t (¢ + AQ) - E{t*(¢
o I O
k

=§dE{;c(C)}G§t(C)dc

_SGI&:(C)

= (;) _|ﬁ$ (C)| dc (5.26)

( k ()2

G5, (9) = exp‘f‘:\t(s)x:‘ - (U’“f)) } (527)

Usando-se a eq.(5.22), obtem-se:

k()= ‘f ln(l + (nf;t(s))zj (5.28)

com
n§i(9)= lim CV{t*(s+ a9 t*(9)} (5.29)
onde

GY%, = tempo de percurso normalizado, no intervalo de percurso [s, s+ As], da

amostra k (1),
nﬁt = coeficiente de variagdo no tempo de percurso, no intervalo de percurso

[s, s+ As] , da amostra k (1).

Convém ressaltar que a eq.(5.26) é valida para ﬁf(s)<0, ﬁ:‘(s)>0 e ﬁf(s)-»O.

Diferenciando-se a eq.(5.26), obtém-se:

L _dF0-t) a4fsck@ ]zagt(s)
[{} wt () = [t )

luk (S)| ds s

(5.30)
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Portanto, a velocidade da amostra k é:

K T (s)
u (S)ngt(s)'

(5.31)

Observe que a eq.(5.31) é valida para qualquer valor de T; (s), mesmo para T\ (s) = 0.

Ainda é preciso discutir o valor de xf na eq.(5.25). Nas secdes anteriores, os

modelos foram baseados na distribuicio normal e o valor de xf foi calculado usando a

funcdo inversa na distribuicdo cumulativa normal. Em uma distribuicio normal, uma

amostra com um valor de xf menor, sempre tem uma profundidade menor no perfil de solo,
tanto com fluxo de 4gua dirigido para baixo (fluxo negativo) quanto dirigido para cima
(fluxo positivo). Portanto, os caminhos das amostras nunca se cruzam na matriz de eventos
ambientais. Isto € uma condigo indispensavel para a validade da técnica proposta neste
capitulo, porque as amostras so consideradas limites de probabilidade e um limite de

probabilidade ndo pode cruzar um outro limite, por causa da sua propria definicgo.

ot o k
Em uma distribuicdo lognormal, uma amostra com um valor de %+ menor, sempre
tem um tempo de percurso menor, tanto com fluxo negativo, quanto positivo. Portanto, no

modelo lognormal os caminhos das amostras se cruzariam se o mesmo coeficiente de

retardo, G];t(s), fosse usado para ambos os fluxos. Para evitar isto, considera-se que a
amostra mais rapida, no sentido descendente, deveria ser a amostra mais lenta, no sentido
ascendente. Isto pode ser realizado, quando a distribui¢io do tempo de percurso no modelo

lognormal € refletida na sua mediana. Ou seja, ao invés de se usar a probabilidade P, para

a amostra k, usa-se 1 - P,k. Observe que para a fung#o inversa da distribuicio cumulativa

normal padrio, N_I(I—Ptk ] = —N_I(Ptk). Portanto, para uma amostra no modelo

lognormal, obtém-se a eq.(5.25).

Esta reversdo da distribui¢do do tempo de percurso pode ser justificada na escala
local, porque isto também acontece em um processo convectivo-dispersivo, cujo fluxo de
disperséo €, por definicdo, bidirecional. Em adicdo, ela também pode ser justificada na
escala de campo, onde as colunas de solo com infiltragdo maior geralmente apresentam uma

textura mais grossa, enquanto uma textura mais fina geralmente favorece o fluxo de 4gua na
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dire¢do oposta, ou seja, o da ascensdo capilar. Como resultado, a distribui¢go do tempo de

percurso ¢ invertida, quando o fluxo de 4gua ¢ invertido.

Ao invés de se usar a distribuigdo lognormal do tempo de percurso, pode-se usar a
distribuicdo lognormal da distdncia de percurso, ou seja, a eq.(3.15), para derivar a
velocidade da amostra. Esta derivagiio é muito parecida com o que ja foi apresentado

anteriormente. Portanto, serd mostrado aqui apenas o resultado final:

u®(s) =75 (9GK () (5.32)
com
(o509
GX,(s) =exp{c§z(s)x}z{ = (5.33)
2
x}Z‘:N"l(sz) ;ﬁ_},f(s)<0
St T R (5.34)
Yy =—N (Pz) 1, (s)>1
onde

Gﬁz = distincia de percurso normalizada, no intervalo de percurso [s, s+ As], da

amostrak (1) e
sz = probabilidade de uma amostra k atingir uma distincia de percurso menor ou

igual a uma certa distdncia de percurso sk, em um certo tempo de percurso t
(1.
cr],;z = coeficiente da distribuigdo lognormal da distincia de percurso, no intervalo de

percurso [s, s+ As] , da amostra k (1),

ﬁ;_‘ = velocidade média Lagrangiana da amostra k (m dia‘l),

Observe que o coeficiente G4, (s) é o mesmo para a distribuicio do tempo e para a

distribuigéo da distncia de percurso. Ou seja, crgz(s) =ck(s)e ne,(s) = nk (s).

Por definicgdo, sz =l-—Ptk, durante a percolagio de uma amostra k. Segundo a

€q.(5.34), isto resulta em xl,f = —xf. Substituindo-se este valor na eq.(5.33) e igualando-se

as egs.(5.31) e (5.32), obtém-se a relacdo entre a velocidade média Euleriana e
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Lagrangeana: T} (s)= Ty (s) [1 ¥ (n K (s))z} que corresponde ao que foi mostrado por JURY

& ROTH (1990), p. 57.

As egs.(5.31) e (5.32) apresentam soluges numeéricas para um processo convectivo-

estocastico para condigdes heterogéneas e nio-estacionarias. Das duas equagdes, a eq.(5.31)

¢ a preferida, porque geralmente ﬁf(s) pode ser considerada igual & velocidade da agua nos

poros, para um soluto ndo adsorvente e na auséncia de uma fase liquida imével no volume
. — k . 5 v

de fluxo. Ou seja, T¥(s) = v¥(s), tanto para um processo convectivo-estocastico, quanto
Ja, Uy > P

para um processo convectivo-dispersivo. A eq.(5.31) usa os valores de Ptk, ﬁtk(s)e 'ngt (s)

como dados de entrada. O valor de Ptk ¢ usado para calcular o valor de xlf, empregando a
€q.(5.25). O coeficiente de variagdo, ngt (s), ¢ constante no espago, para um processo

convectivo-estocastico e um meio poroso homogéneo. Portanto, o valor de 1k, (s) pode ser

considerado uma medida do grau de heterogeneidade do meio poroso, na posi¢io z~ (E)

5.1.4 Adaptagdo da distribuicdo lognormal a um processo convectivo-dispersivo

Para um processo convectivo-dispersivo, os valores de ﬁ:‘ (s) e nf_ﬁl (s) , na eq.(5.31),

devem ser adaptados a este processo. O tempo médio de percurso € ajustado a um processo
convectivo-dispersivo, usando-se a eq.(3.13) para todos os intervalos percorridos, ou seja:

E{tk(s)—tg}zzi (5.35)

)
Lembrando que E{th (s)} = E{A tk(s) / E{Atk(s)}] =1, entdo o valor esperado da eq.(5.26)
¢ a eq.(5.35). Isto implica que, para um processo convectivo-dispersivo, ﬁf(t) pode ser

considerada igual & velocidade da agua nos poros, para um soluto ndo adsorvente e na

auséncia de uma fase liquida imével no volume de fluxo.

A variéncia do tempo de percurso, pode ser relacionada ao comprimento de dispersdo
de um processo convectivo-dispersivo, usando-se a eq.(3.14), para todos os intervalos

percorridos. As distincias de percurso em um processo convectivo-dispersivo néo estdo
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correlacionadas, ou seja, p{Xl,Xz} = 0 na eq.(A.10). Portanto, a soma da eq.(3.14) para

todos os intervalos percorridos, é:

s 22"
Va:{tk(s)—t};} :j—(c)za’q. (5.36)
—k
*(m )
Observe que na €q.(5.36), a difusdo molecular é considerada desprezivel, ou seja, o

coeficiente de dispersao ¢ dado por D = A[U,| (i.e. igual 4 eq.(3.5), para T, =Vv).

Seja ni‘(s) o coeficiente de variagdio do tempo de percurso para uma dada distincia
de percurso s. Assume-se que os efeitos da ndo-estacionaridade e nio-homogenidade do
fluxo de agua, no valor de n{‘(s) , s80 despreziveis. Substituindo-se as egs.(5.35) e (5.36) na

eq.(5.23), e com T~ (s) ~ constante, obtém-se:

(5.37)

onde

nf = coeficiente de variagdo do tempo de percurso da amostra k (1).

Em adi¢do, assume-se que o fluxo predominante é descendente, e o soluto é aplicado perto
da superficie do solo. Neste caso, a distincia de percurso até o limite inferior de um dado

compartimento no modelo ¢ aproximadamente igual & profundidade deste limite. Para o

limite inferior do compartimento i no modelo, s = lzi "y
2

, € pode-se escrever a eq.(5.37)

como:

1 [E
M (ziv2]) 23 1 Az (5.38)
|Zi+1/.?J =l
onde
Az; = espessura do compartimento i (m),

A; = comprimento de dispers3o hidrodindmica no compartimento i (m) e

Ziyy = posi¢do do limite inferior do compartimento i (m).



84

Observe que, no caso da eq.(5.38), o coeficiente de variacio ndo depende da amostra k.
Portanto, os valores de Th(|-7~i +1/2|) podem ser calculados com a eq.(5.38), para cada

compartimento do modelo, antes de seguir a(s) amostra(s) na matriz de eventos ambientais.
A seguir, serdo apresentados trés métodos diferentes para ajustar o coeficiente de variagdo

do tempo de percurso no modelo lognormal 4 eq.(5.37) ou (5.38).

No primeiro método, a varidncia do modelo lognormal é somente ajustada uma vez

durante o tempo de percurso de uma amostra. O ajuste é feito para uma dada distincia de

referéncia, s = s,;. Neste caso, N (s) = 1, (S,er) = constante. Embora este método seja

atraente por causa da sua simplicidade, os primeiros dois momentos da distribui¢io
lognormal somente sio corretos para a distincia de referéncia. Para todas as outras

distancias de percurso, a média e a varidncia da distribui¢do lognormal sio diferentes das

eqs.(5.35) e (5.36).

No segundo método, os primeiros dois momentos da distribui¢io lognormal sio
ajustados para o limite inferior de cada camada de solo no modelo, ao invés de apenas uma
distincia de referéncia. Teoricamente, isto resulta em uma descrigio mais realistica do
processo convectivo-dispersivo. Supde-se que a distribuigio do tempo de percurso, até o
limite inferior do compartimento i, pode ser descrita como a soma das distribuigdes

lognormais dos compartimentos superiores 1 ,2, ... i. Neste caso, assume-se que os efeitos
da néo-estacionaridade e n3o-homogenidade do fluxo de 4gua, no valor de n]zt(s), sdo

despreziveis. Isto resulta em uma equagdo parabélica para o coeficiente ngt(s) (veja a

derivagdo no apéndice E):

As(n}f“ (s))2 + /si M(©)de ki (s) - 245 (s) ~ 0. (5.39)

A €q.(5.39) deve ser resolvida para cada passo As. Ao invés disto, supde-se que ndo é
necessario calcular a posicdo da amostra no interior dos compartimentos. S6 importa o
tempo quando a amostra chega ao fim do compartimento, desde que as propriedades fisicas,
quimicas e biol6gicas no interior de uma camada de solo relativamente fina (i.e. uma

camada de 10 cm), possam ser consideradas aproximadamente homogéneas. Portanto, ao

invés de se calcular nﬁt(s) para cada distdncia de percurso s, o modelo faz uma
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extrapolagdo da distdncia de percurso até o fim do compartimento corrente e usa 0 mesmo

valor 1k, (s) =m;, durante o tempo que a amostra fica no compartimento i. Quando o fluxo
predominante € para baixo, e o soluto é aplicado perto da superficie do solo, a distincia de
percurso até o limite inferior do compartimento i no modelo € aproximadamente igual &
profundidade do limite inferior do compartimento i. Neste caso, pode-se escrever a

€q.(5.39) como:
2 j=i-1
Azi(m;)” +.[8 T AjAz;m; —24; =0 (5.40)
j=1

M; = coeficiente de variagdo no tempo de percurso, ou na distancia de percurso, do

onde
compartimento 7 (1).

Observe que os coeficientes m; podem ser calculados com a eq.(5.40), para cada

compartimento do modelo, antes de seguir a(s) amostra(s) na matriz de eventos ambientais.

No terceiro método, supde-se que a distribuicdo do tempo de percurso, até o limite
inferior do compartimento i, possa ser descrita através de uma tinica distribuigio lognormal,
ao invés da soma das distribui¢des lognormais das camadas superiores. No terceiro método,

€ mais conveniente expressar o resultado em termos da distancia de percurso normalizada
G};t(s) - Neste caso, assume-se que os efeitos da ndo-estacionaridade e nio-homogenidade
do fluxo de agua, no valor de nf(s) sdo despreziveis. Isto resulta na seguinte equagio, para

o coeficiente (veja a derivago no apéndice F):

th(s)zG{((s+As)+Ai(G§(s+As)—G{‘(s)) (5.41)
S
onde

G{‘ = tempo de percurso normalizado da amostra k (1).

O coeficiente Gf(s) ¢ calculado da mesma maneira que o coeficiente th(s) , mas usando-

se os valores nf(s), ao invés dos valores mj(s) (veja o apéndice F). Assume-se,

novamente, que os compartimentos no modelo podem ser consideradas aproximadamente
homogéneos, que o fluxo predominante é para baixo e o soluto é aplicado perto da

superficie do solo. Neste caso, pode-se escrever a eq.(5.41) como:
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G¥ %G (|Ziwipn]) + IZ;{2| (G§(|zi+,,2 ) -Gt (zi |)) (5.42)
1

onde

Gf = tempo de percurso normalizado, no compartimento i, da amostra k (1) e

Zi_y = posi¢do do limite superior do compartimento i (m).

Observe que os valores de G!‘ podem ser determinados com as eqs.(5.38), (F.3), (F.4) e
(5.42), para cada compartimento i no modelo, antes de seguir a(s) amostra(s) na matriz de

eventos ambientais.

Cada um dos métodos apresentados para ajustar 0 modelo lognormal a um processo
convectivo-dispersivo, foi testado. Os resultados dos testes numéricos estio apresentados

no capitulo 6.

5.2 ADSORCAO COM EQUIL{BRIO TERMODINAMICO
Para um soluto adsorvente, a massa aplicada de uma substancia quimica esta presente
na fase liquida, em um estado dissolvido, e na fase s6lida, em um estado adsorvido, ou seja:

mk(t)=m]rc(t)+m;{(t) (5.43)

onde
m* = massa por 4rea, da amostra k (g),
mf = massa residente por 4rea na fase liquida, da amostra k (g) e

mz‘ = massa adsorvida por 4rea na fase solida, da amostra k (g).

Dividindo-se pela espessura da amostra, a eq.(5.43) torna-se:
ek ()= 0% (¢)cX (6) + o () cX ¢) (5.44)
onde
ok = concentragdo massica da amostra k (g m-3),
clf = concentragdo residente na fase liquida da amostra k (g m-3),
k

Cs = concentragdo na fase sélida da amostra k (1),

6% = umidade volumétrica do solo da amostra k (De
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p¥ = densidade da massa seca do solo da amostra k (g m-3).

Geralmente, a fase solida é considerada imével, desprezando-se 0 movimento devido
a compactacdo do solo, por exemplo. Portanto, a parte da massa aplicada que € adsorvida
irreversivelmente, também pode ser considerada imével. Porém, a maior parte do processo
de adsorg@o € geralmente reversivel e, conseqiientemente, existe uma troca de massa entre
as duas fases. Deste modo, uma amostra de massa adsorvida também pode ser considerada
movel, porque uma molécula adsorvida pode passar para a fase liquida, se deslocar, e ser
adsorvida de novo. Portanto, formalmente, dever-se-ia definir duas amostras: uma amostra
na fase liquida e uma amostra na fase sélida. Em geral, estas amostras tém velocidades
diferentes, porque o processo de desorgdo é geralmente mais lento do que o processo de
adsor¢do. Neste trabalho, para melhor delimitar os assuntos estudados, supde-se que existe
um equilibrio termodindmico entre as duas fases. Quando existe um equilibrio
termodindmico, a velocidade de troca de massa entre as duas fases & teoricamente infinito, o
que significa que as amostras na fase liquida e na fase sélida tém a mesma velocidade.
Portanto, € necessério somente uma tinica amostra para descrever o transporte de um soluto

com adsor¢do que apresenta equilibrio termodinamico.

A raz&o entre a massa total por 4rea e a massa por 4rea na fase liquida, no interior de

uma amostra, pode ser definida como:

cX(1)

k e 2 T WG Lol - LA TS
R =Kok

(5.45)

onde

R¥ = coeficiente de retardo devido a adsorgao, da amostra k (1).

Supde-se também que um soluto adsorvente ocupa o mesmo volume de transporte no solo

do que um soluto ndo-adsorvente. Desta forma, dado um processo de adsor¢cdo com
equilibrio termodindmico, e uma razio de massa entre as duas fases de R5(1), uma
molécula de soluto dissolvida tem uma probabilidade de l/ R¥(t) de ficar na fase liquida.

Portanto, uma amostra adsorvente demora Rk(t) vezes mais para percorrer uma certa

distdncia do que uma amostra ndo adsorvente, ou seja, a velocidade de uma amostra k

adsorvente, ¢ dada por:
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ul (1)

k —_
= e

(5.46)

onde

k

u =velocidade ndo-adsorvente, da amostra k (m dia-1).
Para uma isoterma linear, pode-se substituir as eqgs.(2.31) e (2.32) na eq.(5.45). Como

resultado, obtém-se para o coeficiente de retardo, devido a adsorgdo que:

P () (K () (5.47)

ok(r) ™"

R¥(t)=1+

onde
mlgm = fragio massica de matéria organica da amostrak (g g-1) e

Klém = coeficiente de distribuicdo matéria organica / 4gua, da amostra k (m3 g-1).

Para uma isoterma linear, o modelo de transporte € linear, porque os coeficientes de retardo
nao dependem da concentragdo residente do soluto, como pode ser visto na eq.(5.47). Para

uma isoterma nao-linear, precisa-se calcular a concentragio residente da amostra para cada

passo no tempo, para se determinar o valor de Rk(t) atraves da eq.(5.45).

5.3 ABSORCAO PELAS RAIZES E TRANSFORMACAO COM CINETICA DE PRIMEIRA ORDEM

Admite-se, neste caso, que o soluto apresenta uma taxa de transformacdo com
cinética de primeira ordem. Usando-se coordenadas Eulerianas, pode-se escrever o balango
de massa para uma amostra em movimento, como:

ac(z, t) c( Z, t) 8V(z,t)
V) e

+ u(z, t)c(z, t)|
z=z(t)

sy = (5.48)
z=2(t)

onde
w(z,t)= coeficiente cinético (dia-1)

V(z, t) = espessura de uma amostra (m).

Observando-se que o segundo termo da eq.(5.48) descreve a mudanca na concentrago
massica dentro da amostra, devido & expansdo da amostra significa que a massa da amostra

n3o mudaria, se ndo houvesse transformacéo ou absorgio de soluto. Isto é fundamental para
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a técnica proposta, porque, como foi mencionado nas se¢des anteriores, a massa de uma

amostra é definida como um intervalo de probabilidade.

Usando-se a regra da cadeia para a diferenciagdo, e substituindo-se m(z,t) =
c(z, t)V( Z; t) na eq.(5.48), obtém-se:

8(:( Z; t) V( Z, t)

- + u(z,t)c(z,t)V(z,t)l

z=z(t)

z=z(t)

om(z, t)

+ p.(z, t) m( z, t)‘

z=z(t)

0 (5.49)

z=z(t) =

onde

m(z, t) = c(z,t)V( Z, t) = massa por area (g m-2).

A solucdo da equagdo diferencial (5.49), na sua notagido Lagrangeana, para a amostra k, é

dada por:

mX (t) =m]5 expL— I p.k('c) d‘EJ (5.50)

=1,
onde

mg = massa inicial por rea, da amostra k (g m-2) e

n* = coeficiente cinética da amostra k (dia-1).

Deve-se ressaltar que est4 sendo usada a mesma notagéo para o coeficiente cinético
adotada no capitulo 2. Porém, € preciso expressar todas as taxas em termos da concentragio
massica, como pode ser visto na eq.(5.48). Isto pode ser realizado, substituindo-se a

eq.(5.45) na eq.(2.48). Como resultado, obtém-se:

k
k(o _ .k Habs ()
”(ﬂ_MMM+5§5Eq§ (5.51)

onde
Kt = coeficiente cinético de transformagio bioquimica, da amostra k (dia-1) e

u;‘bs = coeficiente cinético de absorgdo pelas raizes, da amostra k (dia-1).
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Vale observar que processos cinéticos nio-lineares também podem ser incorporados.

No caso que u(z, t) depende da concentragdo do soluto, a eq.(5.49) pode ser resolvida
numericamente. Por exemplo, GINN et al. (1995) apresentaram um modelo convectivo-
estocastico com fluxo estaciondrio e usaram diferencas finitas para calcular a mudanca na
massa de um soluto sujeito a biodegradagdo com cinética tipo “Michaelis-Menten”. Neste
trabalho, supde-se que a biodegradagdo obedece uma cinética de primeira ordem, o que

permite uma solugfo analitica na forma da eq.(5.50).

5.4 DERIVACAO DA CONCENTRACAO DE SOLUTO

Por defini¢@o, a massa de uma amostra k é a fragdo da massa aplicada que esta entre
dois limites de probabilidade. Os limites de probabilidade sdo definidos como:

)

PY =pf-— (5.52a)
2
Pk+ - Pk é
. =P, + 5 (5.52b)
onde
Ptk_ = probabilidade calculada no limite inferior da amostra k (1),

Ptk * = probabilidade calculada no limite superior da amostrak (1) e

& =fragdo da massa aplicada por area, que esta dentro da amostra (1).

Para calcular a concentragio dentro de uma amostra, precisa-se seguir dois limites de
probabilidade na matriz de eventos ambientais. Os valores Ptk_e Ptk+ sdo facilmente
convertidos para as distincias correspondentes na distribuigso normal padrio, ou seja, xf_ &
xf+, aplicando-se o inverso da fungio erro (ABRAMOWITZ & STEGUN, 1970). Com

k- k+ o -
estes valores para %, e ¥, , as distincias de percurso e/ou tempos de percurso sio

calculados, usando-se as equagdes da velocidade da amostra, apresentadas na se¢o 5.1. Os
tempos e as distincias de percurso destes limites sdo notados como t* e 5, para o limite

o P k+ k+ &l d . 2
inferior,e t™ ez, para o limite superior, respectivamente.

Emprega-se uma aproximagdo numérica de primeira ordem, para calcular a

concentragdo massica dentro da amostra:
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d
(20 -2 ()

A concentragdo residente na fase liquida e a concentragdo de fluxo sdo respectivamente

X () =m* (%)

(5.53)

calculadas como:

mk(t) )
ki _
e ()= 0% () R¥(¢) (zk+(t) - zk_(t)) =
e
k
gy M (2) o

= (t* (2 -t (2) £

onde

c'f‘ = concentragio de fluxo da amostrak (g m-3) e

qk = densidade de fluxo da 4gua da amostra k (m dia-1).

Observe que as eqgs.(5.53.), (5.54) e (5.55) sdo as derivadas numéricas centralizadas

da fungdo m(z,t). A defini¢io da derivada numérica centralizada, para uma funcio £(x) &,

por definigdo (PRESS et al., 1992, p.180):

(x+h) - f(x—h)
K i (x)zf ; (5.56)
2h
PRESS et al. (1992), p.181, demostraram que a melhor escolha para o intervalo h na

€q.(5.56), ¢ dada por:

A
Wi (x)j (e VA
h~ (fT'(x)- = (‘Ef) Xe (557)

onde
€¢ = precisao relativa com que o valor da fungio f(x) é calculado (1) e

X, = escala carateristica da fungdo f(x).

Para fungGes simples, a precisdo €; ¢ mais ou menos igual & precisdo relativa com que o
computador calcula valores com aritmética de ponto flutuante (i.e. ; ~ 10-6). A escala
carateristica x, € uma indica¢do da curvatura da fungdo f (x). Geralmente, assume-se

x, ~[x|. Com estas consideragdes, pode-se escrever a eq.(5.57), para os intervalos no

espaco e os intervalos no tempo, como segue:
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|zk+(t)—zk_(t)|z(8f)%|zk(t)| (5.58a)

¢ (2) - £ (2)] = (¢ ) * (). (5.58b)
As eqgs.(5.58a) e (5.58b) mostram que, para manter a mesma precisfo na derivada numeérica,
a amostra tem que expandir continuamente, em relagdo & distdncia de percurso ou em
relacdo ao tempo de percurso. Para as velocidades de amostra apresentadas na secéo 5.1
isto sempre foi o caso, porque a dispersdo foi modelada (1) como uma fungdo da distincia
de percurso e/ou do tempo de percurso da amostra, e (2) como um processo irreversivel, ou
seja, sempre crescendo. Teoricamente, dever-se-ia escolher, para cada passo no tempo, um
valor diferente para 0 ,satisfazendo-se as eqs.(5.58a) e (5.58b). Na pritica, as diferencas
entre os valores otimizados para & sfo provavelmente pequenos. Portanto, é suficiente

escolher um valor constante para & (i.e. 10-3: veja os testes numéricos no capitulo 6).

No modelo lognormal (apresentado na segdo 5.1.3), a distribuicdo do tempo de
percurso € refletida na sua mediana, quando o fluxo de 4gua é ascendente (ou seja,
negativo). Portanto, para uma amostra com dois limites de probabilidade, no modelo

lognormal, obtém-se para o limite inferior:

x5 =N_1(Ptk*) ;uf(s)<0

k- -1{pk-) .=k el
%t =-N (Pt ] Th (s)> 0
e para o limite superior:
y K+ =N'1(Ptk+) ;T (s)<0
(5.60)

x & = —N—I(Pt'”) ;g (s)>0

5.5 INTEGRACAO DAS EQUACOES DIFERENCIAIS

Todos os modelos Lagrangeanos apresentados, podem ser colocados na forma de um
conjunto de equacdes diferenciais ordinarias, usando o tempo como a variével independente.

Por exemplo, para uma amostra k, definida com apenas um limite de probabilidade, pode-se

escrever o seguinte:
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J@zuk(t,zk,Qk)
dt

X (5.61)
tg_ﬁ}t_@zuk(t,z.\,gk)
com
(mk(e) (wk(e)
Qk(t) = —1anmgt)J - -1ntwwgt) (5.62)
onde

= peso inicial da amostra k (g m-2) e

wk = peso da amostra k (g m-2).

Convém observar que ok ¢ igual a integral no tempo, do coeficiente cinético, para a
amostra k. Portanto, a massa ou o peso da amostra pode ser calculado para qualquer tempo

t, usando a eq.(5.62).

A eq.(5.61) pode ser integrada usando um método Runge-Kutta (PRESS et al., 1992,
p. 701). Por exemplo, a solugdo da eq.(5.61), empregando o método Runge-Kutta de

segunda ordem, resulta no algoritmo:

[~ k k k(. k k
Az; = At;u ( tii.z,0F 1)
k Tk ~k
At Az: AQ:
18z = At k| tf ) + = 2k s =L of —L (5.63a)
3 2 2
z!‘=z;f_1+Az§(
[~k K
AQ _At u ( i-1» 11391 ])
< oAk KK AQk
AQF = Atk L"J’T Zi+ Ql1+—2-~— (5.63b)
oF =0F |+ AQK

onde
A = incremento do nivel i-1 para o nivel i e

A = valor intermediario de A.
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Observe que as eqs(5.63a) e (5.63b) sdo colocadas na forma mais geral, onde a velocidade
de percurso depende da concentragdo residente da amostra. Isto so € necessario quando a

isoterma de adsor¢do € nao-linear.

Para uma amostra definida com apenas um limite de probabilidade, as variaveis
dependentes sdo z*(t) e QX(t), como foi mostrado no exemplo acima. Para uma amostra

definida com dois limites de probabilidade, as varidveis dependentes sdo z (1), z“*(1) e

ok(1).

Na se¢do 5.1, as distdncias e os tempos de percurso foram calculados para a aplicagio
de um soluto na superficie do solo na forma de um pulso tipo delta Dirac. Para processos
lineares (i.e. com uma isoterma de adsor¢do linear), a técnica apresentada pode ser aplicada
para qualquer condic#o inicial ou de contorno, empregando-se o conceito de superposigio
de miltiplas amostras. SupGe-se que as condi¢des de contorno e as condigdes iniciais
podem ser divididas em camadas homogéneas e periodos quase-estacionarios,
respectivamente. Além disto, assume-se que dentro das camadas homogéneas e dos
periodos quase-estacionérios, as moléculas da massa aplicada, apresentam uma distribuigio

uniforme.

Para um problema de condi¢do inicial, as posi¢des iniciais dos limites de

probabilidade s4o, para uma amostra k aplicada no intervalo de profundidade [Zinc,15Zinc 2]:
t = Linc,1 (5.64a)
20 = Zipg,1 + (Zinc,z = zinc,l)rzk (5.64b)
28 =Zing1 +(Zine - zim,.)(n" - 2} (5.640)
z5' = Zinc,1 +(7~inc,2 - Zinc,l)[rzk + gj (5.64d)

onde

I‘zk = probabilidade de uma amostra k, ser aplicada dentro da fragdo rf do intervalo
de aplicagdo [Zinc,15Zinc 2] (1),
Z;.1 = limite inferior da profundidade (negativo) de aplicagio (m) e

Z;.» = limite superior da profundidade (negativo) de aplicaggo (m).
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Para um problema de condi¢do de contorno, as posi¢Ges iniciais dos limites de

probabilidade s&o, para uma amostra k aplicada no intervalo de tempo [t 1,tie2 -

tg = tinc,1 +(tinc,2 _tinc,l)rtk (5.652)
Z) =igigy (5.65b)
z§ = Zincy t qinc(tinc,z - tinc,l)g (5.65¢)
25" = Zines = etz =t ) 3 (5.65d)

onde
l"tk = probabilidade de uma amostra k ser aplicada dentro da fragio rtk do intervalo de
aplicagdo [ty 1,tin. 21 (1),
tinc,1 = limite inferior do periodo de aplicagéo (dia),
tinc,2 = limite superior do periodo de aplicagdo (dia) e

Qi = densidade de fluxo de 4gua, durante o periodo de aplicagdo (m dia-1).

Neste trabalho, a coordinada z abaixo da superficie do solo é considerada negativa, assim
como um fluxo descendente. Portanto, durante a infiltracdo de soluto na superficie do solo,

o valor de q;;. € negativo nas egs.(5.65c) e (5.65d).

Em resumo, pode-se afirmar que cada amostra apresenta duas caracteristicas
probabilisticas fundamentais: uma probabilidade s (ie. 1“: ou l"tk ) € uma probabilidade

pk (i.e. Pf ou Ptk )- Todas as amostras com 0 mesmo valor para Tk pertencem ao mesmo
grupo de amostras. Pode-se definir uma matriz de aplicagfo tridimensional, como segue:

nimero de aplicagdes x niimero de grupos por aplicagdo x niimero de amostras por grupo.
Portanto, cada aplicagdo de soluto compde-se de varios grupos com valores para E*

diferentes, e cada grupo compde-se, por sua vez, de varias amostras com valores para p*

diferentes.

As solugdes dos modelos Lagrangeanos apresentadas nesta se¢io, podem ser
empregadas em um modelo estocéstico de transporte de soluto, de duas maneiras diferentes:

(1) usando fungdes transferéncia ou (2) usando simulagdes Monte Carlo. No primeiro caso,
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cada coluna independente usa a mesma matriz de varidveis aleatdrias, definidas por fungdes
de densidade de probabilidade. No segundo caso, cada coluna independente usa uma matriz

de eventos ambientais diferente.

5.5.1 Modelo numérico Lagrangeano usando fungdes-transferéncia

Os dois pardmetros que influenciam no tempo de percurso de uma amostra de
pesticida sdo: a velocidade da 4gua nos poros (vk (t)) e o coeficiente de retardo do pesticida,

devido a adsorcio (Rk(t)). Quando apenas estes dois pardmetros sdo aleatdrios e a
isoterma de adsorg@o € linear, seria mais eficiente aplicar um modelo estocastico, usando
fungdes-transferéncia ao invés de simulacdes Monte Carlo. JURY et al. (1990)
apresentaram um modelo estocastico de transporte, usando funcBes-transferéncia semi-
analiticas. Nesta tese, emprega-se uma versdo numérica deste modelo, que apresenta menos

limitagdes do que a abordagem semi-analitica seguido por JURY et al. (1990).

As fung¢des-transferéncia analiticas empregadas no modelo, sdo as distribui¢des
lognormais de tempo de percurso, para cada camada de solo, e cada periodo de tempo, na

matriz de eventos ambientais (veja a figura 5.1). Observe que, neste caso, uma tinica matriz

, . o .k o 5
de eventos & usada. Nesta matriz, as variaveis v*(t) e R*(t) sdo aleatérias, com as suas

distribui¢des probabilisticas inteiramente especificadas, para cada intervalo.

Seguindo JURY et al. (1990), o transporte de soluto, na escala de campo, ¢ descrita
como um processo convectivo-estocastico com uma distribuicio de tempo de percurso
lognormal. Portanto, usa-se a eq. (5.31) para seguir uma amostra na matriz de eventos
ambientais. Além disto, supde-se que o tempo de percurso de um soluto n3o-sorvente e o
coeficiente de retardo devido a adsorgfo, apresentam ambos uma fungéo de distribuicio de
probabilidades conjunta lognormal. Portanto, o tempo de percurso de uma amostra
adsorvente também apresenta uma distribui¢do lognormal, com os coeficientes (JURY &

ROTH, 1990, p.72):

(2 =p.(2) +pg(2) (5.67)

(6.(2) (0, (2] + p () 6, (2) 05 (2) + (0 (2))? (5.68)

onde
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M5 O = coeficientes da distribui¢sio lognormal do tempo de percurso de um soluto

ndo-adsorvente, para a profundidade z (1),
Ly, Og = coeficientes da distribui¢do lognormal do coeficiente de retardo devido &
adsorcdo linear, para a profundidade z (1) e

Pep = coeficiente de correlagdo entre o tempo de percurso de um soluto ndo-

adsorvente e o coeficiente de retardo devido a adsor¢do linear, para a

profundidade z (1).

Para problemas de condi¢des iniciais e/ou de contorno mais complicados do que um
pulso delta Dirac, precisa-se efetuar a convolucdo destas condigdes com a fungdo
transferéncia, conforme pode ser visto através da eq.(3.1). Neste caso, empregam-se
multiplas amostras na matriz de aplicagdo. A convolugdo é realizada numericamente,
interpolando-se as concentragdes das amostras dentro de cada grupo de aplicag@o, e, depois,

somando-se as concentragdes interpoladas de cada grupo de aplicag3o.

No caso em que os tempos de percurso em duas camadas de solo n3o estdo
perfeitamente correlacionados, precisa-se da convolugdo do tempo de percurso da primeira
camada com o tempo de percurso da segunda camada. Portanto, um grupo de aplicagio tem
que ser definido, para cada camada nfo correlacionada no modelo. Assim, o modelo torna-
se menos eficiente, e, neste caso, talvez uma melhor op¢Zo seja o uso de simulagdes Monte

Carlo, de acordo com o que sera apresentado na proxima se¢zo.

5.5.2 Modelo numérico Lagrangeano para simulagcoes Monte Carlo

As restri¢des principais do modelo apresentado na seg@o anterior, sdo o seu numero
de varidveis aleatérias limitado e a sua incapacidade de descrever processos ndo-lineares.

Estas restriges podem ser superadas, usando-se simulagdes Monte Carlo.

Geralmente, quando se emprega simulacdes Monte Carlo para calcular a lixivia¢do de
pesticidas, o interesse estd apenas nos primeiros dois momentos da distribuigdo da massa
residual do soluto aplicado. A massa residual € a parte da massa aplicada, que atinge uma
certa profundidade de controle, por exemplo, a profundidade do lengol fredtico. A massa

residual, associada a uma amostra k que atingiu a profundidade de controle no tempo t, é:
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w¥(1) = wi exp(-Q (1)). (5.69)
A média e a varidncia da distribui¢do espacial da massa residual, podem ser estimadas com

a média amostral (eq.(A.17)) e a varidncia amostral (eq.(A.18)), de todos os valores w*(t)

simulados.

Na se¢do 3.3, foi introduzido um método para a amostragem estratificada das
distribuigSes de pardmetros de entrada. Cada combinacio de valores amostrados caracteriza
uma coluna de solo imaginaria. A lixiviagdo é calculada com um modelo de transporte
local, usando-se os valores amostrados para cada coluna de solo imaginaria. O transporte
local é considerado um processo convectivo-dispersivo € um modelo de diferencas finitas,
tal como foi apresentado no capitulo 2, pode ser usado para resolver a equacdo de
conveccio-dispersio. Estes método é muito lento e pouco elegante, porque um modelo de
alta precisdo é executado multiplas vezes, enquanto que, ao final, sdo usadas apenas a média

e a variancia dos resultados individuais.

O objetivo agora ¢ introduzir o conceito de que a distribui¢do do tempo de percurso
do soluto, dentro de cada coluna de solo, também pode ser incluido na amostragem
estratificada. Isto € possivel, quando o tempo de percurso de uma amostra € independente
de todas as outras amostras na mesma coluna de solo, 0 que é a mesma suposi¢do usada no
desenvolvimento das técnicas apresentadas na se¢fio 5.1. Portanto, ao invés de se calcular a
concentragdo em toda a coluna de solo, calcula-se apenas a concentracdo de uma amostra k,
usando-se um dos modelos Lagrangeanos apresentados. Dentro do conceito convectivo-
estocastico, isto pode ser interpretado como a troca de um conjunto de colunas de solo, para
um conjunto de tubos de fluxo mais estreitos. Teoricamente, isto nio muda a lixiviagdo
média. Porém, a varidncia de um conjunto de tubos de fluxo mais estreitos €, teoricamente,
maior. O desvio na varidncia pode ser removido, usando-se mais do que uma amostra
aleatoria por tubo de fluxo. Por outro lado, pode-se tomar a decisdo de ndo remover o
desvio na varidncia. Do ponto de vista do manejo de recursos hidricos, o que geralmente

importa € a lixiviagdo média por area, e ndo necessdriamente a varidncia dentro da érea.

Para problemas com condi¢es iniciais e/ou de contorno mais complicadas do que um
pulso delta Dirac, as amostras tém que ser escolhidas a partir da matriz de aplicagdo.

Devido a troca do conjunto de colunas de solo, para um conjunto de tubos de fluxo mais
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estreitos, as duas probabilidades r* ¢ PX podem ser incluidas na amostragem estratificada.
O algoritmo de amostragem estratificada escolhe apenas um valor para I'* e um valor para

Pk por simulagdgo Monte Carlo. Isto quer dizer que apenas uma amostra por aplicagdo de
soluto é usada para cada simulagdo Monte Carlo. Portanto, a técnica torna-se muito mais

eficiente, em termos de tempo gasto no computador.

E oportuno observar que até agora, os tempos de percurso no interior de uma coluna
de solo, sdo considerados perfeitamente correlacionados entre si. No caso da existéncia de
um fluxo lateral na interface entre duas camadas de solo, esta suposi¢do néo € mais valida.
A incorporaggo de tempos de percurso ndo correlacionados ou parcialmente correlacionados

¢ facil na abordagem Monte Carlo: para cada camada ndo perfeitamente correlacionada,

mais uma variavel aleatéria do tipo P* € incluida na amostragem estratificada.

A abordagem proposta pode ser usada também para processos ndo-lineares, tal como
a adsor¢do com isoterma de Freundlich. Porém, o conceito de superposi¢do ndo é mais
valido para processos nao-lineares. Por isso, uma solugio nao-linear é possivel, somente
para uma condic#o inicial, ou condicio de contorno, igual a um pulso do tipo delta Dirac. A
maioria dos pesticidas sdo aplicados na superficie do solo, uma ou duas vezes por ano. Isto

corresponde, aproximadamente, do ponto de visto pratico, a um pulso do tipo delta Dirac.
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6. RESULTADOS E DISCUSSAO

O desempenho dos modelos numéricos apresentados nos capitulos 4 e 5 foi testado,
usando-se dados da literatura. Boa parte dos dados foi obtida de uma série de experimentos,
realizados na estagdo experimental do ZAC em Pindorama (SP), como parte do projeto
FAPESP n° 90/3773-7 (CRESTANA, 1990). Além dos dados de Pindorama, foram usados
os dados experimentais publicados por CELIA et al. (1990), SMITH et al. (1993) e outras
fontes, mencionadas no texto. Todos os testes numéricos foram executados em um PC 486
DX4 100 Mhz, usando-se o sistema operacional DOS, versdo 6.22. O cddigo fonte foi

escrito em FORTRAN e compilado com Microsoft Fortran Powerstation™, verszo 1.0.

Para os testes numéricos, foram selecionados trés solos com caracteristicas

hidraulicas bastante diferentes; conforme mostrado na tabela 6.1.

Tabela 6.1 - ParAmetros hidraulicos de solo, usados nos testes dos modelos numéricos;
veja as eqs.(2.7) e (2.8) para o significado dos simbolos; dados obtidos de CELIA et al.
(1990), SMITH et al. (1993) e CASTRO, O. M. (comunicacio pessoal).

parametro solo A solo B solo C solo C
0-60cm > 60 cm
K, 7966 mdia-!  0.0096 mdia-! 2282 mdia-!  0.569 m dia-!
0 0.3680 0.3325 0.3500 0.3810
0, 0.1020 0.1225 0.0730 0.0890
h, -0.2985 m -0.800 m -0.500 m -0.500 m
h 0m 0.100 m Om 0m
L 1.0 0.2 1.0 1.0
W 2.0 5.0 2.0 2.0
() 2.0 50 2.0 2.0
® 0.5 1.0 0.5 0.5
a 2.0 2.0 2.0 2.0
b 0.5 3.0 0.5 0.5

O solo A ¢ um solo arenoso, ¢ foi também usado por CELIA et al. (1990) e por
RATHFELDER & ABRIOLA (1990), para testar a simulagdo numérica da infiltragdo de

agua. Este solo apresenta uma fungZo de condutividade hidraulica altamente nﬁ%-égn, Ou
o
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seja, se 0 modelo empirico de Gardner-Rijtema fosse ajustado para o solo A, o valor para o

coeficiente B nas eqs.(4.7) e (4.8) seria relativamente alto (por volta de 8.0).

O solo B é um solo argiloso, € um dos solos usados por SMITH et al. (1993), para
testar o modelo de infiltragZo apresentado na se¢@o 4.2.1. Este solo apresenta uma fungo
de condutividade hidraulica moderadamente n#o-linear, com um coeficiente

relativamente baixo (por volta de 2.0).

O solo C é um solo Podzdlico arenoso bastante comum no estado de SZo Paulo
(PRADO, 1995, p. 162). Os parametros hidraulicos do solo C foram medidos por varios
pesquisadores do I4C, no campo experimental de Pindorama (SP) (CASTRO, O. M,
comunicacdo pessoal). A curva de retencio de agua foi medida em 4 trincheiras. Também,
foi medida a condutividade hidraulica em 230 pontos, usando-se o permeametro Guelph. A
relacdo entre a condutividade hidraulica e o potencial matricial, como determinada pelo
permedmetro Guelph, esta baseada no modelo empirico de Gardner-Rijtema, ou seja
(REYNOLDS et al., 1983):

K(h):Kfs exp(ﬁh); him <h<h, (6.1)
onde

K 4= condutividade saturada de campo (m dia-1).

As eqs.(2.7) e (2.8) foram ajustadas aos dados do ZAC, usando-se o modelo capilar de
Mualem (KUTILEK & NIELSEN, 1994, p.108), as equacdes de VAN GENUCHTEN
(1980) e assumiu-se que K, =K. Os pardmetros hidraulicos do solo C, na tabela 6.1,
apresentam os valores ajustados 4 média de amostragem (i.e. a média aritmética) dos dados

do campo experimental de Pindorama (SP).

6.1 DESEMPENHO DOS MODELOS DE FLUXO DE AGUA

Esta secdo mostra o desempenho dos modelos de fluxo de 4gua, apresentados no
capitulo 4. Primeiro, sdo apresentadas as comparagdes entre as médias empregadas para a
condutividade hidriulica em um modelo numérico com uma malha grossa de nés. Segundo,
sdo apresentadas as comparagdes entre os varios modelos empiricos e soluges exatas, na

escala local. Terceiro, 0 modelo numérico com a malha grossa, usando-se os modelos
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empiricos como condi¢éo de contorno, ¢ testado, usando-se um cenario baseado no campo

experimental de Pindorama (SP).

6.1.1 Comparacdo entre as médias empregadas para a condutividade hidrdulica

Na se¢fio 2.1.1, foi apresentado o algoritmo de diferengas finitas d¢ RATHFELDER
& ABRIOLA (1994), para a simulagéo do fluxo de 4gua em solos. A infiltracdo de 4gua, no
solo A, foi simulada com este algoritmo, usando-se uma condigdo de contorno do tipo
Dirichlet de -0.75 m na superficie do perfil, -10 m no fundo do perfil, e uma condigéo inicial
de -10 m. Também, foram empregados um passo no espago de 1 cm, e a média geométrica
para a condutividade hidraulica entre os nés (veja a eq.(2.10)). E oportuno observar que 1
cm representa um passo no espago relativamente pequeno e, portanto, o erro devido a
discretizagdo do espago, também ¢ muito pequeno. A figura 6.1 mostra a distribuicio do
potencial matricial, depois de 6 horas de infiltragdo, segundo duas versdes do modelo

numeérico e segundo a solucéo exata de PHILIP (1969).

0 _
passo no tempo =
21 0.05 dia
passo no tempo =
st 0.001 dia

-~ . _ solugdo analitica

potencial matricial (m)
&

-8 |
‘ i
-10 | |
-12 . . -
0 10 20 30 40 50
profundidade (cm)

Figura 6.1 - Distribuicio do potencial matricial do solo A, depois de 6 horas de
infiltracio, usando-se uma condi¢io de contormo do tipo Dirichlet de -0.75 m na
superficie do perfil, -10 m no fundo do perfil, uma condicio inicial de -10 m, um passo
no espaco de 1 cm ¢ a média geométrica para a condutividade hidraulica entre os nés.

A figura 6.1 mostra que a solugfo numérica converge para a solugdo exata, usando-se
passos pequenos no tempo. Para passos maiores no tempo, a frente de infiltracio torna-se
mais difusa do que a solugo exata, mas aproximadamente mantém a mesma posi¢do. Ou
seja, 0 erro no volume de dgua infiltrada ndo aumenta muito, em fung¢do do tamanho do

passo no tempo. Isto também foi mostrado por CELIA et al. (1990) e RATHFELDER &
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ABRIOLA (1994). Portanto, foi confirmado que o uso do assim chamado “chord slope
method” (veja a segdo (2.1.1)), para calcular a capacidade diferencial de umidade, resulta

em erros relativamente pequenos, devido a discretizagdo no tempo.

O mesmo cenario de simulagéo foi repetido varias vezes, variando-se o tamanho dos
passos no espago € no tempo. Estas simulagdes foram usadas para medir o erro relativo no
volume de agua infiltrada e o trabalho no computador por simulacdo. O “indice de
trabalho”, neste caso, é uma fungéo do numero de iteragdes Picard realizadas por simulagio,
e, portanto, uma indicagao relativa do tempo gasto no computador. A figura 6.2 mostra os
resultados para um passo no espago de 1 cm e varios passos no tempo, enquanto a figura 6.3

mostra os resultados para um passo no tempo de 0.01 dia e varios passos no espaco.
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 —A—Iindice de trabalho‘ﬂ
0.

erro relativo na infiltragdo cumulativa (%) e
indice de trabalho (1)
N\
;., =
erro relativo na infiltragio cumulativa (%) e

0.01 L
0.001 0.01

0.01
1 0.001 0.01 0.1

passo no tempo (dia) passo no espago (m)

Figura 6.2 - Erro relativo no volume de Figura 6.3 - Erro relativo no volume de
dgua infiltrada, e o indice de trabalho no 4gua infiltrada, e o indice de trabalho no
computador por simulac¢io, em funcio do computador por simulagdo, em funcéo do
passo no tempo, para um passo no espaco  passo no espago, para um passo no tempo
de 1 cm; as outras condigdes sdo iguais as  de 0.01 dia; as outras condigdes sio iguais
condicdes da figura 6.1 as condicdes da figura 6.1

Pode-se tirar duas conclusdes das figuras 6.2 e 6.3. Primeiro, multiplicando-se o
passo no tempo por um fator 10, resulta em uma simula¢io 5 vezes mais veloz, enquanto o
mesmo aumento no passo no espaco (aumentando-se o passo de 1 cm até 10 ¢cm), resulta em
uma simulagdo 40 vezes mais veloz. Portanto, apenas aumentando-se o passo no tempo,

ndo ¢ suficiente para tornar o modelo numérico bastante répido. Segundo, um passo no
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tempo relativamente longo, de 0.1 dia, resulta em um erro relativo de apenas 2%. Isto
confirma novamente que o algoritmo de RATHFELDER & ABRIOLA (1994) resulta em
erros relativamente pequenos, devido a discretizagdo no tempo. Porém, a figura 6.3 mostra
que um passo no espaco relativamente comprido, de 10 c¢m, resulta em um erro relativo
inaceitavel (por volta de 60%). Portanto, o algoritmo de RATHFELDER & ABRIOLA

(1994) ndo resulta em erros relativamente pequenos, devido a discretizago no espago.

O algoritmo de RATHFELDER & ABRIOLA (1994) usa a média geométrica para
calcular a condutividade hidraulica entre os nds (veja a eq.(2.10)), o que é a escolha mais
comum para o método de diferengas finitas. A partir desta afirmacdo, o objetivo é provar
que o erro, devido a discretizagfio no espaco, pode ser reduzido, através do uso da média
correta.  Como foi mencionado no capitulo 4, o uso da média uniforme apresenta a
vantagem do coeficiente r (na eq.(4.14)) poder ser otimizado. O valor 6timo de r, durante a
infiltragdo de 4gua no solo, foi investigado para vérias situagdes, apresentando-se uma
condigdo de contorno do tipo Dirichlet. Foi usada uma malha com uma distincia entre os
nos de 10 cm. Além disto, foram inseridos alguns nds, perto da superficie do solo, para
evitar que a condi¢do de Dirichlet introduza um erro no volume de 4gua infiltrada. A
simulaggo foi repetida 9 vezes, variando-se o potencial matricial inicial (h;), o potencial
matricial na superficie do solo (h,), a condutividade hidraulica saturada (K,) e o tipo de
solo (A ou B). Assume-se que os resultados destas 9 situacSes diferentes, permite retirar
conclusdes genéricas, em relagdo ao desempenho das médias testadas. Foram testados 5
valores para o coeficiente r na eq.(4.14): r = -0.5 (i.e. a média geométrica), r = -0.25, r = 0
(i.e. a média dindmica), r = Vz/Vh = 1/grad(h) (i.e. a média uniforme em uma coluna de
solo vertical) er=1 (i.e. a média aritmética). Foi calculado o erro relativo e o erro absoluto

da infiltragdo cumulativa, depois de 0.25 dia, conforme pode ser visto nas figuras 6.4 € 6.5.

A figura 6.4 mostra que os erros relativos variam muito, de uma situagio para a outra,
quando a média geométrica ou a média aritmética sdo usadas. Portanto, estas médias sfo de
baixa confiabilidade. O melhor desempenho & apresentado pela média dinimica, cujo erro é
sempre relativamente baixo (no maximo 6.3%, para as 9 situagdes estudadas). Soma-se a
isto que a média dindmica apresenta a propriedade de que o seu erro relativo é relativamente
baixo, quando a densidade de fluxo é relativamente alta. Isto resulta em erros absolutos
relativamente baixos, quando a média dindmica é empregada. Isto é confirmado na figura

6.5, que mostra a distribui¢do dos erros absolutos na infiltracio cumulativa.
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® (1) hi=-10.0 m, h0 = 0 m, Ks = 0.5 m/dia, solo A

®(2) hi=-10.0 m, h0 = 0 m, Ks = 0.05 m/dia, solo A

50 - ® (3) hi=-10.0 m, h0 = 0 m, Ks = 0.01 m/dia, solo B

® (4) hi=-10.0 m, h0 = -0.75 m, Ks = 8.0 m/dia, solo A

® (5) hi=-10.0 m, h0 = -0.75 m, Ks = 0.8 m/dia, solo A

(6) hi = -10.0 m, h0 = -0.75 m, Ks = 0.01 m/dia, solo B

®(7) hi=-3.0 m, h0 =-0.75 m, Ks = 8.0 m/dia, solo A

30 -0 = (8) hi=-3.0 m, h0 = -0.75 m, Ks = 0.8 m/dia, solo A
it 2(9) hi=-3.0 m, h0 =-0.75 m, Ks = 0.01 m/dia, solo B

40+l

erro relativo na infiltragdo cumulativa (%)

r=-0.5 1=-0.25 r=0 r= 1/grad(h) r=1
média

Figura 6.4 - Erro relativo na infiltracio cumulativa, depois de 0.25 dia, para valores
diferentes do coeficiente r na eq.(4.14), empregada para calcular a condutividade
hidriulica entre os nés em uma malha grossa, com uma distancia entre os nés de 10 cm;
h; = potencial matricial inicial, h, = potencial matricial na superficie do solo, K =
condutividade hidraulica saturada.

T9.2Cm

H (1) hi=-10.0 m, h0 = 0 m, Ks = 0.5 m/dia, solo A
®(2) hi=-10.0 m, h0 = 0 m, Ks = 0.05 m/dia, solo A
¥ (3) hi=-10.0 m, h0 = 0 m, Ks = 0.01 m/dia, solo B
B (4) hi = -10.0 m, h0 = -0.75 m, Ks = 8.0 m/dia, solo A
® (5) hi=-10.0 m, h0 = -0.75 m, Ks = 0.8 m/dia, solo A
(6) hi=-10.0 m, h0 = -0.75 m, Ks = 0.01 m/dia, solo B
@ (7) hi=-3.0m, h0 =-0.75 m, Ks = 8.0 m/dia, solo A
@ (8) hi=-3.0 m, h0 =-0.75 m, Ks = 0.8 m/dia, solo A
2{9) hi=-3.0m, h0=-0.75 m, Ks = 0.01 m/dia, solo B

erro absoluto na infiltragdo cumulativa (cm)
[
}

0.8
0.6
0.4 -
0.2 +
0 -
=-05 r=-0.25 r=0 r = 1/grad(h) r=1
meédia

Figura 6.5 - Erro absoluto na infiltracdo cumulativa, depois de 0.25 dia, para valores
diferentes do coeficiente r na eq.(4.14), empregada para calcular a condutividade
hidraulica entre os nés em uma malha grossa, com uma distancia entre os nos de 10 cm;
h; = potencial matricial inicial, h, = potencial matricial na superficie do solo, K, =
condutividade hidraulica saturada.
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A figura 6.6 mostra os resultados obtidos para a média dindmica, em detalhes. Os
erros relativos das simulagBes individuais, sfo indicados com os niimeros 1 até 9. Além
disto, os resultados sdo divididos em 3 grupos, ou seja: as simulagGes 1-3, 4-6 e 7-9. As
condi¢es inicias e as condi¢des de contorno sdo as mesmas, dentro de cada grupo. Ou seja,
as Unicas diferencas entre as simula¢des, dentro de um dado grupo, sdo as caracteristicas
hidraulicas do solo conforme mostram as legendas das figuras 6.4 € 6.5. Desta maneira, a
figura 6.6 confirma que, no caso da média dindmica, o erro relativo é menor, quando as

propriedades hidraulicas do solo resultam em uma densidade de fluxo maior.

erro relativo (%)

0.001 0.01 0.1 1

infiltragdo cumulativa (m)

Figura 6.6 - Erro relativo na infiltracdo cumulativa, para as simulagdes 1 até 9,
empregando-se a média dinAmica e uma malha grossa, com uma distincia entre os nés
de 10 cm. Os resultados sio divididos em 3 grupos. Os pontos de cada grupo sio
conectados com uma linha sélida.

Portanto, o emprego da média dindmica em um modelo de colunas independentes
(veja a introducdo do capitulo 4), resulta em uma precisdo maior nas colunas mais
permeéveis € uma precisdo menor nas colunas menos permedveis. Isto apresenta uma
situagdo favoravel, porque as colunas mais permeaveis s3o as mais importantes, em termos

de lixiviagdo de pesticidas para o lengol freatico.

As figuras 6.7 ¢ 6.8 mostram como o emprego da média dinimica resulta na
simulag@o do fluxo de infiltragdo sem desvio sistematico, em solos altamente permeaveis
(simulagdes 1 e 4 nas legendas das figuras 6.4 e 6.5). E conveniente observar que a

simulagdo da frente de infiltragdo € apenas uma aproximagio, devido ao uso de uma malha
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grossa de nés. Porém, a posi¢do média da frente estd correta, resultando-se em um erro
muito baixo na infiltracdo cumulativa. Teoricamente, isto evita um desvio sistematico nos
primeiros dois momentos da distribuigfo espacial do processo de infiltragdo, em um modelo

de colunas independentes.

0.38

malha fina
. _o- - média aritmética

- - pg- - média geométrica
- - ¢- - média dindmica

umidade volumétrica (1)

0.18 _ R
Lo
0.14 _
0.1 t'u o e "
A+t FF —

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
profundidade (cm)

Figura 6.7 - Distribuicfio do potencial matricial do solo A, com K = 0.5 m dia-1, depois
de 6 horas de infiltracdo, usando-se uma condic¢io de contorno do tipo Dirichlet de 0.0
m na superficie do perfil, -10 m no fundo do perfil, uma condicio inicial de -10 m, um
passo no espaco de 10 cm e a média dindmica para a condutividade hidraulica entre os
nos (i.e. a simulagiio 1, nas figuras 6.4 e 6.5).

Além disto, os resultados mostram que a média dindmica resulta em erros relativos
menores, quando o gradiente no potencial matricial € maior (compare as simulagdes de 1 a
3, com as demais). Isto é dbvio, porque a média dindmica, em uma coluna de solo vertical,

€ caracterizada por r = 1/grad(h) = 0, ou seja, grad(h) — cc.

Em um solo em condi¢des de campo, o gradiente do potencial matricial muda em
fungdo do tempo, devido is mudangas nas condi¢des meteoroldgicas. Pode acontecer que,
durante os periodos sem infiltragéo, o valor absoluto do gradiente do potencial matricial seja
relativamente baixo. Neste caso, a média dindmica no é necessariamente a melhor escolha.
Porém, um gradiente hidraulico menor, também significa que as condutividades hidraulicas
de dois nés adjacentes sdo mais proximas, porque a condutividade hidraulica ¢ uma fungio

do potencial matricial. Consequentemente, o erro na condutividade média (qualquer média)
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€ menor. As figuras 6.9 e 6.10 mostram os valores das condutividades médias entre dois
no6s adjacentes. O primeiro n6 € saturado e apresenta um potencial matricial h > h,,
enquanto o potencial matricial do segundo né ¢ indicado no eixo das abscissas. As figuras

6.9 e 6.10 mostram que a média dindmica sempre chega muito perto da média uniforme,

para qualquer diferenga no potencial matricial.

0.2 m:,_ —
malha fina
- _ - - media aritmética
0.18 1| - -O- - média geométrica
- -¢- - média dindmica
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Figura 6.8 - Distribuicdo do potencial matricial no solo A, com K;=80m dia-1, depois
de 6 horas de infiltracfio, usando-se uma condi¢io de contorno do tipo Dirichlet de
-0.75 m na superficie do perfil, -10 m no fundo do perfil, uma condicao inicial de -10 m,
um passo no espaco de 10 cm e a média dindmica para a condutividade hidriulica
entre os nos (i.e. a simulagéo 4, das figuras 6.4 e 6.5).

As figuras 6.4 e 6.5 mostraram que a média dinimica apresenta um desempenho
melhor do que a média uniforme, na simulagdo da infiltragio de agua. Como foi
mencionado na se¢do 4.1.1, durante a infiltragio de dgua em um solo seco, o modelo
empirico de Gardner-Rijtema geralmente ndo € mais valido. Neste caso, a eq.(4.13) néo é

necessariamente a melhor estimativa para o valor de r e a média dinidmica torna-se superior

a média uniforme.
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média aritmética XXA

média da condutividade hidraulica relativa (m dia ™)

m]
0.1 o i, § B
média dindmica +
¢ XA
A média geométrica
v X A
x média estitica P X R
g médiaharménica \ X
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média uniforme .
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0.01 SR S N |
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potencial matricial do segundo né, multiplicado por -1 (m)

Figura 6.9 - Comparaciio entre as diferentes médias para a condutividade hidraulica
relativa do solo A, entre dois nés adjacentes. O primeiro né é saturado e apresenta um
potencial matricial h > h,, enquanto o potencial matricial do segundo né é indicado no
eixo das abscissas; a média uniforme foi calculada para Az;, =10 cm.

Ainda ndo foi discutida a questfio da estabilidade da solu¢do numérica. Uma solucdo
numérica instdvel podera convergir, mas apresentara oscilagdes no fluxo simulado em
fung@o do tempo. Durante alguns testes com o algoritmo de RATHFELDER & ABRIOLA
(1994), usando-se a eq.(2.15) como a condigio de contorno € uma malha grossa (distincia
entre os nds: 10 cm), foi observado o seguinte: quanto maior o valor da média, mais estavel
€ a solugdo numérica. Portanto, de todas as médias testadas a média aritmética é a mais
estavel e a média geométrica a menos estivel (veja as figuras 6.9 e 6.10). Infelizmente, a
média aritmética resulta em erros relativamente grandes no fluxo simulado, como pode ser
visto nas figuras 6.4 e 6.5. A média dinamica, por outra lado, é quase tio estavel como a
média aritmética, mas apresenta um erro muito menor no fluxo simulado. A média
geométrica, cujo uso é geralmente recomendado em textos numéricos bem conhecidos,

tornou o modelo numérico téo instavel, que ndo houve uma solugdo convergente, para
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alguns dos testes realizados com a eq.(2.15) como condi¢io de contorno € uma malha grossa

(distancia entre os nés: 10 cm).
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o= média dindmica ,
2 0.1 _ L2 L X A
% - purih A A
ks A média geométrica + X X A
= _ \ |
B % média estatica Xy A ‘
= . A
8 v 5 )
s % média harmoénica L g X A
= . \ A
2 000 | eaaaad condutividade do L%
= segundo né L X =
média uniforme H X A |
v X A '
0.01 | . - -
0.01 0.1 1 10 100

potencial matricial do segundo n6, multiplicado por -1 (m)

Figura 6.10 - Comparagéo entre as diferentes médias para a condutividade hidraulica
relativa do solo B, entre dois nés adjacentes. O primeiro né é saturado e apresenta um
potencial matricial h > h,, enquanto o potencial matricial do segundo né ¢é indicado no
eixo das abscissas; a média uniforme foi calculada para Az;; =10 cm.

6.1.2 Testes numéricos do modelo empirico de infiltracdo

O solo B, sem a presenga de uma cultura, foi usado para testar o modelo empirico de

PARLANGE et al. (1982), apresentado na segio 4.2.1.

O modelo empirico foi comparado com uma solugdo analitica da equacdo de
Richards, apresentada por SMITH et al. (1993). Esses autores calcularam a infiltragio no
solo B, empregando-se uma umidade volumétrica inicial de 0.1659 e uma chuva de 0.12 m

dia-1, durante 6 horas. Empregando-se a eq.(4.42), uma umidade volumétrica inicial de
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0.1659 resulta em um valor para a sortividade inicial (A;) de 0.05878 m d-1/2 e um valor de

0.8 foi escolhido para o coeficiente 8 na eq.(4.34), de acordo com SMITH et al. (1993).

A figura 6.11 mostra a existéncia de uma boa comparagio entre a solugfo analitica e
o modelo empirico, para este cenario. Convém observar que, neste caso, o tempo de

encharcamento € da ordem de 3 horas.

solucdo analitica
| @ modelo empirico

-0.05 |

fluxo potencial (m dia™)

0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25

tempo desde o inicio da chuva (dia)

Figura 6.11 - Comparacio entre o modelo empirico de PARLANGE et al. (1982) e uma
solucio analitica da equacio de Richards, para a infiltra¢do do solo B; intensidade de
chuva = 0.12 m dia-1, 6, = 0.1659, A; =0.05878 m d-12 ¢ § =0.8.

O mesmo cendrio foi usado para testar o modelo empirico na presenca de uma
camada de dgua na superficie do solo. Supde-se que o solo consiga armazenar, no maximo,
5 cm de 4gua na sua superficie. Neste caso, o modelo empirico foi comparado com o
modelo numérico apresentado na secfio 2.1.1, usando-se a €q.(2.15) como condi¢cio de
contorno. Foi empregada, no modelo numérico, uma malha fina (distancia entre os nds: 2.5

mm), resultando-se em uma solugdo de alta precisao.

As figuras 6.12 e 6.13 mostram uma boa comparagio entre a solugdo analitica e o
modelo empirico, para este cendrio. Vale destacar que, neste caso, mais 4gua entra no solo

do que na figura 6.11, porque depois do término da chuva, a 4gua armazenada na superficie

continua infiltrando-se no solo (veja também a figura 4.5).
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modelo numérico com uma malha fina

g modelo empirico

= |
° -0.05 L
E |
=
Q
o
a
2.
& 01
>
=1
=
-0.15 - : - : :

0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35

tempo desde o inicio da chuva (dia)

Figura 6.12 - Comparacio entre o modelo empirico de PARLANGE et al. (1982) e uma
solucfio numérica da equacio de Richards, para a infiltra¢iao do solo B, com a presenca
de uma camada de 4agua superficial; intensidade de chuva = 0.12 m dia-1, durac¢do da
chuva = 0.25 dia, 6; = 0.1659, A; =0.05878 m d-1/2 ¢ § =0.8.

4

modelo numérico com uma malha fina

g modelo empirico

espessura da camada superficial (mm)
)
t

0 4 R A —
0 0.05 0.1 0.1 0.2 0.25 0:3 0.35

tempo desde o inicio da chuva (dia)

Figura 6.13 - Espessura da camada superficial de 4gua, em funcio do tempo, segundo o
modelo empirico de PARLANGE et al. (1982) e segundo uma solucio numérica da
equacio de Richards, para as condicdes indicadas na figura 6.12

Os testes numéricos provaram que o método Newton-Raphson, como apresentado na

se¢do 4.2.1, ¢ muito eficiente para resolver o modelo de PARLANGE et al. (1982). No
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méximo, 6 iteragdes foram necessarias para reduzir o erro relativo do fluxo cumulativo até o
limite de 10-3. Ainda mais, foi demonstrado que o modelo de PARLANGE et al. (1982)
pode ser empregado com uma camada superficial de agua. A possibilidade de armazenar

agua na superficie do solo resulta em valores mais altos de infiltragZo.

Ressalta-se que, nos testes numéricos realizados, o modelo empirico de infiltragdo foi
empregado em simulagdes continuas, com passos no tempo relativamente pequenos,

visando-se comparar o fluxo de infiltragdo com as solucdes exatas.

6.1.3 Testes numéricos do modelo empirico de evaporacio

O solo B apresenta um ciclo de evaporaggo relativamente longo. Portanto, o solo B,
sem a presenca de uma cultura, foi escolhido para testar 0 modelo empirico de evaporacio
apresentado na se¢o 4.2.2. Primeiro, um tnico ciclo de evaporagio foi simulado por um
modelo numérico com uma malha fina (distincia entre os nés: 0.25 mm), empregando-se a
eq.(2.16) como condigZo de contorno. O potencial matricial em equilibrio com a atmosfera
foi igual a -2500 m e a evaporagdio potencial igual a 3 mm dia-l. Para calcular a
condutividade hidraulica entre os nés, a média dindmica foi empregada. Durante a
simulag@o, foram registrados simultaneamente os potenciais matriciais h; e h,y, nas
profundidades z,; = 2.5 mm e z; = 50 mm, respectivamente. Segundo, uma funcio
monotdnica ¥ foi ajustada para os valores de h; e h,, registrados durante o segundo
estagio da evaporagdo. Foi ajustada a fungdo logaritmica hs =335.27 - 183.67 In(-h,),

vélida para h; < 15.0 m, conforme mostrado na figura 6.14.

A figura 6.15 mostra a evaporagéo real, simulada com o mesmo modelo numérico,
mas com uma malha grossa de nds (distancia entre os nés: 10 cm), usando-se a fungéo ¥,
ajustada na figura 6.14. Uma solugdo de alta precisdo foi simulada por um modelo
numérico com uma malha fina (distincia entre os nos: 0.25 mm), empregando-se a eq.(2.16)
como condi¢@o de contorno. Como pode ser visto na figura 6.15, a aproximacgfo é muito
boa, Observe que os passos no tempo sio muito maiores no modelo numérico com a malha

grossa, do que no modelo com a malha fina.
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g Vvalores registrados

300 |
| ——fungdo de ajuste
[ []]]
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Figura 6.14 - Valores registrados de h; e h ., e a fungiio de ajuste ¥, para um tnico
ciclo de evaporacio do solo B, sem a presen¢a de uma cultura; potencial matricial
inicial =-10 m, z = 2.5 mm, z, =50 mm, h, =-2500 m e E ot =3 mm dia-1,

...... modelo numérico com uma malha fina
_ modelo numérico com uma malha grossa

evaporagio real (mm dia™)

tempo apés o término de um periodo de chuva (dia)

Figura 6.15 - Evaporacio real do solo B, simulada por dois modelos numeéricos, para as

condi¢des indicadas na figura 6.14 (0 modelo com uma malha grossa usa a fun¢do ¥ da
figura 6.14).

Para testar a universalidade da fungdo ¥, pode-se repetir a simulagio da figura 6.15,
com pardmetros hidraulicos, condi¢des de contorno ou condigdes iniciais diferentes. A

figura 6.16 mostra a evaporagio do solo B, com um potencial matricial inicial de -0.5 m e
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uma evaporagdo potencial de 1 mm dia-l. A figura 6.17 mostra a evaporagdo do solo B,
com valores para 6; e K diferentes da tabela 6.1. A figura 6.18 mostra a evaporagio do
solo A, ao invés do solo B. Todas estas simulagdes foram realizadas, empregando-se a
fungdo ¥, calibrada para o solo B, na figura 6.14. Os resultados mostram que o modelo

numerico com a malha grossa, aproxima muito bem a evaporagfio cumulativa, mesmo para

condi¢cdes muito diferentes.

Quando o tipo de solo é completamente diferente, a fungfio ¥ deve ser calibrada de
novo, para obter uma maior precisdo. Por exemplo, a figura 6.18 mostra que a aproximacio

n&o ¢ muito boa, no caso do solo A, que é um solo completamente diferente do solo B.

...... modelo numérico com uma malha fina
—modelo numérico com uma malha grossa

2 |

|

1 J.“-..-n-n-.-nfﬁﬁ.-.-.—.—.-.-.
\
|

evaporagiio real (mm dia™")

e e

0 ‘ |

. R - —

0 10 20 30 40 50

tempo apos o término de um periodo de chuva (dia)

Figura 6.16 - Evaporacio real do solo B, simulada por dois modelos numéricos, para as
condi¢des indicadas na figura 6.14, exceto com potencial matricial inicial de -0.5 m e

uma evaporacio potencial de 1 mm dia-l (0 modelo com uma malha grossa usa a
funcio ¥ da figura 6.14).

Foi mostrado que a fungdo ¥ quase nio depende de K, nem de 6, e nem das
condicdes iniciais e condi¢des de contorno. Portanto, ¥ é uma fungdo bastante genérica e

precisa ser calibrada uma unica vez, para um modelo de colunas independentes, onde K e

B, sdo as variaveis aleatdrias.
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Figura 6.17 - Evaporacéo real do solo B, simulada por dois modelos numéricos, para as
condicdes indicadas na figura 6.14, exceto os parimetros 8, =0.30 e K, = 0.05 m dia-1
(0o modelo com uma malha grossa usa a funcio ¥ da figura 6.14).

evaporagio real (mm dia™)

3

‘,7
i
|

2

o 44—

| eeeae modelo numérico com
uma malha fina

__modelo numérico com
uma malha grossa

10

tempo apos o término de um periodo de chuva (dia)

Figura 6.18 - Evaporagio real do solo A, simulada por dois modelos numéricos, para as
condi¢des indicadas na figura 6.14, exceto com potencial matricial inicial de -1.0 m (o
modelo com uma malha grossa usa a fun¢iio ¥ da figura 6.14).
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6.1.4 Desempenho do modelo numérico de fluxo de dgua

O modelo numérico de fluxo de 4gua, apresentado na segdo 4.3, foi testado, usando-se
dados da literatura ¢ do campo experimental de Pindorama (SP), constituido de um solo
Podzdlico arenoso, ou seja, o solo C da tabela 6.1. Este solo apresenta uma condutividade
hidréulica relativamente alta e um teor de matéria organica relativamente baixo; duas
propriedades que geralmente facilitam a lixiviagdo de pesticidas (BOESTEN & VAN DER
LINDEN, 1991). A tabela 6.2 mostra algumas propriedades fisicas e quimicas do solo C,
relevantes para este trabalho. Como pode ser visto nas tabelas 6.1 e 6.2, o solo C apresenta

dois horizontes, com caracteristicas fisicas e quimicas diferentes.

Tabela 6.2 - Propriedades fisicas e quimicas do solo C, usadas nos testes numéricos;
dados obtidos de CASTRO, O. M. (comunicagio pessoal), VAN OMMEN et al. (1989) e
PARLANGE et al. (1982).

Pariametro 0-60 cm > 60 cm

Pb 1640 kg m-> 1640 kg m-3
M, 0.9 % 0.5%

78 5 mm 5 mm

9 0.85 -

A veja a figura 6.19 -

O comprimento de dispersdo hidrodindmica do solo C foi estimado em 5 mm, valor

dentro da faixa de valores encontrada por BOESTEN (1986), para solos arenosos.

O coeficiente 3 do modelo de PARLANGE et al. (1982) é uma funcéo empirica da
umidade volumétrica do solo e diferente para cada tipo de solo. Porém, a variagio em 9(8),
para solos diferentes, ndo € muito grande. Além disto, a infiltracdo nfio é muito sensivel a
este pardmetro. Portanto, PARLANGE et al. (1982) aconselham o uso de 9(6) ~0.85, 0 que
também foi adotado nesta tese. Além disto, a sortividade foi calculada com a eq.(4.42), em
fun¢@o da umidade volumétrica do solo, para o horizonte A, conforme a figura 6.19. E
interessante observar que a sortividade nio depende de K, ou 6. Portanto, para um modelo
de colunas independentes com varidveis aleatorias K, e 0, na escala de campo, a funcéo

A;(6) precisa ser calibrada uma tnica vez.

A fungéo ¥ foi ajustada, da mesma maneira que na secio anterior, para o solo C. Isto

resultou na fungdo logaritmica h,.¢ =1.19 - 16.38 In(-h, ), para h, <3.18 m.
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Dados sobre a precipitagdo diaria (P) e a evapotranspiragdo Thornthwaite (ET,) para
a estagdo meteoroldgica de Pindorama (SP) foram obtidos do Inmstituto Agronémico de
Campinas (IAC), para o ano de 1992 (I. CLERICI de MARIA, comunicagdo pessoal). Nos
dados do I4C, a precipitagdo ¢ registrada diariamente, enquanto uma chuva em Pindorama
apresenta uma durago tipica entre 5 e 120 minutos (VIEIRA et al., 1994). Na auséncia de
dados mais detalhados, foi suposto, neste trabalho, que a duracio de chuva em Pindorama
apresenta um valor de 60 minutos. Além disto, foi suposto que a precipitagdo di4ria ocorre
em um unico pulso de chuva. Portanto, a série temporal de precipitagio diaria (P) é

facilmente convertida em uma série de intensidades de chuva ( i,), 0 que apresenta uma

condig@o de contorno mais realistica. Além disto, supde-se uma espessura maxima de 5 cm

para a camada de d4gua armazenada na superficie do solo, durante uma chuva.

A T S

sortividade (m dia®®)

ol

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
satura¢go relativa (1)

Figura 6.19 - Sortividade do horizonte A do solo C, calculada com a eq.(4.42), em
funcdo da saturacio relativa.

Como cultura escolheu-se milho (Zea Maize L.), por ser a cultura mais estudada em
relagdo a lixiviagdo de pesticidas (FLURY, 1996). A cultura de milho aqui usada apresenta
um ciclo médio de crescimento de 146 dias (CNPMS, 1994). Supde-se que, cada ano, o

milho foi plantado em 20 de outubro e colhido em 13 de marco, havendo somente uma safra

por ano.

A evapotranspira¢cdo potencial (ETPDt na €q.(2.20)) foi igualada & demanda

atmosférica (ET;) que corresponde ao valor para uma cultura de milho completamente
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desenvolvida (BOESTEN, 1993) e ao valor correspondente a solos descobertos (PENMAN,
1948).

O fator « para a redugdo da absorgdo de 4gua pela cultura é uma fungdo do potencial
matricial, conforme mostra a eq.(2.19). Para milho a fungdo o é definida como (FEDDES et
al., 1978): « € igual a zero para h > -0.1 m; o aumenta linearmente até 1 para -0.1 > h >

-0.25 m; o € igual a 1 para -0.25 m > h > -5 m e o decresce linearmente para zero para -5 >
h>-80 m.

Para o indice de 4rea foliar durante o crescimento do milho foi utilizada uma curva
obtida pelo Centro Nacional de Pesquisa de Milho e Sorgo (CNPMS) em Sete Lagoas, MG
(CNPMS, 1994), conforme mostra a figura 6.20. Baseado no indice de area foliar, os
diferentes estagios de desenvolvimento do milho foram estabelecidos da seguinte forma:
emergéncia 10 dias apés o plantio, fim do estigio vegetativo 80 dias apds o plantio, e
colheita 146 dias apds o plantio (CNPMS, 1994). A cobertura do solo foi calculada com a
€q.(2.23). Para os coeficientes de regressio nesta equacdo foram adotados os valores a =

2.9363, b = 0.9462 e ¢ = 0 (BOESTEN, J.J.T.I, comunicagdo pessoal). Isto resultou na

cobertura do solo mostrada na figura 6.20.

T - e

—g—indice de 4rea foliar
—g— cobertura do solo

4.0 |

3.0

2.0 .

area foliar (1), cobertura (1)

1.0 |

0.0

0 20 40 60 80 100 120 140 160
tempo pds-plantio (dia)

Figura 6.20 - Indice de 4rea foliar e cobertura do solo, para uma cultura de milho (Zea

Mays L) com um ciclo normal e uma densidade de plantio de 55000 plantas por
hectare (BOESTEN, 1993; CNPMS, 1994).
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SILVA et al. (1994) investigaram a interceptacdo da chuva pela cultura de milho
completamente desenvolvido em Sete Lagoas (MG), em funcio da intensidade de chuva.
Baseado no trabalho destes autores, foi adotado o seguinte modelo de interceptago:

E,;, =S,0.0784 P63 (6.2)
onde

P = precipitagdo diaria (m)

Para 0 ano de 1992, a interceptagéo total calculada com a eq.(6.2), foi igual a 10 % da

precipitagdo medida.

A figura 6.21 mostra o fluxo potencial através da superficie do solo, calculado com a

€q.(2.24) e a transpiragdo potencial, calculada com a eq.(2.20), durante o ano de 1992, para

o cendrio anteriormente descrito.
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dia do ano

Figura 6.21 - Fluxo potencial através da superficie do solo e transpira¢do potencial,
durante o ano de 1992 em Pindorama (SP), para as condicdes descritas na se¢io 6.1.4.

A profundidade da zona de raizes em fungdo dos dias apos o plantio, e a distribuigdo
das raizes para o milho completamente desenvolvido, foram medidos por OLIVEIRA et al.
(1993), CALHEIROS (1992) ¢ MERTEN & MIELNICZUK (1991), para varios solos
brasileiros. A figura 6.22 mostra os dados destes autores e a fungdo usada nos modelos

numéricos. Também, baseado nos trabalhos de OLIVEIRA (1993) e BOESTEN (1993), foi
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adotado que a profundidade da zona de raizes aumenta linearmente em funcdo do tempo,
durante o estagio vegetativo do milho, até uma profundidade maxima de 40 cm. Durante o
estagio vegetativo do milho, a distribui¢do relativa de raizes da figura 6.22 foi adaptada a

profundidade real através de uma interpolacio linear.

100 ; SR
90 ! g solo podzélico (Oliveira et al., 1993)
g 1 4+ gley humico (Calheiros, 1992)
‘3 804 s o latossolo (Merten & Mielniczuk, 1991) |
2 70 . modelo
60 g
§
5 50 -
& 40
o
S 30
3
38 20
g 10
[ ° . f @ o
0 10 20 30 40 50 60 70
profundidade (cm)

Figura 6.22 - Distribuicdo relativa de raizes, em funcio da profundidade, para a
cultura do milho completamente desenvolvido; a linha sélida mostra os pesos para a
transpiracido potencial, empregados nos modelos numéricos (fontes: OLIVEIRA et al.,
1993; CALHEIROS, 1992; MERTEN & MIELNICZUK, 1991)

Em todos os testes numéricos, a profundidade do lengol freatico foi considerado
infinito. Portanto, a condi¢do de contorno no fundo do perfil de solo é dada por Vh =
grad(h) = 1.

A figura 6.23 apresenta uma comparagio entre a drenagem cumulativa na
profundidade de 30 cm, simulada por trés modelos numéricos diferentes, aplicados ao
cenario anteriormente descrito:

1. um modelo com uma malha grossa (Az = 10 cm), usando-se a média geométrica para a
condutividade hidraulica e as egs.(2.15) e (2.16) como a condig¢do de contorno;

2. um modelo com a mesma malha grossa, usando-se a média dinimica para a
condutividade hidrulica e os modelos empiricos para a infiltragio e a evaporagio e

3. um modelo numérico com uma malha fina (Az = 0.25 cm perto da superficie do solo e

Az =1 cm no resto do perfil).
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O primero modelo apresenta uma solugdo rapida convencional, usando-se
simplesmente o algoritmo de RATHFELDER & ABRIOLA (1994) com uma malha grossa.
O segundo modelo apresenta uma solugfo rapida, usando-se o mesmo algoritmo, mas com
as modificagdes mencionadas acima. O terceiro modelo apresenta uma solugdo lenta, mas

de alta precisdo.

modelo numérico com uma malha grossa,
usando-se a média geométrica e as egs.(2.15) |
e (2.16) como a condigio de contorno |

30 cm

5 Ol 4 —_ modelo numérico com uma malha grossa,
s | usando-se a média dindmica e os modelos
<02 ] empiricos na superficie do solo :
E _____ modelo numérico com uma malha fina
2 03 L
E
———*'_-‘-____-’—\'_-"‘ﬁ\‘
5 .04 L
g
)
g -0.5 L+
<
-0.6 ; | 1 |
0 50 100 150 200 250 300 350

dia do ano

Figura 6.23 - Drenagem cumulativa na profundidade de 30 cm, durante o ano de 1992
referente ao cendrio descrito na secdo 6.1.4, simulada por trés modelos numéricos
diferentes.

Como pode ser visto na figura 6.23, a solugdio rapida convencional apresenta um
desvio sistemdtico na drenagem cumulativa. A solucdo rapida proposta (i.e. o segundo
modelo), entretanto, aproxima a solugio do modelo com uma malha fina muito bem.

Porém, este modelo ¢ aproximadamente 100 vezes mais rapido do que o modelo com uma

malha fina.

6.2 DESEMPENHO DOS MODELOS DE TRANSPORTE DE SOLUTO

Esta segdo mostra o desempenho dos modelos numéricos de transporte de soluto,
apresentados no capitulo 5. Em primeiro lugar, sdo apresentadas as comparacdes entre os
varios modelos Lagrangeanos desenvolvidos e as respectivas solugdes analiticas, para uma
coluna de solo semi-infinito, na escala local. Em segundo lugar, é apresentado o
desempenho do modelo Lagrangeano lognormal, para um conjunto de colunas

independentes, na escala de campo.
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6.2.1 Escala local

No capitulo 5 foram desenvolvidos varios modelos Lagrangeanos. Os modelos para
uma coluna de solo semi-infinito foram testados na escala local, usando-se os dados da

tabela 6.3.

Tabela 6.3 - Dados de entrada usados nos testes numeéricos, na escala local, dos
modelos de transporte, para um soluto conservativo, ou seja, p,;, =0 e Laps = 0.

Parametro valor

m, 1 kg ha-1

q -0.1 cm dia-1
0 0.20

4 10.0 cm

D, 0 m2 dia-l
Pb 1500 kg m-3
- - 1.0 %

Kom 0 ou 50 L kg-!
N 0.80ul.0
Cref 1.0mgL-1
Zinc,l -0.1cm
Zinc; 0 cm

Teoricamente, para uma coluna de solo semi-infinito, o modelo Lagrangeano mais

correto € 0 modelo baseado na distribui¢io normal truncada, apresentado na secdo 5.1.2.

Neste modelo, as fungdes de ajuste f(w,2) e g(m, }\,) sdo as solugbes para os coeficientes
;.
ﬁlz{(t) e (Eg(t)) das eqs.(5.10), (5.11) e (5.12), para valores conhecidos de E{z(t)} e

Var{z(t)}. Para um perfil semi-infinito, com fluxo de dgua somente direcionado para baixo
e um pulso do tipo delta Dirac aplicado na superficie do solo, E{z(t)} e Var{z(t)} sao dadas
pelas eqs.(D.4) e (D.5) no apéndice D. Porém, as eqs.(D.4) e (D.5) sdo equagdes bastante

complicadas, enquanto as eqs.(5.10), (5.11) e (5.12) sdo implicitas. Portanto, um método
. 2
mais répido foi desenvolvido para determinar as fungdes fis(t) e (Eﬁ(t)) . Para uma

coluna de solo com A = constante, as funcdes f(w,A) e g(®w,)) foram baseadas nas
eqs.(3.22) e (3.23), para {0 ,w} > £, onde ¢/ é uma distAncia de referéncia. Para os

valores {o,®@} < £, as eqs.(3.22) e (3.23) foram corrigidas por fungdes da forma
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(@/0)™ = (/)" + (/)™ & (m/é’)ﬁl —(w/ E)B'H + (*w/l?)B 2*!respectivamente. Desta

forma, as fungdes f(w,2) e g(®,A) podem ser descritas da seguinte maneira:

-

. o) %! o) %!
f(m,x)m(“’“)[(?) 3 (%) } o<t 63)
®+A o=/
( By B+l B+l
g 245N (D] s e
24w - 322 w24
com
C=y y>§ (6.5)
onde

£ = distancia de referéncia (m) e

0y, Oy, By, B, € ¥ = coeficientes de ajuste (1).

Os expoentes o, a,, B; e B, sdo empregados para ajustar as egs.(6.3) e (6.4) as funcdes

2
ﬁ;‘ (t) e (6‘“ [Z((t)) »para {®, @} < £. Os expoentes sio teoricamente diferentes para cada

comprimento de dispersio. Porém, célculos experimentais mostraram que as mudancas
nestes expoentes s3o despreziveis, quando A é menor do que 30 cm (na literatura encontram-
se valores para A geralmente menores do que 30 cm). A tabela 6.4 mostra os valores

otimizados para o, O, B, B, € ¥, para um comprimento de disperséo entre 0 € 30 cm.

Tabela 6.4 - Valores otimizados para os coeficientes nas funcdes de ajuste f(w, 7») e
g(w, 7&) » para uma coluna de solo com A = constante e 0 < 1. <0.3 m.

coeficiente valor
o 0.915
o, 1.000
B, 1.020
B, 1.100
Y 20.0

A figura 6.24 mostra uma comparagdo entre a solucdo analitica de TORIDE et al.
(1995) e o modelo Lagrangeano baseado na distribuigio normal truncada, usando-se as

eqs.(5.19), (6.3) € (6.4) e os valores da tabela 6.4. Como pode ser visto, a aproximacio €
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muito boa, mesmo para um tempo de percurso relativamente pequeno de 20 dias e um

comprimento de dispersio relativamente grande de 10 cm..

2 _

concentracédo residente,
modelo analitico

—
W
1

O concentragdo residente,
modelo numérico

concentragio (mg/L)

=
n

0 0.1 02 0.3 0.4 0.5 0.6
distdncia de percurso (m)

Figura 6.24 - Concentracdo residente de um soluto conservativo e nio-adsorvente,
segundo a solu¢fio analitica para um processo convectivo-dispersivo (TORIDE et al.,
1995) e segundo o modelo Lagrangeano baseado na distribuic¢io normal truncada,
usando-se as egs.(6.3) e (6.4) e os valores da tabela 6.4; t =20 dias, K, =0 L kg1, com
outros parimetros dados pela tabela 6.3.

Mesmo sendo o modelo Lagrangeano mais correto para um processo convectivo-
dispersivo, o modelo baseado na distribuigio normal truncada apresenta algumas restri¢Ges:
(1) o fluxo de 4gua tem que ser descendente, (2) a aplicagio do soluto tem que ter a forma
de um pulso do tipo delta Dirac na superficie do solo e (3) o comprimento de dispersdo tem
que ser constante no perfil. Portanto, este modelo nfio € muito prética e a sua importancia é
principalmente académica. Por exemplo, o modelo foi usado para determinar o valor Gtimo
de & nas egs.(5.53), (5.54) e (5.55), o que resultou em & = 10-3. De ora em diante,

empregar-se-a somente o modelo Lagrangeano lognormal, por ser menos restritivo, na

prética.

As figuras 6.25 e 6.26 mostram as solugdes analiticas segundo as eqs.(3.9)e (3.15) e
as solucdes numéricas segundo o modelo Lagrangeano lognormal. As figuras 6.25 e 6.26
mostram que as eqs.(5.54) e (5.55) mantém a mesma precisio, independente da velocidade

da amostra (cada retingulo nas figuras 6.25 e 6.26, apresenta uma amostra com um valor P¥

diferente e, portanto, uma velocidade diferente).
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Nesta tese, supde-se que o processo de transporte de solutos no solo, na escala local, é
convectivo-dispersivo. Na sec@o 5.1.4 foram apresentados 3 métodos diferentes para ajustar
o modelo Lagrangeano lognormal a um processo convectivo-dispersivo. As figuras 6.27,
6.28 e 6.29 mostram as concentracdes residentes para um processo convectivo-dispersivo,

depois de um tempo de percurso de 200 dias, para cada um dos 3 métodos de ajuste.

0.6

modelo analitico ‘
convectivo-estocastico

0.5 L

g modelo numérico
04 | Lagrangeano

&
(§8]
|

fluxo de concentragdo (mg/L)
o
(V%)

0 100 200 300 400 500 600

tempo de percurso (dia)

Figura 6.25 - Fluxo de concentracio de um soluto conservativo e nio-adsorvente,
segundo a soluciio analitica para um processo convectivo-estocastico lognormal (i.e. a

eq.(3.9)) e segundo o modelo Lagrangeano lognormal; z = -1.0 m, Ky =0L kg1, com
outros parimetros dados pela tabela 6.3.

Comparando-se as figuras 6.27, 6.28 e 6.29, fica evidente que o método 3 é a melhor
opgdo. O que surpreende € que uma soma de virias distribuigdes lognormais, ou seja, o que
pressupde o método 2, néo apresenta o resultado desejado. Aparentemente, o método 2 n3o
corrige, mas acumula o erro no terceiro momento da distribuicdo convectivo-dispersiva.
Portanto, de ora em diante, empregar-se-4 somente 0 método 3 para ajustar o modelo

numeérico Lagrangeano lognormal.

Os resultados constantes das figuras 6.27, 6.28 e 6.29 foram realizadas, usando-se
compartimentos com uma espesssura de 10 cm. Para os métodos 2 e 3, isto significa que os
primeiros dois momentos da distribuicdo lognormal foram ajustados a cada 10 cm. A figura

6.30 mostra uma simulagfo segundo o método 3, com dois compartimentos de 1.0 m. Como
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pode ser visto, depois de uma tnica corrego na distincia de 1.0 m, o método 3 ja produz

um resultado muito bom.

0.6 _ o
I ——modelo analitico
i convectivo-estocastico
5 0.5 L
? g modelo numérico
> 04 1 Lagrangeano
5
=
8 03 L
(=]
5
& 0.2 -
=
8
§ 0.1
00 T f ——4 —]
0 0.5 1 1.5 2

distdncia de percurso (m)

Figura 6.26 - Concentra¢io residente de um soluto conservativo e nao-adsorvente,
segundo a solu¢io analitica para um processo convectivo-estocastico lognormal (i.e. a

eq.(3.15)) e segundo o modelo Lagrangeano lognormal; t = 200 dias, Km=0L kg1,
com outros parimetros dados pela tabela 6.3.

0.6

modelo analitico
convectivo-dispersivo

g modelo numérico
Lagrangeano, ajustado
pelo método 1

concentrag#o residente (mg/L)

0 0.5 1 1.5 2

distdncia de percurso (m)

Figura 6.27 - Concentracio residente de um soluto conservativo e nao-adsorvente,
segundo a solugdo analitica para um processo convectivo-dispersivo (TORIDE et al.,
1995) e segundo o modelo Lagrangeano lognormal, ajustado pelo método 1; Az = 10
cm, t =200 dias, K, = 0 L kg1, com outros pariametros dados pela tabela 6.3.
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——modelo analitico
convectivo-dispersivo

g modelo numérico
Lagrangeano, ajustado
pelo método 2

concentragio residente (mg/L)

distédncia de percurso (m)

Figura 6.28 - Concentraciio residente de um soluto conservativo e nio-adsorvente,
segundo a solucdio analitica para um processo convectivo-dispersivo (TORIDE et al.,
1995) e segundo o modelo Lagrangeano lognormal, ajustado pelo método 2; Az = 10
cm, t =200 dias, K, =0 L kg1, com outros parimetros dados pela tabela 6.3.

0.6 - 2
‘ modelo analitico
convectivo-dispersivo

g modelo numérico
Lagrangeano, ajustado
pelo método 3

concentragdo residente (mg/L)

0 0.5 1 1.5 2

distancia de percurso (m)

Figura 6.29 - Concentraciio residente de um soluto conservativo e nio-adsorvente,
segundo a solucdo analitica para um processo convectivo-dispersivo (TORIDE et al.,
1995) e segundo o modelo Lagrangeano lognormal, ajustado pelo método 3; Az = 10
cm, t=200 dias, K =0L kg‘l, com outros parametros dados pela tabela 6.3.
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0.6 . modelo analitico

convectivo-dispersivo

g modelo numérico
Lagrangeano, com
camadas de 1 m de
espessura

concentragdo residente (mg/L)

0 0.5 1 L3 2

distancia de percurso (m)

Figura 6.30 - Concentracio residente de um soluto comservativo e nio-adsorvente,
segundo a solu¢fio analitica para um processo convectivo-dispersivo (TORIDE et al.,
1995) e segundo o modelo Lagrangeano lognormal, ajustado pelo método 3; Az=1m,t
=200 dias, K, = 0 L kg-1, com outros pariametros dados pela tabela 6.3.

A figura 6.31 mostra uma simulagdo segundo o método 3, para um cenario nio-
estacionario. Neste caso, a distribui¢do do tempo de percurso néo se aproxima de uma
distribui¢do lognormal. Mesmo assim, o método 3 produz um resultado muito bom. Na
verdade, a figura 6.31 é um composto de miltiplas distribuices lognormais. Ou seja, cada
amostra “k” pertence a uma distribuigfo lognormal “k” diferente. A primeira parte da curva
apresenta as amostras com a velocidade média do primeiro periodo, enquanto a segunda
parte apresenta as amostras com uma mistura das velocidades médias dos dois periodos

considerados.

Mesmo sendo a melhor opgéo, o método 3 nfo fornece uma aproximacg@o boa para
distincias de percurso relativamente pequenas. As figuras 6.32 e 6.33 mostram as
concentragdes simuladas para duas distdncias de percurso: 0.2 e 1.0 m. A figura 6.32
mostra que, para distdncias de percurso pequenos, o terceiro momento central da
distribuigdo do tempo de percurso comega a divergir da distribui¢do produzida pelo método
3. Isto acontece, mesmo para uma malha muito fina (ou seja, para Az << 10 cm, os
resultados ndo foram muito diferentes dos resultados apresentados na figura 6.32). Supde-

S€ que 0 erro no terceiro momento, ndo afeta significativamente os primeiros dois momentos
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da distribuicdo do tempo de percurso, na escala de campo. Esta suposicio foi testada,
aplicando-se o modelo Lagrangeano lognormal a um conjunto de colunas independentes

(veja a se¢do 6.2.2).

0.6

modelo numeérico
convectivo-dispersivo

g modelo numérico
Lagrangeano

concentragfo residente (mg/L)

0.0 - ‘ g |

0 100 200 300 400

tempo de percurso (dia)

Figura 6.31 - Concentracio residente de um soluto conservativo e nio-adsorvente,
segundo a solucfio analitica para um processo convectivo-dispersivo (TORIDE et al.,
1995) e segundo o modelo Lagrangeano lognormal, ajustado pelo método 3; Az = 10
¢m, z=-1.0 m, q =-0.002 m dia"1 para t < 50 dias, q = -0.0005 m dia-1 para t > 50 dias,
Kpm=0L kg'l, com outros parimetros dados pela tabela 6.3.

A figura 6.34 mostra a concentragio residente, para uma isoterma de adsor¢do ndo-
linear. Como pode ser visto, a frente do soluto nio é aproximada com muita precisdo. Para
uma isoterma Freundlich com N # 1.0, as amostras com baixas concentragdes sdo retardadas
mais do que as amostras com altas concentragdes. Isto pode ser verificado, para

concentragGes diferentes, usando-se a isoterma Freundlich (i.e. a €q.(2.32)) para calcular o

valor de Rk(t) na eq.(5.45). O modelo Lagrangeano leva isto em conta, através do uso das
qs.(5.45) e (5.46). Porém, apenas a velocidade média da amostra é corrigida, e ndo a
diferenca entre as velocidades do limite inferior e superior da amostra. Portanto, a amostra
apresenta uma expansao maior, o que resulta em uma concentragio residente mais baixa, o

que, por sua vez, resulta em uma velocidade mais baixa.
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fluxo de concentragdo, modelo
analitico convectivo-dispersivo

o fluxo de concentragio, modelo
numeérico Lagrangeano
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analitico convectivo-dispersivo

o concentragdo residente, modelo
numérico Lagrangeano

concentragdo (mg/L)

0 50 100 150 200
tempo de percurso (dia)

Figura 6.32 - Concentracdo de um soluto conservativo e nio-adsorvente, segundo a
solucio analitica para um processo convectivo-dispersivo (TORIDE et al., 1995) e
segundo o modelo Lagrangeano lognormal, ajustado pelo método 3; Az = 10 cm, z =
20 em, K, = 0 L kg-1, com outros parimetros dados pela tabela 6.3.
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Figura 6.33 - Concentracio de um soluto conservativo e niao-adsorvente, segundo a
solucdo analitica para um processo convectivo-dispersivo (TORIDE et al., 1995) e
segundo o modelo Lagrangeano lognormal, ajustado pelo método 3; Az = 10 cm, z =
-100 ¢cm, K, =0 L kg-1, com outros parimetros dados pela tabela 6.3.
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Figura 6.34 - Concentraciio de um soluto conservativo e adsorvente para um processo
convectivo-dispersivo, segundo uma solu¢io numérica Euleriana e segundo o modelo
Lagrangeano lognormal, ajustado pelo método 3; Az = 10 c¢m, t = 1000 dias, Kom =50
L kg-1, N = 0.8, com outros parimetros dados pela tabela 6.3.

Mesmo assim, existe a possibilidade de que os erros, devido ao uso da abordagem de
primeira ordem, sejam despreziveis na escala de campo, quando N néo é muito diferente de
1.0 (i.e. entre 0.8 e 1.2). Vérios testes numéricos foram realizados para verificar isto, cujos

resultados serdo apresentados na préxima segio.

6.2.2 Escala de campo

O modelo Lagrangeano lognormal foi usado para simular o transporte de pesticidas
em um conjunto de colunas independentes, na escala de campo. As solucdes dos modelos
Lagrangeanos apresentados no capitulo 5, podem ser empregados na escala de campo, em
duas abordagens diferentes: (1) usando-se funcdes transferéncia para um modelo

convectivo-estocastico lognormal ou (2) usando-se simulagdes Monte Carlo para um

modelo de colunas independentes.

Os testes numéricos realizados na secdo anterior, na escala local, podem ser
considerados também como testes da primeira abordagem mencionada, na escala de campo.
Como foi mostrado nas figuras 6.25 e 6.26, 0 modelo Lagrangeano lognormal apresenta

uma aproximag¢do muito boa, para um processo convectivo-estocastico. Observe que, na
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escala de campo, o coeficiente de variagdo no tempo de percurso do soluto, ndo é mais
derivado de um modelo convectivo-dispersivo local, mas de um modelo convectivo-

estocastico regional.

Para testar o modelo Lagrangeano lognormal, para o caso de um modelo de colunas
independentes, usando-se simulagdes Monte Carlo, voltamos ao cenario descrito na secdo
6.1.4, baseado nos dados obtidos no campo experimental de Pindorama (SP). Foi suposto
que o pesticida foi aplicado somente uma vez por ano, no dia em que foi realizado o plantio

do milho (ou seja, no dia 20 de outubro). A tabela 6.5 mostra as propriedades dos pesticidas

usados nos testes numéricos da figura 6.36.

Tabela 6.5 - Propriedades dos pesticidas usados nos testes numéricos da figura 6.36,
para o cenario descrito nas secoes 6.1.4 ¢ 6.2.2.

pariametro valor observacio ou referéncia

m 1.0 kg ha-1 na faixa recomendada pelos fabricantes

- 0.5 BRIGGS et al. (1982)

T 20 °C BOESTEN (1986)

Br 0.08 °C-1 BOESTEN (1986)

O et 0.25 VAN DER ZEE & BOESTEN (1991)

Bg 0.7 BOESTEN (1986)

Ko 20-160 Lkg'l VAN DER ZEE & BOESTEN (1991)

N 0.8-1.2 CALVET etal. (1980); VAZ (1994)

Bl 1.0 mg L-1 BOESTEN (1986)

H ., 20 - 160 dias VAN DER ZEE & BOESTEN (1991)

- 4 veja a figura 6.35 BOESTEN & VAN DER LINDEN (1991);
BARBOSA & RIGITANO (1994)

Zigne 1 -10.0 cm pesticida incorporado nos primeiros 10 cm do solo

Zinc2 0cm idem

Como a atividade microbioldgica do solo diminui com a profundidade, entende-se
que o mesmo comportamento vale para a meia vida. Mesmo para climas temperados, ha
poucos dados disponiveis na literatura sobre taxas de transformacdo abaixo da camada
agricultdvel. BOESTEN & VAN DER LINDEN (1991) apresentaram uma revisdo dos
dados de diferentes autores. Estes dados foram combinados com aqueles de BARBOSA &
RIGITANO (1994), que mediram a degradagdo de aldicarb nos diferentes horizontes de 4
solos diferentes da regido de Lavras (MG). Nos modelos numéricos, um perfil de solo de
2.0 m foi dividido em quatro diferentes camadas, com as profundidades 0-30, 30-60, 60-100
e 100-200 cm. Considera-se a primeira camada do perfil como a camada agricultavel e,

portanto, como representativa das condi¢des de referéncia (i.e. f, = 1.0, por definicdo).
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Para as outras camadas uma fungio descontinua foi ajustada aos dados da literatura, como

pode ser visto na figura 6.35.

1 g atrazina (Boesten & van der
X Linden, 1991)
+ diuron (Boesten & van der
0.8 - In) X Linden, 1991)
= A aldicarb sulfone (Boesten & van !
:é“ o der Linden, 1991)
08 - « aldicarb (Barbosa & Rigitano,
S g 1994)
-§ 04 | A x modelo
2
&
X
0.2 X
0 | - - | . ;
0 0.5 1 1.5 2 2.5 3 3.5 4
profundidade (m)

Figura 6.35 - Fator de corregdo para p ., em funcgio da profundidade, ajustado aos
dados de BOESTEN & VAN DER LINDEN (1991) e BARBOSA & RIGITANO (1994).

A temperatura do solo foi simplesmente extrapolada linearmente a partir da superficie
para o interior do solo. Supde-se que a temperatura na superficie seja igual & temperatura do
ar, medida na estacio meteoroldgica em Pindorama, além de se supor que o gradiente de

temperatura no solo fosse constante e igual a 3 °C m-1.

Dentro do conjunto de colunas independentes, 6 pardmetros foram considerados
aleatérios: 8, K, o produto m, K ., H s, T, € P,; conforme apresentado na tabela 6.6.
Foi empregada uma amostra por coluna de solo, ou seja, por “rodada” Monte Carlo.
Qualquer correlago entre os pardmetros aleatorios pode ser incorporada no modelo. Neste
caso, supde-se que a correlagdo entre os pardmetros aleatérios é desprezivel. Além disto,

assume-se que as propriedades das diferentes camadas de solo estio perfeitamente

correlacionadas.

Na literatura encontram-se valores minimos e maximos de 0 até 200 L kg-1 para K

¢ de 0 até 200 dias para H + (VAN DER ZEE & BOESTEN, 1991). Portanto, os seguintes

valores médios foram usados para os testes numéricos: E{Kom} =20, 60, 100, 140 e 180 L
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kg'l, enquanto E{Hmf} = 20, 60, 100, 140 e 180 dias, resultando-se em uma série de 25

combinacbes diferentes. Para as médias de 6, e K, foram sempre usados os valores
constantes da tabela 6.1 (solo C), com cada série de 25 combinagdes repetida para 3 valores
de N: 0.8, 1.0 e 1.2. Isto representa a faixa de N encontrada na literatura, para a maioria dos
pesticidas (CALVET et al., 1980; VAZ, 1994). O expoente de Freundlich N nio foi
considerado aleatério, para poder comparar melhor os desempenhos dos modelos lineares
(i.e. N = 1) e ndo-lineares (i.e. N # 1). Além disto, ndo foram encontrados dados na

literatura sobre a variabilidade espacial de N.

Tabela 6.6 - Coeficientes de variacio (CV) dos parametros aleatérios, usados nos
testes numéricos para o cenario descrito nas se¢des 6.1.4 e 6.2.2.

parametro Cv distribuicio referéncia
0-60 ¢cm >60 cm
0, 5% 5% lognormal VIEIRA et al. (1992)
K, 73 % 44 % lognormal CASTRO, O. M. (com. Pessoal)
m,, K. 50 % 50 % normal VAN DER ZEE & BOESTEN
(1991)
H. ¢ 10% 10 % normal WALKER & BROWN (1983)
T, - - uniforme veja a secdo 5.5.2
P - - uniforme idem

Em seguida séo apresentadas como foram realizadas as simulagdes Monte Carlo (veja
a se¢do 3.3.2). Em primeiro lugar, foram gerados valores aleatérios para os parametros 6,
K, Mo Koms Heers I', @ Py, Em segundo lugar, foi simulado o fluxo de 4gua no interior
de cada coluna de solo, usando-se o modelo numeérico, apresentado na segdo 4.3 e o cendrio
apresentado na seg@o 6.1.4. Isto resultou em uma matriz de eventos ambientais diferente
para cada coluna de solo. Em terceiro lugar, foi usada a matriz de eventos ambientais para
simular a massa residual de pesticida que atinge a profundidade de controle de 1.0 m, com o

modelo numérico Lagrangeano lognormal ajustado a cada 10 cm a um processo convectivo-

dispersivo.

E oportuno ressaltar que a precipitagdo total, durante o ano de 1992, ficou muito
proxima da precipitagdo anual média, registrada na estacdo climatoldgica de Pindorama.
Portanto, as condi¢des meteoroldgicas do ano 1992 foram repetidas durante 10 anos,
assumindo-se que uma amostra de pesticida demora, no maximo, 10 anos para atingir a

profundidade de controle de 1.0 m. Além disto, o pesticida foi aplicado somente no
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primeiro ano. Supde-se que a massa residual desta Unica aplicagdo é representativa da
lixiviagdo média do pesticida por ano. Esta suposi¢go foi, por sua vez, baseada na suposigio
de que a aplicacgo do pesticida em um dado ano, néo afeta a lixiviagio do pesticida aplicado
no ano seguinte. Para a maioria dos pesticidas usados atualmente, esta é uma suposicdo
razoavel, porque eles sio biodegradaveis (ou seja, eles nio se acumulam na camada
agricultavel) e eles apresentam uma isoterma de adsorgdo quase linear (ou seja, a velocidade
de percurso do pesticida ndo depende muito da concentragio residente). No caso do modelo
numerico Lagrangeano, um cenario com uma tnica aplicagio, permite usar apenas uma
amostra por “rodada” Monte Carlo com o modelo numérico Lagrangeano. Neste caso, o

modelo torna-se muito eficiente em termos de tempo gasto no computador.

O modelo numérico Euleriano, apresentado na se¢do 2.2.1, foi usado para verificar os
resultados obtidos com o modelo numérico Lagrangeano. O modelo Euleriano empregou
uma malha de 25 nés. Para ambos os modelos, foi empregado uma amostragem
estratificada do tipo ALH, durante as simulagdes Monte Carlo. Para um niimero m baixo de
pardmetros, IMAN & HELTON (1985) sugerem um ntmero # de “rodadas” entre 2m e 5m.
No caso da tabela 6.6, m = 6, 0 que resulta em um numero de “rodadas” entre 12 e 30.

Baseado neste critério, foi adotado o niimero de 30 simulagdes.

A figura 6.36 mostra a média de amostragem (veja a €q.(A.17)) da massa residual
para uma profundidade de controle de 1.0 m. Como pode ser visto, a aproximacio para o
caso linear € muito boa (erro relativo na lixiviagio por ano <1%). Para os casos nio-

lineares, a aproximagZo apresenta um error relativo da ordem de 30% da lixiviagdo por ano.

Os experimentos numéricos mostraram que o esforco computacional por passo no
tempo, para seguir uma amostra no modelo Lagrangeano, é aproximadamente igual ao
tempo gasto para calcular a concentracio residente em um né de um modelo numérico
Euleriano. Portanto, quando os passos no tempo do modelo Lagrangeano ¢ do modelo
Euleriano sdo iguais, a velocidade de processamento do modelo Lagrangeano ¢é igual a
velocidade de processamento de um modelo Euleriano com um tnico nd. Além disto, o
modelo Lagrangeano é menos restritivo para o passo no tempo, o que resulta em uma
solugdo numérica ainda mais rapida. Para o caso linear, o modelo Lagrangeano apresentou
uma solugdo 250 vezes mais répida do que um modelo numérico Euleriano com 25 nds,

apresentado na se¢do 2.2.1, enquanto que para o caso ndo-linear, o modelo foi mais rapido
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cerca de 50 vezes. Os modelos numéricos Lagrangeanos lineares e ndo-lineares apresentam
velocidades diferentes de processamento, devido as diferengas de definigdo das amostras.
No caso linear, uma amostra apresenta apenas um limite de probabilidade ¢ a sua
concentragdo residente ndo precisa ser calculada. No caso n#o-linear, uma amostra
apresenta dois limites de probabilidade e a sua concentracéo residente precisa ser calculada

para cada passo no tempo (veja a introdugdo da segdo 5.5).
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Figura 6.36 - Comparacio entre os modelos numéricos Eulerianos e Lagrangeanos, em
termos da média de amostragem da massa residual, para uma profundidade de
controle de 1.0 m e o cendrio descrito nas secées 6.1.4 ¢ 6.2.2; N = o expoente de
Freundlich.

Resumindo-se, a parte mais importante desta tese foi o desenvolvimento de técnicas
numéricas rapidas que podem ser aplicadas em anélises estocéasticas do transporte de solutos
no solo, através de simulagdes do tipo Monte Carlo. Em estudos de impactos ambientais na
escala regional, a édrea de estudo é geralmente dividida em “células de grade” ou,
alternativamente, em poligonos, representando-se os Vvérios “pedotops” (KUTILEK &

NIELSEN, 1994, p.330). Neste caso, cada “pedotop” deve ser considerado como um
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conjunto de colunas independentes, porque cada pardmetro de entrada apresenta uma certa
média e varidncia de amostragem dentro de cada “pedotop”. As técnicas numéricas
apresentadas nesta teste, foram desenvolvidas para modelos de colunas independentes e,
portanto, podem ser empregadas para calcular a lixiviagdo de pesticidas de cada “pedotop”
(ESKES & CRESTANA, 1996; ESKES & CRESTANA, 1997). Na escala regional, a area
de estudo (por exemplo, uma microbacia) pode conter milhares de “pedotops”. Neste caso,
a alta velocidade de processamento das técnicas numéricas desenvolvidas e apresentadas

neste trabalho significa uma grande vantagem.
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7. CONCLUSOES E TRABALHOS FUTUROS

7.1 CONCLUSOES

Supondo-se que a densidade de fluxo entre dois nés ¢ constante, durante um passo no
tempo, e que a condutividade hidrdulica ndo-saturada segue uma fungido do tipo
exponencial, foi possivel derivar a média uniforme. Essa média é uma funcdo do
coeficiente empirico r, que pode ser usado para otimizar a condutividade média entre dois
nos de um modelo numérico de transporte de 4gua. Para a infiltragdo de agua no solo, a

média dindmica apresentou o melhor desempenho, que corresponde 4 média uniforme com r
=0.

Tradicionalmente, a média geométrica foi sempre considerada a melhor op¢do para
simular o fluxo de 4gua no solo com um modelo numérico. Por exemplo, do artigo bem
conhecido de CELIA et al. (1990), p.1495, pode-se citar: “...the geometric mean (...) is
usually a better choice than the arithmetic mean, (when) used to define the values of
Kity2-.”. Provavelmente, a preferéncia pela média geométrica tem sido baseada no fato de
que, em uma escala logaritmica, tal média esté situada exatamente no valor médio entre dois
valores (veja a figura 4.3). Porém, os resultados e as anélises apresentados na secdo 6.1.1
mostraram que a meédia geométrica € a pior escolha, dentro as opgdes testadas, para simular

o fluxo de 4gua em um meio poroso nio-saturado.

A diferenga em desempenho entre a média geométrica e a média dindmica, no caso da
infiltracdo de 4gua em um solo seco, foi bastante grande. A média dindmica permitiu adotar
uma distdncia 10 vezes maior entre os nds, o que resultou em uma simulagdo 40 vezes mais

rapida, para alguns dos cendrios testados.

O testes numéricos provaram que o método Newton-Raphson, conforme foi

apresentado na segéo 4.2.1, é muito eficiente para resolver o modelo de PARLANGE et al.
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(1982). No maximo, foram necessarias 6 iteragdes para reduzir até o limite de 10-3 o erro
relativo no fluxo cumulativo simulado. Além disto, foi demonstrado que o modelo de
PARLANGE et al. (1982) pode ser empregado com uma camada superficial de dgua. A
possibilidade de armazenar agua na superficie do solo resulta em valores mais altos de

infiltragéo.

Também foi demonstrado que um modelo empirico de evaporagio pode ser definido
como uma condi¢do de contorno do tipo Cauchy, usando-se uma fungio empirica ¥. Foi
mostrado que a fungdo ¥ quase ndo depende de K, nem de 6, ou das condigdes iniciais ou
de contorno. Portanto, ¥ ¢ uma fungdo bastante genérica e precisa ser calibrada uma tnica

vez para um modelo de colunas independentes, onde K, e 6, sio variaveis aleatorias.

Para o cenério escolhido, o uso da média dinimica em um modelo numérico de
diferencas finitas com uma malha grossa, em combinag&o com o uso dos modelos empiricos
apresentados na segdo 4.2, resultou em uma simulagdio aproximadamente 100 vezes mais

rapida do que um modelo numérico convencional usando uma malha fina.

Deve-se acrescentar ainda que foram desenvolvidos vérios modelos numéricos
Lagrangeanos para a simulagZo do transporte de solutos no solo. As conclusdes em relacdo

a estes modelos, s3o as seguintes:

7.1.1) Foi demonstrado, na se¢do 6.2.1, que uma aproximagio de primeira ordem no calculo
da concentragio de soluto, mantém a mesma precisdo, independentemente da velocidade da

amostra;

7.1.2) Foram apresentados varios métodos para ajustar 0 modelo Lagrangeano lognormal a
um processo convectivo-dispersivo. Um resultado surpreendente foi que a soma das
distribui¢des lognormais de cada camada (método 2, secdo 5.1.4), ndo apresentou o
resultado desejado. Aparentemente, este método nio corrigiu, mas acumulou o erro no
terceiro momento da distribui¢fo convectivo-dispersiva. Foi demonstrado que a melhor
Op¢ao encontra-se no uso de uma distribuicdo lognormal diferente para cada amostra
(método 3, segdo 5.1.4). Mesmo assim, para pequenas distancias de percurso, o terceiro
momento central da distribuicdo de tempo de percurso comegou a divergir da distribuicgo

produzida pelo método 3, mesmo para uma malha muito fina. Porém, para o cenario
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empregado na segdo 6.2.2, foi constatado que o erro no terceiro momento, nio afetou

significativamente a média da massa residual de pesticidas, na escala de campo;

7.1.3) Para uma isoterma de adsorg#o ndo-linear, a frente de soluto nio foi aproximada com
muita precisdo pelo modelo Lagrangeano lognormal, conforme mostrado na figura 6.34.
Isto deveu-se ao fato de que apenas a velocidade média da amostra foi corrigida, e néo a

diferenca entre as velocidades dos limites inferior e superior da amostra;

7.1.4) Na segéo 6.2.2, 0 modelo Lagrangeano lognormal foi usado para simular o transporte
de pesticidas em um conjunto de colunas independentes, na escala de campo. Para o caso
linear, o modelo Lagrangeano apresentou uma solu¢do 250 vezes mais rapida do que um
modelo numérico Euleriano com 25 nés, enquanto que para o caso ndo-linear, o modelo foi
de 50 vezes mais rapido. O modelo apresentou um erro relativo menor do que 1% na

lixiviagdo média, para o caso linear, e um erro relativo de 30% para os casos nio-lineares

testados.

7.1.5) O modelo numérico Lagrangeano lognormal, apresentado na se¢do 5.1.3, pode ser
empregada em um modelo de funcdo-transferéncia ou em um modelo de colunas
independentes. Desta maneira, o modelo poder4 ser usado para calcular a lixiviagdo de
pesticidas de cada “pedotop” em um estudo na escala regional. Neste caso, a alta
velocidade de processamento apresenta uma grande vantagem. O modelo ainda ndo foi
encontrado na literatura. Ele quase ndo apresenta restrigdes quanto aos pardmetros de
entrada. Por isso, é mais universal do que, por exemplo, 0 modelo nad-estacionario de

JURY et al. (1990), que foi baseado no conceito de fungdes-transferéncia semi-analiticas.

7.2 TRABALHOS FUTUROS

No capitulo 4 foi apresentada uma analise extensa da média uniforme, tanto no que se
refere 4 dependéncia do potencial matricial, quanto ao que se refere a dependéncia da
distdncia. Somente uma pequena parte deste trabalho foi aplicada na simulagio da
lixiviagdo de pesticidas, conforme mostrado no capitulo 6. Desta forma, é relevante
considerar o trabalho sobre a média uniforme, porque outros pesquisadores na area de

simulaggo de fenémenos de transporte, poderio usa-lo como ponto de partida.
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Por exemplo, os modelos numéricos para simular o fluxo n3o-saturado de gés, 4gua e
petréleo no interior de uma formag3io geolégica heterogénea, tornam-se muito mais
eficientes, quando a condutividade ndo-saturada entre os nés é calculada com uma
expressdo do tipo da eq.(4.32). Para estes modelos bi- e tridimensionais, o ganho em termos
de tempo gasto no computador devera ser ainda maior do que no caso unidimensional
apresentado neste trabalho. Portanto, seria interessante realizar experimentos numéricos
comparando-se a €q.(4.32), ou expressdes alternativas baseadas na média uniforme, com

uma solugdo obtida através da integragZo numeérica da eq.(4.6).

Ao invés de se usar a eq.(4.32) em um modelo numérico convencional, com nés fixos
no espago, poder-se-ia usar uma média uniforme segmentada em um modelo com nés
moveis. Neste caso, seriam usados varios segmentos, cada um deles apresentando um valor
B constante, para descrever simultaneamente: (1) a variagio de K com s e (2) a variacdo
de K, com h. Neste caso, ¢ oportuno observar que a transformacio de Kirchhoff (PAN &
WIERENGA, 1997) pode ser empregada para cada segmento, acrescendo-se ainda que a
técnica de Newton-Raphson pode ser usada para localizar as extremidades (i.e. os nos

méveis) da cada segmento no espagco.

Existem também aplicagdes interessantes da média uniforme para modelos de
transporte saturados, tal como os modelos hidraulicos de 4gua subterrdnea. Devido ao fato
da eq.(4.25) ndo depender do potencial matricial, 2 média harménica ponderada pode ser
calculada a priori, ou seja antes de calcular o potencial matricial. Neste sentido, uma
alternativa seria descrever a heterogeneidade espacial em um meio poroso saturado através
da eq.(4.30), o que resultaria no valor correto para o coeficiente r da média uniforme, ou

seja, da eq.(4.14).

No capitulo 5, foram desenvolvidos vérios modelos numéricos Lagrangeanos para a
simulagdo do transporte de solutos no solo. A idéia de simular o transporte de solutos em
meios porosos, através de uma amostra definida por limites de probabilidade, ¢ inédita.
Porém, neste trabalho, apenas o caso unidimensional foi apresentado. Um trabalho futuro
interessante poderd ser feito para o caso multidimensional. Vale notar que, no caso
unidimensional, uma amostra é um intervalo de probabilidade expandindo-se; no caso

bidimensional um retingulo expandindo-se; e no caso tridimensional um cubo expandindo-
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se. No caso multidimensional, a redu¢fio no tempo gasto no computador deve ser ainda

maior, do que as redugdes registradas, neste trabalho, para o caso unidimensional.

Os modelos Lagrangeanos apresentados foram desenvolvidos para aplicacdes de
soluto na forma de um pulso do tipo delta Dirac. No caso multidimensional, isto significa
que os modelos podem ser usados apenas para fontes pontuais de soluto. Para fontes ndo-
pontuais, muitas amostras sd0 necessarias para simular o transporte de soluto. Neste caso, a
técnica numérica Lagrangeana apresentada n3o necessariamente apresenta uma velocidade
de processamento maior do que um modelo Euleriano. Para evitar 0 uso de muitas
amostras, outros modelos Lagrangeanos poderdo ser desenvolvidos, baseados em uma forma

diferente do pulso de aplicagio (por exemplo, a func¢do de Heaviside).

O caso ndo-linear para o modelo Lagrangeano lognormal ainda apresenta um desafio
a ser resolvido e pelo que tudo indica constitui-se em uma interessante sugestdo de trabalho

futuro.
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APENDICE A

CONCEITOS BASICOS DE ESTATISTICA

Este apéndice apresenta alguns conceitos basicos da teoria da probabilidade e da
estatistica, empregados neste trabalho. Para uma introdugio mais profunda sobre a teoria da
probabilidade, veja PAPOULIS (1965) ou KOVACS (1996). Para uma introdugdo sobre o
uso de técnicas estatisticas em simulagdes, veja LAW & KELTON (1991). Para uma
introdug&o sobre estatistica espacial, veja CRESSIE (1993).

Uma variavel aleatdria real pode ser definida como uma funggo, cujo dominio é um
espaco amostral e cujo contradominio é um subconjunto dos reais. Para uma varidvel

aleatoria real X assim caracterizada (além de certas restri¢des elaboradas por KOVACS,
1996, p.18) pode-se definir uma “funcio de densidade de probabilidade”, f(X). Nesta tese,

a funcdo f(X) é também chamada de “distribui¢d0”, o que € uma expressdo mais abreviada.

Certas propriedades de uma fungio de densidade de probabilidade podem ser

definidas através dos seus “momentos”. O n-ésimo momento de X é definido como:
M{X"}= [X" f(X)dX. (A.1)
O n-ésimo momento central de x é definido como:

M, {X"} = T(x - M(x})" £(x) dx.. (A2)

—o0

O primeiro momento também & chamado de “média” ou “valor esperado™:

E(X} = | X£(X)dX=M{X}. (A3)

—0

O segundo momento central também ¢ chamado de “varisncia”:

Var{X} = T(X—M{X})z f(X) dX = M{x?} - (M{x}). (A.4)

—00
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O coeficiente de variagéo ¢ definido como:

y Var{X}

CViX}= EX)

(A.3)
Supde-se que a soma de duas varidveis aleatérias X, e X, produz uma variavel aleatéria Y.
Para a média e a varidncia da varidvel Y, pode-se escrever:
E{Y}=E{X,}+E{X,} (A.6)
Var{Y} = Var{X, } + Var{X, } + 2Cov{X}, X, } (A7)
onde
Cov{Xy, Xz } = M{ (X; —M{X, })(X, - M{X,})}
=M{X;X; } - M{X; }M{X, } (A.8)
€ a covaridncia de X; e X,. A covaridncia esta relacionada ao coeficiente de correlagdo,

p{Xl,Xz}, como:

o4, % COV{XI,X2} A5}
Jvﬂ Ivar(x,]
Portanto, pode-se escrever a eq.(A.7) como:
Var{Y} = Var{X, } + Var{X, } + 20{X,, X, }{/ Var{X, }Var(X,} . (A.10)

As fungdes de densidade de probabilidade, empregadas neste trabalho, sio a
distribui¢do normal e a distribuig&o lognormal. A distribui¢sio normal, também chamada de

distribui¢io Gaussiana, é definida como:

£(X)= 21 exp{—%(x_ujz} (A.11)

com

E{X}=p (A.12)

Var{X}=c>. (A.13)

Além disto, a distribui¢io lognormal é definida como:

2
£(X) = ——— exp —l(@__ﬂ (A.14)
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com

0_2
E{X}= exp[p. + 7} (A.15)

Var{X} = exp(2u+ o) [exp(”) - 1]=(E{x})’ [exp(c? —1] (A.16)

A fungio de densidade de probabilidade de uma varidvel de saida, X, pode ser
determinada através de simulacSes Monte Carlo. Isto envolve a geragdo seqiiencial de
pardmetros de entrada de um modelo deterministico e solugGes deterministicas subsequentes
da equagdo do modelo para cada realizagiio dos pardmetros de entrada. Como cada solugédo
X; € uma resposta igualmente provavel do sistema, a fung¢do de densidade de probabilidade
dos dados de saida reflete as propriedades estocasticas de previsdo do modelo. Para n

realizagdes X;, a média de amostragem e a varidncia de amostragem sio definidas como

(LAW & KELTON, 1991, p. 282):

$X,
fi(n) = =— (A.17)
n
5(%, - iln)’
62(n)=5-=—1-f (A.18)
n o

onde
X; =realizacdo i da variavel de saida X,
{i(n) = estimativa para a média de amostragem de n realizagdes de X; e

i . y i ¥ -
& (n) = estimativa para variancia de amostragem de 7 realizagdes de X;.
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APENDICE B

DERIVACAO DOS PRIMEIROS DOIS MOMENTOS DA
DISTRIBUICAO NORMAL TRUNCADA

Observe que, neste apéndice, usa-se uma notagio mais abreviada do que a adotada no
capitulo 5, ou seja: z(t)=z , [i,(t)=[, 5,(t)=5 e E,(t)=¢.
A definigdo do n-ésimo momento de uma fungdio de densidade de probabilidade é

dada pela eq.(A.1) e a defini¢do da distribui¢do normal ¢ dada pela eq.(A.11). Portanto, o

primeiro momento da distribui¢4o normal, truncada em z = 0, pode ser calculado como:

o LB o PRl ]
N =

—pemi2n 1 ~f+ -
»-3 N5
el
=p- N[—E) =[-GE, B.1)
G

onde & ¢ definido pela eq.(5.12), no capitulo 5. Além disto, o segundo momento é:

0 g2 l(z—ﬁjz
exp| — —| — dz
—{o 2nG [ 2\ ©

R

~

)
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B.2)
A integral da eq.(B.2) pode ser avaliada como:
.. ot
5 P S —y 1 pnz
exp| — —(X } I—d[ {——x D
[ o5 a- 1L )
. BB
-X l,2( 8 & 1 1 jn2
= exp| — — + | ——=—=exp|—-= a
il z()]-w L "p[ z(x)}x
BE | 1(;3)2 &
=— -—|= Nl -=]. B.3
= 2 72\E PN ©)

Substituindo-se a eq.(B.3) na eq.(B.2), obtém-se:
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M{(z)2}=

B o )
=(B)" + N(_%)

o 0] Bl e
=) +

5)" = ()’ - 565 +(3)’- (B.4)

Portanto, a média e a variincia so, pelas suas defini¢cdes através das eqs.(A.3) e (A.4):

Var{z} = M{(z)Z} 3 (M{z})2

(8 -2 + @) - (3-5e)

=(8)2 +E{z} e . .
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APENDICE C

DERIVACAO DA DISTANCIA DE PERCURSO DE UM
PROCESSO CONVECTIVO-DISPERSIVO, PARA UM PERFIL
SEMI-INFINITO

Observe que, neste apéndice, usa-se uma notagdo mais abreviada do que a adotada no

capitulo 5, ou seja: z(t)=z, i, (t)=H, 5,(t)=5 e Y()=7% -

A probabilidade que uma particula de soluto adicionada em t = 0 na entrada z = 0

atinja, num tempo t, uma profundidade menor ou igual a z, é dada por:
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= = (C.1)

com

. (C2)
g

A eq.(C.1) pode ser escrita como (usando-se o simbolo P para P[E_, > z|E_, < 0] )

N(X)=(1-P) N[-— E) (C3)

C

ou

i:N‘{(l—P)N(— %ﬂ €4

Com as eqs.(C.2) e (C.4), a distincia de percurso z, é facilmente obtida, ou seja:

2=[i+3%. (C.5)
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APENDICE D

MEDIA E VARIANCIA DE UM PROCESSO CONVECTIVO-
DISPERSIVO, PARA UM PERFIL SEMI-INFINITO

Para um processo convectivo-dispersivo, os primeiros dois momentos da distribuicdo

da disténcia de percurso, sdo (JURY & ROTH, 1990, p. 181):

[ z(t)} = \/: exp( azt) + ED; [(1 + 4a2t)erfc(— at ) - crfc(a«/f)} D.1)

{ 7(t)) } (—— + th E exp(—» azt) 4

(D.2)
(9) ’erfc(aﬁ)+(8a4t2 +8a%t—1 )erfc( avt )]

v

com

a=

A"
D3
i) ®3)
onde

erfe( ) = funcdo erro complementar (ABRAMOWITZ & STEGUN, 1970).

Portanto, a média e a varidncia sdo, a partir das suas defini¢Ges dadas pelas egs.(A.3) e
(A.4):

E{ z(t)} = M{ z(t)} (D.4)

Var{z0)} = M{ (o)’ | - (M{z(9))" (D.5)

Observe que todas as equagdes também podem ser escritas em fungdo de @ = vt, ou de

@ = |v|t, através da substituigio de D = Alv| nas egs.(D.1), (D.2) e (D.3).
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APENDICE E

DERIVACAO DO COEFICIENTE DE VARIACA(’) DA
DISTRIBUICAO LOGNORMAL SEGUNDO O METODO 2

No modelo lognormal, os tempos de percurso estdo perfeitamente correlacionados, ou

seja, p{Xl ,X:,_} =1 na eq.(A.10). Portanto, para a varidncia no modelo lognormal pode-se

Var{tk(s+ As) — tg} = Var{tk(s) = t’é}
+ Var{tk (s+ As) - tk(s)} (E.1)
+3 \/Var{tk(s) ~ 1 }Var{tk(s-z- As) - tk(s)} :

Substituindo-se as eqs.(5.23), (5.29), (5.35) e (5.36) na eq.(E.1), obtém-se uma equagio

parabélica para n (s) , no intervalo [s, s+ As]:

[S?sﬁ] (ngt(s))z +2 T _zxk(g) dG S+IA At()‘ f e

dr=0.
 [EC o(m: @) TN  (at)
(E.2)

Com ﬁl‘ (s) e A¥(s) constantes no intervalo [s, s+ As] , a eq.(E.2) torna-se:

As(n E (s))2 | (s)' 8] (C) d¢ nk, (s)- 5 b (s)=0. (E.3)

0(ak ()
Com o limite As — 0, a eq.(E.3) torna-se:
A¥ ax
rl Et (S) = (S) _ (S) (E 4)

o Hzx @ (s‘\/Var (-5}

*(mte
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Devido ao limite As— 0, a eq.(E.4) é somente valida para passos As relativamente
pequenos. Para passos grandes no espago, por exemplo, em simulagdes descontinuas, é
mais correto resolver a eq.(E.3) para cada passo As. A eq.(E.3) € uma equago parabdlica
que apresenta dependéncia implicita em s. Portanto, o emprego de um método iterativo para

determinar a raiz da eq.(E.3) € necessério. Para evitar isto, assume-se que sio despreziveis

os efeitos da néo-estacionaridade e nfo-homogenidade do fluxo de 4gua, no valor de ng(s) :

Ou seja, na média, (ﬁf (s))2 f {kk ©) / (1—1:‘ (Q))z } d~ f i (€)dc. Com esta suposigio a
0 0

eq.(E.3) torna-se:

as(n, (s))2 + {si A¥(©)dg nk(s)- 225 (s) 0. (E.5)

A eq.(E.5) apresenta uma equagfio parabdlica explicita, que pode ser resolvida com

facilidade, para cada passo As.
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APENDICE F

DERIVACAO DO COEFICIENTE DE VARIA(;AQ DA
DISTRIBUICAO LOGNORMAL SEGUNDO O METODO 3

Neste caso, supde-se que o movimento da amostra k € independente de todas as outras
amostras e que o tempo de percurso desta amostra apresenta uma distribuigio lognormal,
para qualquer distdncia de percurso. Ou seja, para a distdncia de percurso s, pode-se

escrever:
tk(s)—tg = &t exp[pf(s)+ G{((s)xi(] (F.1)
onde

At® = uma unidade de tempo no sistema de unidades desejado (dia).

Substituindo-se a eq.(5.21) na eq.(F.1), obtém-se:

t(9) - t§ = E{t* ()} £ () (F2)

G{(s)=exp| of (s)x1 - e f)) (F3)

of(s)= \/ln[l + (n}f(s))z) (F.4)

' (§)=CV{t* 9} (E5)
onde

p,{‘, GE‘ = coeficientes da distribuicdo lognormal do tempo de percurso, para

distancia de percurso s, da amostra k (1),

Gf = tempo de percurso normalizado da amostrak (1) e
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1]1c = coeficiente de variag@o no tempo de percurso da amostra k (1).

Para um passo no tempo, durante o periodo de percurso da amostra k, pode-se escrever:
Atk(s) = tk(s+ As) - tk(s)
= E{t*(s+49) -t} G¥ (s + A9 - B{t* (9 - t§ } G (9).

Para um processo convectivo-dispersivo, pode-se substituir a eq.(5.35) na eq.(F.6). Isto

(F.6)

resulta em:

Atk(s) Gk(s+As)j' - k()f|

0 [ “(ﬂ)\ ‘0

(F.7)
s+As S
=Gy (s+As) f G (s+4s)-G(s))] =
=M Rl
Com 'ﬁf (S) ~ constante no intervalo [s, s + As], obtém-se:
At*(s) =G (s + As) +(G¢(s+As)-GE(s) i (F.8)
col iFa

Por definicio,

u}f(s)’ = As / At*(s), quando u{‘(s) ~ constante no intervalo [s, s + As].

Portanto, dividindo-se por As e substituindo-se |u{‘(s)l = As / Atk(s) , a €q.(F.8) torna-se:

Gk G _nk s
1 GiGea { f(s+49 -G (S)J P _—
e £ A3 ojuf ¢
Rearranjando-se a eq.(F.9), obtém-se:
=k
k U (s)
- .10
Uy (S) th (S) (F )
com
k k
Gk :Gk +A —k [Gt (S+AS)_Gt (S)J . dc_) F.11
e)=teead )| =5 I o

Assume-se que sdo despreziveis os efeitos da ndo-estacionaridade e nio-homogenidade do

fluxo de 4gua, no valor de nf(s) e, portanto, no valor de G{‘(s). Com esta suposigéo, pode-

se escrever a eq.(F.11) como:

GX (s)~ G¥(s+As) + AiS(G{‘(s+As)—G{<(s) . (F.12)
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Observe que a eq.(F.10) é igual a eq.(5.31), ou seja, a solugao para um processo convectivo-
estocastico. Para um processo convectivo-dispersivo, as egs.(F.3), (F.4), (F.5) e (F.12) tém

que ser empregadas para ajustar o modelo lognormal.



