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RESUMO EXECUTIVO

Este Manual de Referéncias Técnicas apresenta a base conceitual sobre
as formulagcbes matematicas empregadas no desenvolvimento do software
SCBR (Solugéo Corretiva Baseada no Risco) - versao 3.25.

Inicialmente, o SCBR foi desenvolvido para simular os potenciais
impactos na agua subterrdnea decorrentes de potenciais derramamentos de
combustiveis, incluindo a influéncia do etanol. A partir de novas demandas da
PETROBRAS, o simulador evoluiu para uma importante ferramenta de apoio a
tomada de decisdo em agbes preventivas e no gerenciamento ambiental de &reas
contaminadas. Atualmente, além da simulacdo do fluxo da agua subterranea e
do transporte de contaminantes na zona saturada (2D horizontal) e ndo saturada
(1D vertical), o SCBR permite a realizagdo de planos de amostragens de
solo e agua subterranea, quantificacdo do risco a satde humana (2D) e das
concentracdes maximas aceitaveis (CMA), determinacéo de estimativas de
cubagem de solo contaminado, simulagdo de técnicas de remediagéo in situ e
simulagdo preventiva de cenarios acidentais de vazamentos.

As metas do desenvolvimento do SCBR tém sido alcancadas por meio
das parcerias tecnologicas firmadas entre a PETROBRAS (Petréleo Brasileiro
S.A.)) e a Universidade Federal de Santa Catarina — Nucleo Ressacada
de Pesquisas em Meio Ambiente (REMA), com a apoio financeiro da ANP -
Agéncia Nacional de Petroleo, Gas Natural e Biocombustiveis, associado ao
investimento de recursos oriundos das Clausulas de PD&l.
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1INTRODUCAO

O SCBR (Solugao Corretiva Baseada no Risco) € um simulador matematico de

apoio ao gerenciamento de areas impactadas, avaliagdo de riscos a saude humana e

remediacdo, ou de areas onde sdo desenvolvidas atividades potencialmente poluidoras.
O SCBR esta alinhado com as diretrizes da Resolugdo CONAMA N° 420/2009 e Normas
ABNT - NBR 15515-2/2023, NBR 15515-3/2013, NBR 16209/2013 e NBR 16210/2022
(ABNT, 2013a, 2013b, 2022, 2023), com o proposito de auxiliar na tomada de decisédo
em acdes de gerenciamento ambiental de areas contaminadas. O modelo SCBR possui

diversas ferramentas necessarias ao gerenciamento de areas contaminadas, destacando:

Utilizacdo de modelos numéricos para a simulagao do fluxo bidimensional da
agua subterranea e o transporte de contaminantes na zona néo saturada (vola-
tilizag&o e lixiviagdo) e zona saturada.

Simulagéo da interferéncia do etanol sobre a biodegradagéo e a solubilidade
dos hidrocarbonetos de petroleo para os casos de contaminag¢des por combus-
tiveis onde se adicionam alcool.

Estimativa do alcance e da velocidade de migracdo de plumas de contamina-
¢éo na fase dissolvida.

Definicao de perimetros de protecéo de aquiferos.
Geracao de relatorios e videos.

Auxilio no dimensionamento de planos de amostragem com base em probabi-
lidades.

Geracao de mapas de risco a saude humana considerando a heterogeneidade
do aquifero, indicando com preciséo as regides onde os valores estdo acima
do toleravel.

Quantificacdo das metas de remedia¢cao baseadas no risco (Concentragbes
Maximas Aceitaveis - CMA).

Simulagao de tecnologias de remediagao, incluindo barreiras fisicas, bombea-
mento, atenuacao natural, barreiras reativas, combinacao de técnicas e deter-
minag¢ao da cubagem de solo contaminado.

Médulo de avaliagcao de risco configuravel, permitindo a customizacdo para
utilizacdo de equacgbes, parametros de exposicéo e toxicidade de quaisquer
referéncias, como ASTM, USEPA, CETESB, dentre outras.

1 Introducéo



2 MODELO CONCEITUAL

2.1 Cenarios previstos

Ovazamento de tanques de armazenamento de petroleo e derivados ou o rompimento
de dutos podem ocasionar a liberagdo de quantidades significativas de compostos téxicos
ao meio ambiente. Parte destes compostos pode se transferir ao ar atmosférico, escoar
pela superficie do terreno ou infiltrar no solo, alcancando tanto as aguas subterraneas
quanto as superficiais. O SCBR pode ser utilizado preventivamente, ou seja, na simulacéo
de possiveis cenarios potenciais de contaminagéo, antes mesmo da ocorréncia de um caso
real. Desta forma, podem-se estabelecer estratégias que visem minimizar os impactos
de areas de maior risco. De outra forma, o SCBR também pode ser empregado no
gerenciamento de areas contaminadas, em todas as etapas do gerenciamento ambiental
definidas pela Resolugdo CONAMA 420/2009 (BRASIL, 2009).

Um dos cenarios tipicos no qual o SCBR ¢é utilizado é exemplificado na Figura
2.1, no qual um duto de 6leo combustivel rompeu e liberou o produto puro na superficie
do solo. Apesar da acdo emergencial ter recolhido o maximo de 6leo possivel, parte
dos contaminantes se infiltraram no solo. A presenca dos contaminantes na forma de
produto puro na zona néo saturada do solo podem atingir as aguas subterraneas devido a
solubilizagéo pela agua da chuva, em um processo conhecido como lixiviagdo. Ainda, se
o volume infiltrado for grande, parte do produto puro pode atingir a zona saturada do solo.
O contato do produto puro com o fluxo da agua subterranea ocasiona a dissolugdo dos
compostos sollveis, formando uma pluma de contaminantes dissolvidos que pode, entao,
migrar sob a influéncia de gradientes hidraulicos atuantes no aquifero e pelos processos
de difusdo quimica e dispersao mecénica, e atingir pontos de exposicado (POE) criticos,

resultando no comprometimento da satde humana ou ecossistemas sensiveis.

Transporte pelo ar

Va2

t

Solo ndo
saturado

Poco de
abastecimento

Lixivia¢iio

Transporte pela d4gua subterranea

— Solo saturado

Figura 2.1 — Cenario tipico de contaminagéo do solo e 4gua subterranea a partir do rompimento de um
duto de 6leo combustivel na superficie.
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2.2 Concepcao do SCBR

O modelo conceitual no gerenciamento de areas contaminadas consiste na
representacdo escrita ou grafica de um sistema ambiental e os processos biologicos,
quimicos e fisicos que determinam o transporte dos contaminantes a partir das fontes de
contaminagéo, através dos meios contaminados, até atingir os receptores envolvidos.

Com base em uma fonte de contaminag&o, matematicamente definida como o “termo
de geragédo” ou “termo fonte”, o SCBR simula o fluxo, o transporte e a transformagéo de
contaminantes na zona ndo saturada e saturada, reproduzindo um cenario de vazamento de
contaminantes e a distribuicdo dos mesmos ao longo do tempo e do espago. O termo fonte
representa os contaminantes em fase pura, imiscivel em agua, em equilibrio hidrostatico ou
imobilizado na zona saturada ou ndo saturada.

Na zona saturada, o SCBR simula a variacdo espacial bidimensional (2D), no
plano horizontal, e temporal da concentracdo dos contaminantes dissolvidos na agua
subterranea, em funcao dos mecanismos de transporte (adveccgéo, dispersdo e sor¢ao) e
de transformacéo (biodegradacgao) (Figura 2.2).

Na zona néo saturada, o SCBR simula o transporte de contaminantes lixiviados
através do solo (Figura 2.3). As equacdes de transporte na zona ndo saturada séo
resolvidas utilizando solugdes unidimensionais (1D) de transporte advectivo e dispersivo de
solutos na vertical. Caso a pluma dissolvida atinja a 4gua subterranea, o SCBR acomoda
0 acoplamento da distribuicdo dos contaminantes entre a zona saturada e ndo saturada. A
formulagdo matematica implementada para a simulagéo do transporte na zona nédo saturada
€ semelhante a implementagé@o na zona saturada, considerando os seguintes elementos:
a) fonte finita, b) volatilizacéo e transporte do vapor a partir da fonte para a superficie do
solo, c) lixiviagdo, d) transporte advectivo e dispersivo da fase dissolvida, e) sor¢éo e f)
decaimento de primeira ordem no lixiviado. O modelo pode ainda simular o transporte na

zona nao saturada com a auséncia ou presenca de lentes.
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Figura 2.2 — Modelo conceitual de fonte de contaminagéo na zona saturada.

Figura 2.3 — Modelo conceitual de fonte de contaminagéo na zona néao saturada.
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3 FORMULACAO MATEMATICA

A formulagdo matematica utilizada no SCBR depende do tipo de cenario que deseja
simular e avaliar. Serdo apresentados os modelos de fluxo e transporte, os métodos de
amostragem, o calculo do risco a saude e as técnicas de remediacéo.

3.1 Modelos de fluxo e transporte

Neste topico serdo apresentadas as formulagbes matematicas para o modelo
saturado e ndo saturado, os métodos de interpolacéo utilizados, a calibragdo do modelo de
fluxo e o acoplamento entre os dois modelos.

Em relagdo a formulagdo matematica utilizada no SCBR para a simulagdo de
contaminantes dissolvidos nas aguas subterraneas de aquiferos ndo confinados, o modelo
matematico envolve a solucdo das equacdes de Boussinesq e Darcy no meio poroso
saturado e ndo confinado (que sé@o as equagdes do movimento para este caso), acrescidas
das equacgdes de transporte de soluto. O SCBR utiliza o método de volumes finitos na
solucéo da equacao do escoamento para o caso bidimensional.

3.1.1 Teoria do Fluxo: principios do escoamento das aguas subterrdneas

Para derivagcéo das equacgdes do escoamento no meio poroso séo feitas as seguintes
consideracgdes:

+ O fluxo de agua, g, escoando pelo meio poroso e atravessando um Volume de
Controle (Figura 3.1), com dimensbdes Ax, Ay e Az.

+ O fluxo g é dado pela expressao de Darcy:

G= gl + 4y, + q,1, = —KVh (3.1)

AZ

5 (ay)our

Figura 3.1 — Volume elementar representativo usado na derivagéo da equagéo do escoamento. Sao
mostrados os componentes do fluxo “q” ao longo do eixo de coordenada y.
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O balanco de massa de agua no volume de controle representado na Figura 3.1 é
dado por:
Variagdo no armazenamento = Saidaégua - Entradaégua (3.2)

Assim, ao longo do eixo y, o balan¢o de massa pode ser representado por:

plla,), ~(a.), Jneaz (33)

O qual também pode ser escrito como:

p[ (‘1_.‘ )m,, - (Q_.- ),,, }AYAyAz (3.4)
Ay

Ou na forma diferencial:

oq,
p—>(AxAyAz) (3.5)
. (

Expressobes similares a esta podem ser definidas ao longo dos eixos x e z. Assim, a

variacao total do armazenamento de agua no volume elementar representativo € dada por:

a 9 ] _—
(% + ai: + %) AxAyAz = variacdo no armazenamento (3.6)

Considerando que exista uma fonte (ou sumidouro) de agua, R, onde o valor de

R é positivo se for uma fonte, e negativo se for um sumidouro, a expressdo acima se

transforma:
aqy , 94y | gz . _ N
P (_ax + oy +3, R )AxAyAz = variagao no armazenamento (3.7)

Considere agora o lado direito da Equagédo 3.2. A variagdo no armazenamento
¢é representada pelo armazenamento especifico (S,), o qual é definido como o volume
de 4gua liberado do armazenamento, por unidade de variagdo da carga hidraulica e por
unidade de volume do meio, dado por:

o A (3.8)
’ AhAXAyAz

De acordo com a convencgéo utilizada na expressao acima, a variagéo de volume,
AV, é essencialmente positiva (agua liberada do sistema) quando a variagdo de carga
hidraulica, Ah, € negativa. Ou seja, a agua é liberada do armazenamento quando a carga
hidraulica decresce.

Assim, a variagdo de volume de agua por unidade de tempo pode ser representada
por:

AV s A vz (3.9)
At AL

Substituindo na expresséo acima, e eliminando o termo DxDyDz, tem-se:
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O oq, . :
pl 0 00 04 ) g Ol (3.10)
ox oy oz S ot

Em que,
4, 9,€eq= componentes do vetor velocidade especifica, ao longo dos eixos de
coordenadas x, y e z, respectivamente, [L/T];
p= densidade da agua, [M/L3];
S~ armazenamento especifico, [1/L];

R'= fonte ou sumidouro de agua, representando o volume de agua introduzido (ou
retirado) por unidade de volume do meio e por unidade de tempo, em [L3/L3.T]. O
valor de R é positivo, se for uma fonte, e negativo se for um sumidouro.

Agora, considerando a expressao de Darcy em trés dimensoes:

dh

qx = _Kxa
ah

4y = —K, 2 (3.11)
dh

qz = _Kza

Em que, K,, K, e K,= componentes principais do tensor condutividade hidraulica, ao

longo dos eixos de coordenadas x, y e z, respectivamente, [L/T]; h = carga hidraulica, [L].
Efetuando a respectiva substituicdo na equagéo da continuidade, obtém-se a
Equacao Geral do Escoamento no Aquifero:

6(1( @)+i K“@ +£[K_a—hj+R':S!_@ (3.12)
éx\ “ox) oy\ Tev) oz\ Coz "ot
Observacoes:

+ Aequacao 3.12 se aplica ao escoamento tridimensional da 4gua subterranea,
tanto no aquifero confinado quanto no nao confinado (freatico);

+  Para um aquifero ndo confinado, sob as condi¢cdes de Dupuit, a expressao aci-
ma também pode ser modificada para uma representacao bidimensional.

+ O modelo SCBR simula o fluxo e transporte de contaminantes em aquiferos nao
confinados, através da solugdo numérica das equacgoes.

3.1.1.1 Teoria do Fluxo: equagdo do escoamento em aquiferos ndo confinados

Para a resolugéo da equacgéo geral de escoamento do aquifero (Equagéo 3.12), no
caso de aquiferos ndo confinados deverao ser consideradas as condi¢cdes de Dupuit:
+  Aquifero ndo confinado (ou aquifero livre, ou lengol freatico), com uma camada

saturada de espessura h, medida desde a base impermeavel do aquifero (cota
base do aquifero) até a superficie do lengol d’agua;
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. Linhas de fluxo essencialmente horizontais (escoamento horizontal, bidimen-
sional);

. Linhas equipotenciais essencialmente verticais, ou seja, carga hidraulica inva-
riavel na direcao vertical;

»  Gradiente hidraulico horizontal invariavel na direcéo vertical; e,

+  Gradiente hidraulico horizontal igual a declividade da superficie do lencol frea-
tico.

Observacao:

A aproximacgéao de Dupuit sé pode ser rigorosamente valida para regides do aquifero
distantes de solicitacfes intensas de carga ou descarga, tais como pog¢os de injecao ou
extragdo d’agua, drenos, irrigacao forgada etc.

Integrando a Equacdo 3.12 na espessura da camada saturada do aquifero ndo
confinado de 0 a h, ao longo da dire¢éo vertical z, e assumindo que a carga hidraulica seja
constante ao longo de z, obtém-se:

t o h 8 3 oh
O[22 2 . 2| 2 02
Bh
2 dz = d.
o J 2 e B 22
© [2{ L)oo . 2 )~ fon.~fl, -l -l

oh oh
(4) j(s —Jd =5 —J'd =Shr=5, 2

(. L . 3.13
(5) IRdz=R jdz:Rh:R (3:13)
[1] (]

Resultando na expresséo abaixo para o escoamento em aquiferos ndo confinados,
conhecida como equagéo de Boussinesq (BEAR, 1972; FETTER, 1994):

B(Kh h] 9 Kh@ +(q), +1)+R=5, @ (3.14)
ox ox) oyl " oy 0 :
Em que,

K. e K= componentes principais do tensor condutividade hidraulica, ao longo dos
eixos de coordenadas x e y, respectivamente, [L/T];
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lq,l = velocidade especifica da agua subterranea, na diregéo de z, que atravessa a
base do aquifero, representando a drenancga (ganho ou perda) de agua através da
interface com a camada confinante inferior, [L/T];

I= infiltracdo de agua (recarga) através da superficie superior da zona saturada do
meio, representando o volume de agua introduzido no freatico por unidade de area
do meio, por unidade de tempo, [L/T];

Sy = coeficiente de armazenamento do meio ndo saturado, [adimensional];

R = fonte ou sumidouro de agua, representando o volume de agua introduzido (ou
retirado) por unidade de area do meio e por unidade de tempo, em [L%/L2.T]. O valor
de R é positivo, se for uma fonte, e negativo se for um sumidouro.

Observacoes:

A equacdo de Boussinesq, representada pela Equagdo 3.14, € ndo linear, pois
os seus coeficientes, Kh e Kyh, dependem da variavel dependente h (incégnita). A néo
linearidade desta equacéo traz uma dificuldade adicional para a sua solugao numérica,
exigindo o desenvolvimento de técnicas especialmente voltadas para equagdes nao
lineares.

O SCBR néo simula o transporte em rios e lagos. Entretanto, para o balanco de
massa dos contaminantes, consideram-se os rios e/ou lagos com concentracéo inicial
igual a zero, em que a concentracdo no rio/lago sera calculada como um reator de mistura

completa.

3.1.1.2 Equacéo do fluxo subterraneo

O modelo SCBR simula o fluxo subterraneo em aquiferos ndo confinados através da
equacdo de Boussinesq (Equacao 3.14), por meio de métodos numéricos, devido a sua ndo
linearidade. Para a solugdo da equacgao é necessario determinar a fronteira em que sera
calculado o fluxo, obtido através do dominio de simulagéo. Ele delimita a regido do aquifero
em que sera calculado o fluxo subterraneo. Além disso, como a equacéao de Boussinesq €
uma equacao diferencial ndo linear, para sua resolucéo € necessario que sejam utilizadas
restricdes, conhecidas como condi¢cées de contorno, que atribuem valores iniciais para o
célculo da equacgéo por métodos iterativos.

O dominio de simulacéo é entdo dividido em volumes de controle, em que a equagao
do fluxo seréa resolvida para cada volume, cujo tamanho é definido na configuragéo do
simulador pelo usuéario. Em sua forma discreta, a equagdo de Boussinesq pode ser

representada pela Equacgéo 3.15.
R,(h) = — {22 [K,h2 + K, h2, — (K, + K, )h2] + 22 [K,h2 + K.hE — (K, + Ks)h2]} — 1AxA
p() ZAx[EE+ witw (e‘l‘ w) F]+Ax[nN+ silg (“-I- 5) P] XAy (315)

Como método de iteracdo linear, a partir da equacgéo discretizada aplicada ao
centro de cada volume de controle, o SCBR utiliza o método iterativo Newton-Raphson
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como método de resolugdo numérico. Este método consiste em estimar a raiz da equacgéo
através de um processo iterativo, a partir de uma estimativa inicial. Quando se tem uma
Unica equacdo com uma Unica incognita, utiliza-se a formula de recorréncia apresentada
em 3.16.

— _ flpn-1)
Pn = Pn1 = oS (3.16)

No SCBR é resolvido o método de Newton-Raphson para um sistema de equagbes
nao lineares (em que as incognitas séo as condutividades hidraulicas em cada volume de
controle). Nesse caso, é utilizada a versdo do Newton-Raphson para um sistema linear de

funcoes residuo (R), que operam sobre um vetor solugéo (h):
hy = hny —J'R(R) (3.17)

Partindo do método de Newton-Raphson para a resolugdo da equagdo em sua
forma discreta no centro de cada volume de controle, faz-se necessario o calculo da matriz

Jacobiana para resolug¢éo do sistema de equacdes néo lineares, como mostrado em 3.18.

‘]P..S' = 8R,, =K, Hhs
Ohy Ay
OR A
Jpy =—F :Kw_y W
ohy, Ax
@R Ay
J,,=—L=K —h 3.18
E ok, AY T (3-18)
J PN = (?,RP = Kn gh.-v
chy, Ay

Ty, = 2;&, _{g(fg +K”‘)+ily(K" +K}i)]hf,

A partir das condi¢cdes de contorno adotadas pelo modelo, advindas das informacdes
inseridas pelo usuario no SCBR, e da resolucéo iterativa das equagdes, obtém-se como
resultado a carga hidraulica h.

Com o mapa potenciométrico gerado pelo SCBR, o usuario tem disponivel no
Inspetor de Ponto a ferramenta Linhas de Fluxo (no médulo Resultados do SCBR), em
que a partir de um ponto estabelecido, séo tragados caminhos de rastreamento para prever
para onde a agua subterranea esta fluindo (Forward), ou de onde vem a agua subterranea
(Backward).

3.1.1.3 Condigbes de Contorno

Para a resolucéo das equacgdes néo lineares, as condi¢gdes de contorno utilizadas
pelo SCBR séo as seguintes:
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+  Condigdo de Primeiro Tipo (ou Dirichlet): o valor da carga hidraulica, h, &€ dado
no contorno, sendo que a carga pode ser uma constante ou uma funcdo do
espaco e do tempo. Por exemplo:

h = fly,z,t) em x=0
Ou ainda, definidas em rios de grande porte, lagos, barragens etc.

»  Segundo Tipo (ou Neumann): o valor do fluxo de agua subterrénea é especifi-
cado no contorno. Por exemplo:

oh
_K.rg:g(})azst) em X=O

o

O fluxo é definido como uma taxa volumétrica por unidade de éarea, [L%/TL?]. Nos
contornos impermeaveis (ex: barreiras) e nos divisores de aguas subterraneas, aplica-se a
condicéo especial de fluxo zero.

O SCBR utiliza as condi¢gbes de contorno de primeiro e segundo tipo a partir dos
dados de entrada fornecidos pelo usuario no médulo Ambiente.

Para a condicao de Primeiro Tipo (Dirichlet), o SCBR atribui valores iniciais de carga
hidraulica em cada volume de controle, na borda do dominio de simulagéo e no volume de
controle externo a borda. Os valores de carga hidraulica sdo atribuidos em duas situagées
distintas:

+  Apenas 3 pontos de analise com carga hidraulica: o SCBR efetua uma interpo-
lagéo linear simples, calculando um plano com os valores de carga hidraulica

nos trés pontos e utilizando o valor que passa no centro de cada volume de
controle;

+ Em 4 ou mais pontos de andlise com carga hidraulica: o SCBR determina os
valores de carga hidraulica em cada volume de controle através do método de
interpolacéo conhecido como krigagem. A krigagem efetuada pelo SCBR utiliza
o variograma linear (ndo considera efeito pepita, é isotropico, com inclinagéo
igual a 1), assumindo a continuidade espacial.

Os valores de carga hidraulica serédo atribuidos para todos os volumes de controle
(inclusive para os pontos que possuem pontos de andlise com valores de carga hidraulica
medidos), para a borda e para os volumes de controle imediatamente exteriores a borda.

Caso haja informagbes de carga hidraulica fora do dominio de simulagao, ela
participara da definicdo da condigéo de contorno (krigagem).

No entanto, as vezes se faz necessario estabelecer uma condicdo de contorno
fixa ou variavel, em fungdo, por exemplo, do relevo da area. Na versdo 3.25, o SCBR
disponibiliza ao usuério a ferramenta das Linhas de Analise (m6dulo Ambiente), em que é
possivel estabelecer estas condigGes através de valores de carga hidraulica inseridas pelo
usuario. Essa ferramenta permite estabelecer as condicées de contorno considerando os
elementos geogréaficos de uma area, dentro do Dominio de Simulagdo, ou mesmo na sua
fronteira. O simulador interpreta esta(s) linha(s) como pontos de analise distribuidos ao
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longo da mesma e deve ser garantido que a linha intercepte todos os volumes de controle

por onde ela passa, ou seja, cada volume de controle deve ter um ponto de analise.

Observacoes:

Os pontos de analise fora do dominio de simulagdo nao fardo parte do fluxo,
mas entram como condicdo de contorno para a determinac¢do das cargas hi-
draulicas iniciais para o método de resolugdo numérico;

Os valores de carga hidraulica que s&o atribuidos para a borda seréo utilizados
como condigdo de contorno, entretanto, para todo o dominio de simulagéo sera
atribuido um valor inicial de carga hidraulica;

Os valores do nivel d’agua de rios e lagos entram na determinacéo das cargas
hidraulicas iniciais da condicéo de contorno. Entretanto, os valores de cota do
nivel d’agua dos rios e lagos nédo séo recalculados como os pontos de analise,
séo fixos e invariaveis;

Os valores de recarga séo distribuidos uniformemente em cada volume de con-
trole e entram na resolucéo da equacgao de Boussinesq (Equacao 3.14).

A condicao de Segundo Tipo (Neumann) é obtido através da resolu¢éo da equacgéo

de Boussinesq (Equacao 3.14), em que o fluxo é determinado a partir dos valores de carga

hidraulica imediatamente externos a borda (a partir da condicao de Primeiro Tipo).

Observacoes:

A vazao do rio nao € considerada na condi¢éo de segundo tipo. Ela é apenas
utilizada no balan¢o de massa da concentracdo no transporte de contaminan-
tes. Pode ser considerada como uma condicao de nao fluxo;

A barreira € um caso especial, pois 0os volumes de controle em que se encon-
tram a barreira ndo participam do calculo do fluxo;

A condigdo de nao fluxo representa uma barreira que elimina a célula da solu-
¢ao do sistema (ndo participa do célculo), s6 usa de Primeiro Tipo. O rio entra
na condigéo de contorno para a krigagem (Método de Interpolacéo - Krigagem);

A condicao de Terceiro Tipo ocorre em contorno semipermeavel, que é repre-
sentado matematicamente como sendo uma combinacéo linear da carga hi-
draulica e do fluxo. Esta condigdo néo é utilizada na resolugdo das equagdes
no SCBR.

As trés principais condi¢cdes de contorno utilizadas em Equagdes do Escoamento

séo representadas na Figura 3.2.
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Figura 3.2 — Representacéo esquematica dos trés tipos de condi¢cdo de contorno empregados para a
modelagem do escoamento (fluxo) de aguas subterraneas [Adaptado de Cleary (2007)].

A Krigagem estima pesos para interpolagdo (e/ou extrapolagcéo) para a posicdo do
centro de cada célula. A interpolacao é realizada para todas as células do dominio, sendo
que o dominio também é estendido em uma célula para cada diregéo.

A funcéo de covariancia utilizada, para cada par de pontos com valores (i.e., cargas
hidraulicas), é:

C(py, p,)=1-dist(p,, p,) (3.19)

Onde dist é a funcao de distancia euclidiana entre os dois pontos.

A Krigagem é feita para todo o dominio, incluindo para a borda estendida. Os valores
na borda estendida seréo utilizados como condi¢éo de contorno, e os valores nas células
internas ao dominio seréo utilizados como estimativa inicial da solugéo.

A equacao, na forma discreta, para células no interior do dominio, é:

R, (h)= —%{%[K{h; FE (K K )]+ %[Knh_; K2~ (K,+ K, )h? ]}—mmy 0.20)
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Onde K é a condutividade hidraulica em cada fronteira, e h é o potencial hidraulico
sendo resolvido, no meio de cada célula. Esse € um sistema de equacdes néo-lineares,
resolvidos pelo método de Newton-Raphson, e por isso precisa também ser calculada a
matriz jacobiana (Equacéo 3.18).

Nas bordas, utiliza-se o valor da condigéo de contorno em vez da incognita, sendo
que a condicdo de contorno € inicializada logo ap6s a krigagem, com a média entre o valor
que cai fora do dominio (na borda estendida) e o valor da célula que esta na fronteira do
dominio pelo lado de dentro.

Na forma continua, a equacao é dada por:

_]=£|:K kah] o {K Bh} (Boussinesq) (3.21)
h oy

ax x| oy

Discretizacao:

O[Knhah =k, A

ox ax ay oy

H ] Clg pfy ey =0
Ox K (7)( 6y oy

(K h= ]dx-&—AxJ. [K_h?]dv——,ﬁmy!

AI
m{m (5]l -
(B +hy,) (hy h},)K“(h,ﬁrk,,,)(hphw)}r
Ax ’ 2 Ax

ey e
Ay

T SETK b+ Ky (K 4K ) ]+

Nao hé limite de distancia, todos os pontos de analise participam da krigagem.

Método de Interpolacéo - Krigagem

As condigées de contorno do dominio de simulagdo sé@o obtidas por meio da
interpolacéo, utilizando a krigagem. Para tal € assumido o variograma isotropico linear,
baseado na metodologia do Blackbox kriging (WEBER; ENGLUND, 1992; BARRY; VER
HOEF, 1996).

Variograma Isotrdpico:

y (k)= Yivar[Z(a)—Z(a+h)] (3.22)
Modelo Linear de Variograma Isotrdpico:
7(h)=c,+bh (3.23)

Onde h é a distancia separando as localizagGes das amostras:
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h=\/(x1—xo)z+(yl-yo)2 (3.24)

y(h) & o semivariograma, ¢, é o efeito pepita (considerado 0 no SCBR), e b é o
parametro de escala (considerado 1 no SCBR). Portanto, no SCBR, a equagdo é

simplesmente:
y(h)=h (3.25)
A fungéo que é passada a biblioteca GsTL, para o calculo da krigagem, é a funcéo
de covariancia (covariograma):
C(h)=cov|z(a,),z(a,+)] (3.26)

A relagéo entre o covariograma e o variograma € dado por:
7(h)=C(0)-C(h)
C(h)=C(0)=y(h) (3.27)

C(0) é a variancia finita dos dados. No SCBR, supde-se C(0)=1. Portanto, no SCBR,
a equacéo utilizada é:

C(h)=1-h (3.28)

Quando se tem trés pontos, em vez da krigagem, realiza-se uma interpolagéo linear
simples, calculando-se um plano com os valores nos trés pontos, e utilizando o valor do
plano que passa pelo centro de cada célula.

Como resultados do fluxo subterraneo, o SCBR gera o mapa potenciométrico (carga
hidraulica), mapa de velocidades (vetores) e mapas das componentes X e Y da velocidade
do fluxo subterraneo. Os mapas séo baseados nas condi¢bes de contorno calculadas com
o0 método de interpolagdo krigagem (3.1.1.3) e no modelo numérico do fluxo subterraneo
(item 3.1.1.2).

3.1.2 Modelamento da conservagdo da massa

Supondo um volume de controle elementar fixo de volume igual a dxdyAH, no
dominio do escoamento, e fazendo um balanco de massa neste volume, pode-se dizer que
os fluxos de massa que entram e saem sao aqueles representados na Figura 3.3.
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pvndx AH| i

T

pundy AH| —~————» ——— pundyAH|

Y t

|

pvndx AH ‘7‘

Figura 3.3 — Balango de massa no volume de controle.

Onde p é a densidade do fluido, n a porosidade e u e v sdo as componentes da
velocidade média intersticial.
= No centro do volume de controle, a velocidade fornecida ao usuario (mapa
de velocidade) representa o valor da interpolacdo dos valores das velocidades
das faces. Através do arquivo “.csv” gerado pelo output do SCBR, o usuario pode
consultar tanto os valores interpolados como os valores originais nas faces (uw e vs)
de cada volume de controle.

Sabendo que (Bejan, 1995):

fluxo de Sluxode taxade
massa que massa que variagdo de
que| que| | variag (3.29)
entra no sai do massa no
volume volume volume
Chega-se a:
pundyAH| — pundyAH| _ + pvndxAH‘ - pvndxAH| o = di(npdxdyAH) (3.30)
x xbdx » yady 't

Assumindo a porosidade constante, dividindo a expressao anterior pelo volume de
vazios do meio poroso e fazendo o limite de dx, dy e dt tender a zero, chega-se a

2y, oleu) alpv)
v -0 )
E)t(p)+ ot > (3.31)

A equacdo anterior multiplicada pela porosidade (n) recupera a expresséo
apresentada por Bejan (1995), dada por:

ﬁ(np)+ a(p”r) " 8(10‘/) -0 (3.32)
t Ox oy

3 Formulagao matematica

16



Onde u'=un e v'=vn. Integrando a Equacao 3.31 no espaco, no volume elementar da

Figura 3.4, e no tempo na forma:

i+At e n f -
(77 j{ﬁ(p)JrMﬂLM ey = 0 (3.33)
tw s b at a,’C ay
Chega-se a:
M M . . .
MM, M, M, =0 (3.34)

Que é a equacgéao da conservacao da massa discretizada, onde:

M, = pAx.AyAH
M, = puyAH],
M, = puAvAH| (3.35)
M, = pv.AxAH| |n
M, = pv.AxAH]| |x

E o indice “”indica que a propriedade foi avaliada no passo temporal anterior.
Em uma situacdo em que ha injecédo de 4gua no dominio analisado, a Equacao 3.34

devera levar em consideragao o fluxo de massa injetado, na forma
M, -M, . . . .
$+M(,—M,‘_+M”—Mx =q+Wp (3.36)

t

Onde g ¢ o fluxo de massa e W é o fluxo volumétrico.

y
AX,
47‘_
No
v+ Ay n
/ - E
Wo w k5 e o}
S
Yy
So
X
X X+ Ax

Figura 3.4 — Volume elementar e seus vizinhos, situacéo bidimensional.
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3.1.3 Equacgbes do Transporte de Contaminantes na Zona Saturada

Como visto anteriormente, os principais processos que influenciam o transporte
de solutos em aguas subterréneas incluem adveccdo, difusdo, dispersdo, adsorc¢éo,
biodegradacédo e reacdo quimica. Advecgdo € o movimento dos contaminantes causado
pelo escoamento da &gua no meio poroso. Difusdo € um processo de transporte molecular
de massa no qual o soluto move-se de regides de maior concentracdo para regides de
menor concentracdo. Dispers@o € o processo que descreve a micro-advecgao nos poros
e depende do meio poroso, principalmente da sua tortuosidade. Adsorgcéo é caracterizada
pelo retardo criado a partir da retengéo de contaminantes orgénicos na fase representada
pela matriz solida. Ja a biodegradacao representa a transformagéo de compostos organicos
em didxido de carbono e dgua na presenca de micro-organismos no subsolo.

A adveccédo, neste caso, representa o movimento de um contaminante com o
escoamento da agua subterranea, na velocidade intersticial do meio poroso, definida como:

v = K.0h (337)

Ne.0X;

Onde o termo (k8h/dx) é a velocidade de Darcy; n_ € a porosidade efetiva; K é a
condutividade hidraulica, h é a altura (carga hidraulica); e x é a distancia longitudinal nesta
direcdo. O fluxo advectivo de massa é dado por:

fa, =V,C (3.38)

Onde fa & o fluxo advectivo; Vi é a velocidade intersticial da agua subterrénea; e C
€ a concentragao do contaminante.

A difusdo é um processo causado pelo gradiente de concentragdo. O transporte
difusivo pode ocorrer na auséncia de velocidade. O transporte no subsolo devido a difusao
pode ser descrito pela primeira Lei de Fick da difuséo:

fd, =0 (5.39)
0X,

Onde fd,, € o fluxo difusivo de massa na diregéo i; D € o coeficiente de difuséo (ou
disperséo) e dC/0x.é o gradiente de concentracdo nesta mesma dire¢éo.

Um modelo de dispersdo de Fick implica que o transporte de massa é proporcional
ao gradiente de concentracdo e na mesma dire¢cdo do gradiente de concentracéo (assim
como a Lei de Fick para a difusdo). Usando esse modelo, trata-se a dispersao de uma
forma analoga a difusdo (embora os processos de difusédo e dispersdo sejam bastante
diferentes).

A dispersdao mecanica é igual ao produto da velocidade média linear e um fator
denominado dispersividade dinamica (a, ).

Dm = a,v, (3.40)
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Onde Dm é o coeficiente de dispersdo mecénica, a, é a dispersividade dinédmica e
v, € a velocidade linear da agua subterranea.

O processo da difusédo molecular e da dispersividade mecanica ndao podem ser
separados no fluxo de agua subterranea. A dispersao hidrodindmica é o termo usado para
incluir a difusé@o molecular e a dispersdo mecanica, e representa o processo no qual a
pluma de soluto de espalha na dire¢éo longitudinal (D, - ao longo da dire¢éo de fluxo da
agua subterrénea) e na dire¢éo transversal (D, - perpendicular ao fluxo).

D =a,v.+ D (3.41)
Dy = azv, + D" (3.42)

Onde D, é ocoeficiente longitudinal da disperséo hidrodinamica; a, é a dispersividade
hidrodinamica longitudinal; v, € a velocidade média linear da agua subterranea; D, é o
coeficiente transversal da disperséo hidrodindmica; a, é a dispersividade hidrodinamica
transversal e D’ € a difusdo molecular.

O SCBR acomoda a equacéo de XU & ECKSTEIN (1995) no calculo da dispersividade
hidrodinamica longitudinal (a,) em fungéo da escala na qual € definido o dominio de
simulagéo:

a;, = 0,83[log(escala)]?*1* (3.43)

Onde escala é o valor da escala (em metros) adotado no dominio de simulagéo.

A dispersividade hidrodinamica transversal pode ser definida como sendo 10% da
dispersividade hidrodinamica longitudinal (BEAR, 1972).

ar=01"a, (3.44)

A equacdao unidimensional para a disperséo hidrodindmica (HOOPES; HARLEMAN,
1967) é dada por:

92c ac ac
D~ nen=% (3.45)
@, =0,0175- L;"° (3.46)
ay = 0,33 a, (3.47)

Onde D, é coeficiente longitudinal da dispers&o hidrodindmica; a, é a dispersividade
dinamica; v, é a velocidade média linear da 4gua subterrénea; C € a concentragéo do soluto
e t é o tempo desde o inicio da entrada do soluto no meio.

O ponto inicial no desenvolvimento de equacdes diferenciais para descrever o
transporte de solutos em meios porosos € considerar a conservagdo de soluto em um
volume elementar fixo no dominio do escoamento. Supondo um volume de controle
elementar fixo de volume igual a dxdyAH, no dominio do escoamento, e fazendo um

balango de concentracdo neste volume, pode-se dizer que:
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Sluxo de fluxo de perda ou taxade

soluto que | | soluto que| | ganho de v ariagdo de

- + = (3.48)
entra no sai do soluto devido soluto no
volume volume a reagoes volume

Representando, graficamente, os fluxos que entram e saem do volume de controle,

tem-se o0 que esta apresentando na Figura 3.5 e na Equacéo 3.30.

(puC +m Indy AH|
4

( puC+m, )m{v AH |7‘_ — _— ( puC +m, )m{pAH

L]
|
X (pﬂ(f +m, )izdrAH| :

vy

X+elx

Figura 3.5 — Balango de concentrag@o no volume de controle.

Onde p é a densidade do fluido, n a porosidade, u e v sdo as componentes da
velocidade média intersticial, dadas pela velocidade de Darcy (velocidade média no
volume) dividida pela porosidade (n), m_e m, € o fluxo de massa nas diregbes x e J,
respectivamente, e C é a concentra¢do de soluto transportada.

Chamando de G o termo de geracao ou perda de soluto no volume, substituindo as
expressdes apresentadas na Figura 3.5 na Equacéo 3.35, tem-se:

puCndyAH‘x — puCndyAH|  + pvCndxAH| — vandxAHLm. + mjndyAHL +

x+dx
—m ndyAH| Lt m ndxAH| — mJ.ndxAHL ,, + Gndxdydz = g(and,\'dyAH) (3.49)
X+dx v y+dy t

Assumindo a porosidade constante, dividindo a expressao anterior pelo volume de
vazios do meio poroso (ndxdyAH) e fazendo o limite de dx, dy e dttender a zero, chega-se

a:
_L(pﬂC)_L(va)_j(m )—i(m )+G:£(pC) (3.50)
Ox oy o ooy ot

3.1.3.1 Difusao e Dispersédo- Avaliagdo dos Fluxos —m _em,

O fluxo de massa difusivo é dado por DULLIEN (1992):

m=-pD -VC (3.51)
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onde D é o coeficiente de dispersao hidrodinamico, um tensor de segunda ordem,
de onde se conclui que:

i, = —[pDn S, i—f} (3.52)
. ocC oC
m, = _(P ¥ a + pD_VJ‘ v ] (3.53)

Substituindo as Equacdes 3.52 e 3.53 na Equacéo 3.50, obtém-se:

ApC)_ 2| p 2, 6 (3.54)
ot o, " ox,

3.1.3.2 Termos Fonte, Biodegradacédo e Sor¢do (Zona Saturada)
O termo chamado de geragédo ou sumidouro de concentragcdo deve incluir, neste
caso, 0s seguintes fendmenos:
+  Decaimento de 12 ordem (devido a biodegradacéo);

+  Adsorcéo e dessor¢do, que sdo modeladas através do retardo do contaminante
em meio a agua subterranea;

* Afgeragdo” através de uma fonte, ou o sumidouro de concentragéo a partir de
bombeamento. Se a agua for succionada, tem-se eliminagéo de concentracéo.

As expressodes para cada um dos trés fendmenos mencionados anteriormente sdo
apresentadas, sequencialmente, na equagao abaixo.

- Po( )| P C WpC  po_ WpS
G = [ApCM ; (pS)} ; at(pxS‘)+LAmyM[+ ” (mmyAHﬂ (3.55)

Onde A e A'séo os coeficientes de decaimento de 1* ordem do contaminante na
solugéo e na fase adsorvida, respectivamente, p, a densidade do aquifero, n a porosidade,
S a massa do soluto adsorvida por unidade de massa seca do meio poroso, e W o fluxo
volumétrico, que assume sinal negativo se for o caso de sucgao.

Quando a biodegradacao simulada envolve apenas um decaimento de 1% ordem,
pode-se assumir que A = A’ (BEAR, 1972; SRINIVASAN; MERCER, 1988), implicando que
nestas condi¢gdes o substrato degrada ou decai ha mesma propor¢cdo na solucédo e na
fase adsorvida. Sendo assim, assumindo esta igualdade, e substituida a Equagéo 3.55 na
Equacédo 3.54, chega-se a equacéao diferencial que descreve o transporte de elementos
reativos em um meio poroso saturado.

g -2 ey_ 3 ) — gy _Ppd Wp b
at ('OC) T ax; (,OD”' axi) ax; (pCvL) lp (C + n 5) n at (pS) + nAxAyAH (C + n S)

(3.56)
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Onde D,./. € o tensor disperséo, A é o coeficiente de decaimento de 1% ordem, p, a
densidade do aquifero, n a porosidade, W o fluxo volumétrico (funcdo de xe y), e S é
a massa de soluto adsorvida por unidade de massa seca do meio poroso, que pode ser

calculada, conforme visto anteriormente, a partir da isoterma de Freundlich:
S=K,C" (3.57)

Onde K, € o coeficiente de distribuicdo e bé um coeficiente obtido experimentalmente.
Se b=1 (hipétese assumida aqui), a Equacdo 3.56 & conhecida como isoterma linear.
Substituindo a Equacgéo 3.57 em 3.56, obtém-se a equacgao de transporte:

ApC) 1| o o ac| alpcr)| WpC
or R[@x! [p D, ax‘J o~ | ¢ Az (3.58)

i

Onde R é chamado fator de retardo, que tem o efeito de retardar as espécies
adsorvidas em relagdo a velocidade advectiva da agua subterrénea, representado por:

R=1+2k, (3.59)
n

A favor da seguranca, foi implementado no SCBR a equagdo do transporte de
contaminantes assumindo que a biodegradacdo ocorre somente na fase dissolvida, ou
seja, o termo A'é igual a zero. Desta forma, a equacado do transporte dos contaminantes
dissolvidos na agua subterrénea, assumindo uma cinética de biodegradacéo de primeira
ordem, é representada por:

0

ﬁ(pC)-%[pD.,- i""] 2 (et - 2pC =202 ()

ot ox; ox; | o, n ot

(3.60)
e {c +&s}
nAxAyAz n
Introduzindo o fator de retardo R tem-se a seguinte equacao:
] 1| @ ac| o WpC
g 1 D S (or)—a _Wpt 3.61
ot (pC) R |:8x! [p v ax,} ox, (pCv) pC:| " nAxAyAz @5

O SCBR utiliza uma formulagdo matematica bidimensional que é resolvida
numericamente. Tal metodologia, além de permitir considerar as heterogeneidades no
modelo permite tratar a fonte de contaminagéo como fisicamente €, ou seja, um termo fonte
para a equacao diferencial. Em geral, as solu¢des analiticas trazem a “informacao” da fonte
de contaminagéo para a equacao diferencial (disperséo hidrodinamica + difusdo molecular)
a montante, que em alguns casos, embora assumindo valores pequenos, ndo pode ser
desprezada. A solugdo numérica aqui proposta também permite a solugcdo de problemas
fisicos que apresentem mais de uma fonte de contaminagédo no dominio analisado, o que

justifica a escolha do método numérico em vez do analitico.
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3.1.3.3 Célculo da Concentracdo de Contaminantes na Agua Subterrdnea

A partir do momento que o contaminante chega ao aquifero, seja através da
lixiviacdo a partir da zona néo saturada ou de uma fonte diretamente em contato com a
agua subterranea, os produtos quimicos (p. ex. gasolina, diesel) seréo transportados para
a agua subterrdnea de acordo com a lei de Raoult (Equagéo 3.62). Os contaminantes
serdo entdo transportados segundo o fluxo da agua subterranea, de acordo com a equagéo
de Boussinesq (3.14). Os mesmos processos que atuam no fluxo da agua subterranea
agiréo no transporte dos contaminantes. Entretanto, os contaminantes poderdo migrar a
uma velocidade igual ou inferior & agua subterranea, devido ao retardo.

3.1.3.3.1 Simulagédo na zona saturada — Lei de Raoult
A concentragdo da fase aquosa € calculada pela lei de Raoult:
Ch=X-5 (3.62)

Em que X é a fragdo molar do composto na mistura de hidrocarbonetos e S é a
solubilidade do composto puro em agua. Na presenca de etanol, o modelo considera o
efeito cossolvéncia (ltem 3.1.3.4).

3.1.3.3.2 Balan¢o de Massa — Volume de controle

Para cada fonte:
Para cada volume de controle i abaixo da fonte:

AC, = max(a,C, - C,,0) (3.63)

Onde a, € um fator de cobertura da fonte naquele volume de controle. Se a fonte
cobre todo o volume de controle, a,=1, sendo € uma razéo entre a area da fonte no volume
de controle, e a area do volume de controle inteira. Por exemplo, se a fonte s6 cobre
50% em um determinado volume de controle, a,=0,5. A variavel C, é a concentragdo do
contaminante no volume de controle (kg/m?) e C, é a concentragdo do contaminante na
fonte.

Entéo temos, para cada contaminante c:

A -Az-n,
V, e = 20, C, - (3.64)
; o
Vc- derramado — min (V( fonte * ZACI ) m} (365)
Y ‘ ; P

Onde A, é a area do volume de controle i, Az é a profundidade de mistura, n, € a
porosidade efetiva e p é a densidade do contaminante.
Os volumes séo atualizados. Atualizagédo do volume do componente c:
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V «—V

¢, fonte e fonte

V

¢ derramado

Atualizagédo do volume do produto (total):

V;anlc « Vp.fcum - Vz‘,dcrramado
Numero de mols do componente:
NL. = V; . p(‘
M,
Numero de mols do produto:
N, =V, Pr
Mp
(Onde M representa a massa molar do componente ou produto).
Fracdo molar:
N,
x(‘ =
N,

P
Concentracao, pela Lei de Raoult:

x-S,

raoult — e

(Onde S é a solubilidade do componente na agua).
Concentragcéo com efeito cossolvéncia:

C." = Cranuli 10‘8'ﬁ}c|ﬂnm

Sendo:
B=0.76 log K ,-0.83
f = fragdo volumétrica do etanol na fase aquosa

A concentragdo dos pontos de analise néo € usada no transporte.

(3.66)

(3.67)

(3.68)

(3.69)

(3.70)

(3.71)

(3.72)

Destaca-se que a abordagem para multiplas fontes é a mesma que para uma unica

fonte (s6 que realizado multiplas vezes, uma vez para cada fonte).

3.1.3.3.3 Modelo conceitual em Rios, Lagos e Barreiras

O SCBR nao simula o transporte em rios e lagos. Entretanto, para o balanco de

completa.

massa dos contaminantes, consideram-se nestes corpos hidricos com concentragao inicial

igual a zero, em que a concentra¢a@o no rio/lago sera calculada como um reator de mistura

No caso de uma pluma que chega a um rio/lago, a concentracéo que aporta ao rio

€ dada por:
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i [+]
C[—] - @ (3.73)

C é a concentragcao, M é o fluxo de massa de contaminante aportando no rio, e Q é
a vazao do rio/lago (especificada pelo usuario).

No caso da existéncia de barreiras, os volumes de controle em que se encontram a
barreira (linear e/ou poligonal) ndo participam do calculo do fluxo, ou seja, os volumes de
controle pelos quais este elemento passa € igual a zero.

O SCBR gera um gréafico de concentragdes no rio/lago em fungdo do tempo, a
partir dos seus elementos no médulo “Resultados”. No caso de plumas de contaminantes
entrarem em contato com o rio em diversos pontos do rio, o valor da concentracdo de um
contaminante num tempo £ no rio € o somatério de todas as concentragdes dos volumes de
controle daquele contaminante que atingem o rio.

= Uma limitacdo do modelo na insercdo do elemento Rio, e que deve ser

considerada pelo usuario, € que sua largura deve ser igual ou maior que a diagonal
do volume de controle para que o corpo hidrico seja considerado na simulagéo.

3.1.3.3.4 Simulacéo — Concentracdo Medida

Quando o usuério seleciona “concentragdo medida”, a concentragao € fixa por todo
o tempo de simulagéo, até que o componente se esgote na fonte (respeitando o balanco de
massa). Por outro lado, se néo for selecionada a concentragdo medida, a concentragédo é
determinada pela Lei de Raoult. Portanto, varia ao longo do tempo, j4 que a quantidade de
componente esta diminuindo na fonte (e consequentemente a fragdo molar).

O modelo nao verifica se a concentracdo de fase dissolvida digitada pelo usuario
excede a solubilidade efetiva do composto. E importante que o usuério introduza uma
concentracdo que nao exceda a solubilidade efetiva dos compostos quimicos.

O SCBR, na opgéo concentragdo medida, calcula o tempo de esgotamento do
composto pelo balan¢o de massa abaixo:

AM = (Cnegida — Catuar) "4 h (3.74)

Onde M é a massa (kg), C sdo as concentragcbes medida (a se atingir) e a
concentracdo atual abaixo da fonte (obtida apenas pelo transporte do passo de tempo
anterior), A € a area, e h € a altura da zona de mistura.

O transporte advectivo afeta o balango de massa, pois afeta C

atual’

i.e., aconcentracao

atual abaixo da fonte em cada passo de tempo.
M,

composto

— f . PMcombustivel .
—Jv

No célculo da fragdo molar (X; ) do composto (p.ex.

PMcamposto M combustivel

benzeno), o valor da fragcdo volumétrica no combustivel (gasolina), no tempo zero, € aquela

do benzeno no combustivel (p.ex. fv=0,000484).
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O modelo verifica qual o volume do composto (p.ex. benzeno) que se transferiu para
a agua subterranea e subtrai do valor inicial derramado. O modelo se baseia no volume total
de gasolina derramada e o volume total de gasolina também é subtraido da quantidade de
benzeno que foi para a agua. A fragéo volumétrica € volume de componente / volume total
de produto. No tempo 0, a fraga@o é especificada no produto, depois, os volumes vao sendo
atualizados individualmente.

Na simulagéo do composto quimico, o SCBR considera que a fracdo volumétrica
sempre 100% ao longo de todo o tempo. O modelo no “moddulo concentragdo medida” ndo
usa a Lei de Raoult, transfere apenas o composto para a agua subterréanea, na quantidade

suficiente para que se atinja a solubilidade maxima na zona de mistura abaixo da fonte.

3.1.3.4 Efeito Cossolvéncia

Em presenca de certos compostos, a solubilidade dos contaminantes pode ser
alterada. Um exemplo desse composto € o etanol. Devido a sua infinita solubilidade em agua
e em compostos organicos, ele pode aumentar a solubilidade dos compostos presentes
nos combustiveis, propriedade conhecida como efeito cossolvéncia. Esta propriedade pode
aumentar a concentragdo dos contaminantes na agua subterranea e gerar plumas mais
longas dos contaminantes.

A partir do coeficiente de particdo octanol-agua (K

), @ nova concentragdo do

contaminante considerando o efeito cossolvéncia é calculada pela seguinte férmula
(CORSEUIL; KAIPPER; FERNANDES, 2004):

Covp—cos = 101108 Cwbt(0.7610g Kow=0,83) frTon] (3.75)

Em que a fracdo de etanol na fase aquosa (f,

o) € Calculada com a seguinte formula
(ZOBY, 2006):

C
feron = —=ToL (3.76)

Metanat

3.1.4 Calibragao do Modelo de Fluxo Subterrdneo

A calibragdo do modelo é um passo fundamental na simulagédo do fluxo, pois avalia
como a predicao dos valores simulados se relaciona com os valores medidos. Apesar de
existirem normas que auxiliam na analise estatistica da relagéo entre valores simulados
e medidos, a condi¢do de modelo calibrado depende do usuario do modelo, pois leva em
consideragao diversos fatores que as andlises estatisticas podem n&o abranger.

O modelo SCBR possui como ferramentas de auxilio na calibragdo do modelo uma
analise grafica (qualitativa) e uma anélise residual (quantitativa) dos valores simulados e
medidos, de acordo com o recomendado pelas normas ASTM D5981 de 2008 (Calibrating a
groundwater flow model application) e ASTM D5490 de 2008 (Comparing groundwater flow
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model simulations to site-specific information). Ao gerar o0 mapa potenciométrico, o SCBR
automaticamente apresenta os residuos entre os valores de carga hidraulica simulados e
observados, bem como as seguintes estatisticas descritivas: amplitude, residuos minimo
e maximo, média residual, média residual absoluta, desvio padréo residual, desvio padrao
residual/amplitude, erro quadratico méedio (RMS), erro quadratico médio normalizado e
coeficiente de correlagéo.

A andlise gréafica é realizada por meio de um gréafico comparativo entre valores
simulados (eixo y) e valores medidos (eixo x) de carga hidraulica, com uma reta comparativa
de 45° (que representa os valores simulados iguais aos valores medidos, ou seja, o valor
do residuo é zero). Quanto mais proximos os pontos estiverem da reta, menor sera o
residuo entre valores simulados e medidos.

Na anélise residual, o residuo (r) é calculado a partir da diferenca entre valores
simulados e medidos.

r=h —H (3.77)
Onde r, representa o residuo do ponto i; h, o valor de carga hidraulica simulada no
ponto ie H, o valor de carga hidraulica medida no ponto i.
Os valores dos residuos podem assumir valores positivos ou negativos e sao
mostrados em uma tabela como resultados de calibragéo.
Aamplitude ¢é a diferencga entre o valor maximo e minimo de carga hidraulica medida
dentro do dominio de simulacéo.

A= H ppax — Himin

Onde A é a amplitude (m); H,

Imax

€ o valor maximo de carga hidraulica medido dentro
do dominio de simulagéo (m) e H, , € o valor minimo de carga hidraulica medido dentro do
dominio de simulagdo (m).

Para analise dos valores, o SCBR também calcula a média residual (R) e seu
desvio padrao (s), em que seu calculo pode ser observado na Equagao 3.78 e Equacéao

3.79.

R=20 (3.78)

n

Onde R representa a média dos residuos; r, o residuo para cada ponto i e n o
nuamero total de pontos utilizados.

Y
s = [Rchr) (3.79)

(n-1)

Onde s representa o desvio padréo dos residuos; r, o residuo no ponto i; R a média
dos residuos e n o numero total de pontos utilizados.

A média residual absoluta considera apenas o médulo das diferengas e pode ser
calculada pela seguinte formula:
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R = Hhtd (3.80)

n

A soma do quadrado dos residuos é dada pela Equacéo 3.81:

R =3¥(h; — H;)? (3.81)
O quociente entre o desvio padrao e a amplitude é dada por:

Q=12 (3.82)

A raiz do erro quadratico médio (RMS), raiz do erro quadratico médio
normalizado e o coeficiente de correlacao sdo determinadas pelas equagdes a seguir:

RMS = i ¥n R? (3.83)

Sendo:

Ri= Xeq—X (3.84)

cal = “obs

Onde R, é o residuo; n o numero de pontos analisados; X_, € o valor calculado
(simulado) e X ,_ € o valor observado de campo.

RMS
(Xobs)max—(Xobs)min

RMSnarma!izada = (385)

Onde RMS é o erro médido quadratico; e a diferenca entre (X, ) - (X, ). € a

amplitude.
p= Z};ltxi:f)‘(yi—?) _ (3.86)
JE e - SR iep)
Sendo:
=Y xi
y= Ty (3.87)

Recomenda-se que para garantir que a calibracdo do modelo de fluxo apresente
resultados significativos, a relacdo entre o Desvio Padrédo Residual e a Amplitude deve
estar abaixo de 15% (ANDERSON; WOESSNER; HUNT, 2015), e que os valores dos
residuos sejam uma pequena fragdo da diferenca entre o maior e menor valor de carga
hidraulica medida em toda a area.

O ajuste das propriedades que influenciam nos valores de fluxo simulado depende do
usuario. A partir da anélise dos resultados apresentados pelo SCBR, o usuario determinara
se 0 modelo esta calibrado ou ndo. Caso nao esteja calibrado, cabe o usuario ajustar as
propriedades (e.g.: dimensédo do volume de controle, tamanho do dominio de simulagéo,
condi¢bes de contorno, valores de carga hidraulica considerados na simulagdo etc.), e

efetuar uma nova simulacgéo até que o modelo possa ser considerado como calibrado.
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3.1.5 Equacgbes do Transporte de Contaminantes na Zona Nao Saturada

O transporte de contaminantes no solo ndo saturado considera a migracdo do
contaminante através da zona néo saturada apenas sob a forma dissolvida (solubilizacéo
dos contaminantes na agua que passa através da zona nao saturada devido a recarga do
aquifero), como lixiviado, e o transporte de vapores a partir do solo para o ar. O modelo
utilizado para o transporte do contaminante na lixiviagdo é o proposto por Van Genuchten
& Alves (1982), modelo analitico e unidimensional. Para o célculo do transporte da
volatilizagéo utiliza-se o modelo de caixa (Box Model), com o comprimento da caixa igual
ao comprimento da fonte (cenario critico).

O modelo de migragcédo proposto por Van Genuchten & Alves (1982) utiliza as
seguintes equacdes, calculadas linearmente, a partir das variaveis inseridas pelo usuario
no SCBR.

A permeabilidade relativa (K) é calculada com os dados de entrada g (taxa de
infiltragdo na zona n&o saturada) e K, (condutividade hidraulica saturada), através da

equacao de Darcy para o gradiente unitario:

Ky = =2 (3.88)

Kow

= No modelo SCBR (verséo 3.25), os parametros Taxa de Infiltragcdo e Recarga
atuam de maneiras distintas, sendo o primeiro especifico para o transporte de
contaminante na zona nao saturada (lixiviagdo), e o segundo, para o modelo
hidraulico na zona saturada. Assim, € necessario que o usuario insira um valor de
taxa de infiltragdo (modulo Ambiente) em toda a simulagéo de fonte de contaminagéo
na zona nao saturada.

O coeficiente de distribuicdo de tamanho do poro (y) é obtido com a féormula abaixo
(VAN GENUCHTEN; ALVES, 1982), a partir do parametro de van Genuchten (n):
=3+— 2 3.89
4 (n—l)-(l—ﬂ,s(ﬁ)) ( )
A partir da formula da permeabilidade relativa de Brooks & Corey (1964), com os
dados de porosidade total (6) e agua de constituicédo (8), pode-se calcular a umidade
volumétrica do solo (6,), também conhecida como porosidade preenchida de agua:

o= ey 630

A porosidade total representa o volume do poro que pode ser ocupado por um fluido.
Com isso, a porosidade preenchida de ar (6 ) é obtida através da diferenga entre porosidade
total (6, e umidade volumétrica (8,), também conhecida como porosidade preenchida de
agua.

6, =6, +86, (3.91)
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A velocidade de percolacéo pode ser calculada por:
7= (3.92)

O comprimento para lixiviagéo (x ) é a distancia que o composto tem para percolar
e chegar a zona saturada, ou seja, a distancia entre a base da fonte e o nivel do lencol. A
dispersividade (q,) € calculada por uma férmula empirica, dada por:

{ln a; = —4,933 + 3,811 - Inx,, (x, < 2) (3.93)

Ina, = —2,727 + 0,584 - Inx, (X = 2)

O coeficiente de dispersao € obtido pelo produto da dispersividade e velocidade de
percolagéo:

D=%-a (3.94)

O volume da fonte é calculado pelo produto entre area da fonte e sua espessura
(n&o se considera uma zona de mistura):
V=A-L, (3.95)
A massa da fonte é obtida a partir da densidade do solo:
Mgonte = soto * V (3.96)

A massa de TPH na fonte é obtida a partir da massa de solo na fonte, pela
concentracdo de TPH no solo:

Mrpy = Crpi " Mponce (3.97)

A massa de contaminante se refere ao contaminante que sera analisado na planilha
(p.ex.: benzeno, tolueno etc.). Ela é calculada a partir da massa da fonte e da concentracao
do composto no solo da fonte.

Meont = Ceane Mfonte (3.98)

O numero de mols (n) do contaminante e do TPH é calculado com a massa molar

(MM) do composto e a massa que ha na fonte.

n = 1;;;1 (3.99)

Afrac@o de massa representa a concentragcao do contaminante no solo, expressa de
maneira adimensional. Por exemplo, se houver uma concentracdo de benzeno no solo de
150 mg/kg (150 mg de benzeno em 1 kg de solo), a fracao de massa sera dada por:

150 mg 0,150 g -
Fyenzeno = Tkg = 1000 g =15-10"* (3.100)

A fracdo molar do contaminante e TPH é a relagdo entre o0 niumero de mols do
contaminante e o nUmero de mols de TPH.
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Fippy = —— (3.101)

nrpH
O volume de contaminante na fonte é obtido através de sua massa e massa
especifica:

V; = Deont (3.102)

Peont

O coeficiente de difuséo efetiva (D,) na fonte é calculado com a seguinte formula:

10 10
g /a 1 g /a
Deff =Dgir* 2762 + Dyater a ‘gitz (3.103)

O coeficiente de difusdo do ar (D,,), o coeficiente de difuséo da agua (D,,.) e a

water’
constante de Henry (K,) podem ser obtidos no banco de dados do SCBR.

A concentragéo de equilibrio na fase aquosa (C, ) é calculada a partir da fragdo molar
do composto e a solubilidade do composto em agua. A concentragéo (C, ) € verificada com
a solubilidade do composto, ndo podendo ser superior a ela. Caso a concentragédo seja

superior a solubilidade, é considerado como fase livre.
Cys = Firpy X 5 (3.104)

A concentracé@o que é transportada do ndo saturado e atinge a interface do nivel do
lencol é vélida para toda a fonte (o néo saturado € 1D) e esta vai sendo transportada por
adveccéo e transformagdes do saturado. O efeito cossolvéncia ndo é considerado no néo
saturado.

A concentragéo na fase vapor na fonte (C,) € calculada pela Lei de Henry:

Cos = Ky X Coys (3.105)

O comprimento do caminho de difusdo é a distancia do centro da fonte até a
superficie, ou seja, distancia da metade da espessura da fonte até a superficie.

A taxa de decaimento de massa por volatilizagéo por area é dada por:
Jo = Degy (3.106)
A taxa de decaimento de massa por percolagéo por area é dada por:
Jw=q " Cys (3.107)
Ataxa de decaimento total € obtida através da soma das duas taxas de decaimento:

Jw=l+t]w (3.108)

3.1.5.1 Teste da Fase Residual

O teste da fase residual é efetuado para verificar a presenca de contaminantes em
concentracbes superiores a de solubilidade, as quais sdo consideradas como fontes de

contaminagéo, pois podem alimentar a contaminacgao do aquifero. O teste para detectar a
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presenca de fase residual é efetuado comparando-se a concentracao do contaminante na
fase aquosa, equacéo abaixo (3.109), com a concentracéo na fase dissolvida pela Lei de
Raoult (Equacao 3.104):

Ceont'dsolo
Cpg = —— 500 3.109
ws dsolo'Ka+Ow+0a Ky ( )

Se a concentracdo calculada (C ) pela equagédo acima (3.109) for superior a

ws
concentracédo de solubilidade do composto em analise (Equacédo 3.104), assume-se que
ha fase residual; e assim, calcula-se a concentragéo da fase aquosa (lixiviagdo) na zona
nao saturada.
:Entretanto, mesmo que a comparagdo acuse que nao ha fase residual, ou
seja, concentracdo na fase aquosa é menor que a concentracéo na fase dissolvida
pela Lei de Raoult, 0 modelo alerta o resultado da analise, e efetuara a simulagao
das concentragdes na zona ndo saturada se o usuario desejar. Essa condigédo
de simulacdo se deve ao fato de que é possivel detectar concentragbes dos
contaminantes na zona ndo saturada que estdo acima dos valores orientadores na
agua subterranea, e abaixo da concentra¢do de solubilidade do composto.

Quando a fase residual ndo esta presente, assume-se que as concentracdes do
produto quimico estao em equilibrio, e as perdas por lixiviagcéo e volatilizagcao sao calculadas

pelas equacgdes abaixo:

Bw : (3.110)

- (dsotoKoe Foc)+Ow+(8a Ky) Ly

By Sefy (3.111)

" (dsotoKocFoc) +0w+(0aKn)-La-Lw

Onde Bw é a perda por lixiviagdo; g € a taxa de infiltragéo; d_ _ é a densidade do

solo
solo; K € o coeficiente de particdo carbono orgénico-agua; 6, € a porosidade preenchida
pela agua ou umidade volumétrica; 6, é a porosidade preenchida pelo ar; K, é a constante
da Lei de Henry; L é a espessura da fonte de contaminagéo; D, € o coeficiente de difuséo

efetiva (cm?/s); e L, é o comprimento do caminho de difus&o (m).

3.1.5.2 Lixiviagdo

O SCBR considera que os contaminantes migram na zona ndo saturada sob a forma
dissolvida, como lixiviado, a partir da fonte, que se esgota ao longo do tempo. A equacgéo de
transporte utilizada na zona nao saturada (VAN GENUCHTEN; ALVES, 1982) esta abaixo
especificada:

C _p &'c, _oC

v uC, (3.112)

RS = g -
ot toox Ox

Onde C, é a concentracgéo na fase dissolvida do composto (mg/L); D, € o coeficiente
de dispersdo na zona nao saturada (cm?/d); V€ a velocidade intersticial da agua que infiltra
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no solo (cm/d); 1 € a taxa de biodegradacgéo (1/d); x € a distancia abaixo da fonte (medido
de forma positiva para baixo) (cm); t é o tempo (dia); e R é o coeficiente de retardo (-).

Para solucionar a equacao de transporte na zona nao saturada, o modelo utiliza
condi¢des de contorno apresentadas a seguir.

a) Assume-se que no tempo igual a zero, a concentra¢do imediatamente abaixo da
fonte é igual a zero.

C,(x,0)=0 (3.113)
b) Assume-se que a concentracdo abaixo da fonte sofre decaimento ao longo do
tempo.

€ (0,8) = Cpg. eBr:t) (3.114)

Onde C,(0,1) é a concentragcdo do percolado que deixa a fonte no tempo f, CWO éa

concentragéo inicial, B, € a taxa de perda de massa devido a volatilizagéo e lixiviagéo, e B,

€ o tempo.

c) Assume que a uma longa distancia abaixo da fonte, a concentracdo do
contaminante é igual a zero.

ICw —
= (0, t) =0 (3.115)

A partir das condi¢des de contorno propostas, a solu¢ao analitica apresentada por
Van Genuchten & Alves (1982) é apresentada abaixo:

C,(z1)=C, e B(z1) (3.116)

Sendo:
B(z t)—lex M erfc Re—wi +lex (v+w)z erfc Rz +wi (3.117)
P Tap, 2Dk | 250 an, 2D, Rt '

w=v /1+4_l3‘(u—Rﬁ) (3.118)
A

Onde D, é o coeficiente de dispers&o vertical, u é a taxa de biodegradagéo, R é o

coeficiente de retardo, e v é a velocidade intersticial da agua de infiltracao no solo.
Se houver fase residual, a perda de massa total (B) é obtida através da soma da
perda por lixiviagdo (Bw) e perda por vapor (Sv).

q-MMrpy'Si

'BW - dsolo'Lw Frpa-MM; (31 19)
'BU - Frpudsoto'La-Lw MM; (3120)
B = Pw + By (3.121)
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O retardo do contaminante na zona nédo saturada é dado por:

R =1 4 feotooctor (3.122)
Onde d_, é a densidade do aquifero (g/cm?®); f & a fragéo de carbono orgénico no

solo ndo contaminado (adimensional); K é o coeficiente de particdo carbono orgénico-
agua (L/kg); 6, é a porosidade preenchida pela agua ou umidade volumétrica (cm*agua/
cms-solo). O fluxo de massa de contaminantes que atinge o nivel do lencol freatico &€ dado
pela Equacgéo 3.123:

QU t) = q- CLt) - (1om—s) (3.123)

1000 cm?

Onde Q(Lu,t) é o fluxo de massa no nivel d"agua em funcéo do tempo (g/cm?/d); q
€ a taxa de infiltragéo (cm/d); C(Lu/t) € a concentragéo da fase dissolvida do contaminante
no nivel d’agua e funcéo do tempo (mg/L); e Lu € a disténcia da fonte ao nivel d"agua (cm).

3.1.5.3 Modelo de Caixa (Box Model)

O modelo de caixa (Box Model) assume que a emissao volatil que sai do solo
contaminado entra em uma area de uma caixa diretamente acima do solo (Figura 3.6). A
abordagem mais conservadora € igualar o comprimento da caixa ao comprimento da fonte.
Supdbe-se que esta caixa seja bem ventilada e ocorra a mistura completa do contaminante.

Comprimento da

Le—] Fonte (=

Diregédo do Localizagdo do
Vinto Receptor T> H
= =
P TR

e
X!

ST

Fonte no Solo ou na Agua
Subterranea

Figura 3.6 — Modelo Box Model (zona néao saturada).

O calculo da concentrag@o do contaminante no ar € entao dada por:

C=ﬂ( m ) (3.124)

u-H \100 cm

Onde C é a concentragdo do contaminante no ar (g/cms3); J, é a taxa de decaimento
de massa por volatilizagéo por area (g/cm?/d), L é o comprimento da caixa na dire¢céo do
vento (m), H é a altura da caixa (m) e u € a velocidade do vento (m/s).

Sendo:

fes (864005) (3.125)

]v:Deff'Ld
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Onde J, é a taxa de decaimento de massa por volatilizagéo por area (g/cm2/d); D, é
o coeficiente de difus&o efetiva (cm2/s); C € a concentragéo do composto na fase de vapor
na fonte (g/cm3); L, & o comprimento do caminho de difus&o — disténcia do centro da fonte
até a superficie do solo (cm);

Cos = Cus K (5 To00m3) (3.126)

1000 cm® 1000 mg

Onde C, é a concentragéo do composto na fase de vapor na fonte (g/cm3); C, _é a
concentragéo de equilibrio na fase aquosa (Lei de Raoult) (mg/L); e K,, é a constante da
Lei de Henry do composto (mg/L-vapor)/(mg/L-agua).

3.1.5.4 Lente na Zona Ndo Saturada

No modelo conceitual da zona néo saturada a presenca de lente s6 se aplica acima
da fonte de contaminacao, alterando o fluxo de vapor nessa regido (Figura 3.7). Deve
ser especificado a espessura da lente, seu material e sua profundidade, pois ela afetara
diretamente a taxa de decaimento de massa por volatilizacao por area. A lente néo influencia
a migracé@o para a zona saturada, pois 0 modelo conceitual ndo prevé a lente embaixo
da fonte, apenas acima da fonte. Ainda que a lente seja acima da fonte néo influencie
diretamente a percolacdo do contaminante, o processo de infiltragéo é influenciado pela
lente, alterando a concentragé@o do produto dissolvido que atinge a zona saturada.

1111

o= .

da lente

da
4> fonte

Altura da

Vaporizagdo

[ Fonte ] Espessura da fonte

Nao-Saturada

Lixiviagdo

\ 4

Figura 3.7 — Modelo conceitual da zona ndo saturada com a presenca de lente.

O modelo divide a altura da zona nao saturada em 4 camadas:

a) Camada / Layer 0: constituida pelo mesmo tipo de solo escolhido pelo usuério
(Modulo Estudo ou Ambiente), assume valor de 0,001 m de espessura;

b) Camada / Layer 1 (Lente): camada intermediaria que possui um solo diferenciado,
lente propriamente dita, e é dimensionada na Aba Ar;

c) Camada / Layer 2: camada abaixo da lente e acima da fonte (espessura igual a
profundidade da fonte menos as espessuras da lente e da camada 0);
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d) Camada / Layer 3: corresponde a espessura do solo abaixo da fonte de
contaminacgéo, onde ocorre a lixiviagdo (igual a altura da zona ndo-saturada menos
a profundidade da fonte e da espessura da fonte).

A espessura do solo acima da fonte é dada pela diferenca entre a profundidade da
fonte (cota superior) e a espessura da lente:

h, = Hfonte — hiente (3.127)
A distancia do centro da fonte a superficie do solo é dada por:
La = Hronte + =2 (3.128)

A permeabilidade relativa da lente (K ) é calculada com os dados de entrada q

(recarga liquida do aquifero) e K, (condutividade hidraulica saturada da lente), através da
equacéao de Darcy para o gradiente unitario:

Ky tente = 1 (3.129)

O coeficiente de distribuicdo de tamanho do poro da lente (y,,,) é obtido com a
férmula abaixo (VAN GENUCHTEN; ALVES, 1982), a partir do parametro de van Genuchten
(n):

2

Yiente = 3 + (3.130)

(n—l)-(1—o,s(%))

A partir da formula da permeabilidade relativa de Brooks & Corey (1964), com os
dados de porosidade total (6) e agua de constituicédo (8,), pode-se calcular a umidade
volumétrica do solo (8, ), também conhecida como porosidade preenchida de agua:

B‘v_ﬁr)ylente

K tence = (35 (3.131)

A porosidade total representa o volume do poro que pode ser ocupado por um fluido.
Com isso, a porosidade preenchida de ar (6 ) é obtida através da diferenga entre porosidade
total (6, e umidade volumétrica (8,), também conhecida como porosidade preenchida de

agua.
6, =0, + 6, (3.132)
O coeficiente de difuséo efetiva da lente (D) € calculado com a seguinte formula:
10 10
Degriente = Dair (8;—;3) + Dyater K—lﬁ : (Bz:) (3.133)

O coeficiente de difusao efetiva total & dado pela média harménica das difusées
efetivas. Considerando apenas uma lente acima da fonte, o coeficiente de difuséo efetiva
total é dado por:
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(hi+hz)
Degrtotar = ﬁ (3.134)
Defrr Defra

Em que h, é a espessura de solo 1 acima da fonte, h, é a espessura de solo 2 acima
da fonte, D, é o coeficiente de difusdo efetiva do solo 1 e D, € o coeficiente de difuséo
efetiva do solo 2.

Portanto, a taxa de decaimento de massa por volatilizagdo por area considerando a

lente acima da fonte € dada por:

Tvtente = Deff i_‘:: (3.135)

3.1.6 Acoplamento entre a Zona Néo Saturada e a Zona Saturada

Termos:
I - taxa de infiltragcéo [m/s]
n - porosidade [m3/m3]
Ax - comprimento da célula  [m]
Ay - largura da célula [m]
AH - altura da zona de mistura na célula [m]
At - passo de tempo da simulagdo numérica discreta [s]
o - densidade do componente [kg/m3]
C, - concentracao atual na célula [kg/m?]
C, - concentragéo na interface entre a zona n&o saturada e a saturada
[kg/m?]

Definimos o fluxo que entra a partir do topo da célula como:

W =1-A4x-4y (3.136)
(fluxo volumétrico de agua sendo injetada pela zona néo saturada) [m3/s]
qg= W (3.137)

(fluxo de massa) [kg/s]

Na equacéo de balanco de massa da concentracao:

A Cp = A, C + A,C + A, Cy + ACy + A, Crp + Ay Copp + Ay Coyy + A, Coy + B (3.138)
Adiciona-se o termo de fluxo que vem da zona n&o saturada:

ACp = A,C,+ A4,C, + A,C, + A,Cy + A, Coyp + A C + A, Coy + Ay, Cy +§C, + B (3.139)

Este fluxo é adicionado no termo B, que anteriormente era:
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MECE

B= [(ka/s) - (kg/m®)] (3.140)
At
Onde
Mg =p-Ax- Ay AH (3.141)
Ficando:
MpCE | _
B=—"—+q-C,  [(kgls) (kg/m?)] (3.142)
_ MpCp .~ _ MBCp | dxedy-cy
B=—""+p W-C,=——+p ———— (3.143)

:Nota: a massa é transferida para cada volume de controle abaixo da fonte, de
acordo com a proporcéao que a fonte cobre cada volume de controle, de forma que
a massa total transferida € M. Logo apés a transferéncia da massa, é resolvida a
equacdo do transporte na zona ndo-saturada, na sequéncia a massa dissolvida é
transferida para a zona saturada (acoplamento da zona ndo saturada com a zona
saturada.

3.1.7 Mapas 2D: Fluxo Subterrdneo e Transporte de Contaminantes

O SCBR gera mapas 2D da porosidade efetiva e condutividade hidraulica
(propriedades do aquifero). Aléem disso, em relagé@o ao transporte dos compostos quimicos,
sé@o gerados mapas do coeficiente de biodegradacgéo e do retardo. Todas estas variaveis
estdo implementadas com o método de interpolagdo denominado vizinho mais proéximo.

O usuario pode estipular para cada po¢co de monitoramento (ponto de andlise)
valores diferentes de condutividade hidraulica, porosidade efetiva, densidade do solo e de
carbono orgéanico. Estes parametros sdo considerados na interpolagcdo das propriedades
do aquifero. O valor inserido de condutividade hidraulica e porosidade efetiva, inseridos em
“Propriedades Gerais”, e de densidade e carbono organico, inseridos em “Sor¢&o”, ndo sao
considerados a partir do momento que se tem 1 valor medido dos referidos parametros em
um ponto de anélise.

No caso do coeficiente de biodegradacgéo, o usuério pode estipular um coeficiente
de biodegradacao para um determinado composto que é usado em todo o dominio de
simulagé@o. Se houver volumes de controle com diferentes coeficientes de biodegradacéo,
por exemplo, no caso de areas reativas, cada volume de controle usa o seu valor de
decaimento (A).

O retardo é calculado conforme a Equacgéo 3.59, a ndo ser que o usuario especifique
na simulacao do contaminante um valor especifico para o retardo. Se esta especificagcéo for
realizada, os valores inseridos nos pontos de anélise referentes ao retardo (densidade do
solo e frag@o de carbono orgénico) sao ignorados pelo modelo.

O valor da dispersividade é igual para toda a area de simulagéo.
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3.1.8 Configuracdo do Simulador

As definicdes do simulador podem ser visualizadas na sele¢é@o do item “Configurar
Simulador”.

*  Ndmero de volumes

Direcao i: Define o refinamento da malha na direcdo i (eixo x).

Direcao j: Define o refinamento da malha na direcéo j (eixo y). O ideal & que sejam
utilizadas malhas quadradas, isto €, malhas com volumes de controle com mesmo tamanho
em ambas as diregbes. Para isso, recomenda-se que a razdo entre Direcdo i e Direcao j
seja igual a razdo entre a largura e o comprimento da area de simulacdo. Quanto maior
o refinamento da malha, maior sera a precisdo da simulacdo e o tempo que o modelo
demorara a simular a pluma.

Parametros para o calculo da velocidade

. Parametros GMRES:

Configurar Simulador

Entrar valores de simulagdo manualmente? O
Calculado automaticamente
Rapido {menos preciso) Devagar {mais preciso)

Mimero de volumes

=]
3
»

Diregdoi :

[0}
Fa

Diregdoj :

Cutras opgdes
Validagdo da Intervengdo (%) |5 =

oK

Figura 3.8 — Configurar simulador 1.
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Tolerancia: Tolerancia € um parametro que definird o limite a partir do qual a
convergéncia de uma iteracao é aceitavel. Recomenda-se que o valor seja inferior a 0.0001.
Quanto menor a tolerancia, maior sera a precisao da simulagéo e o tempo que o modelo
demorara a simular a pluma.

Limite de Iteracdes: Define o niUmero méaximo de iteragdes que uma simulacéo
executara. Quanto maior o limite de iteragcdes, maior sera a precisdo da simulagcéo e o
tempo que o modelo demorara a simular a pluma. Se a simulagéo passar desse nimero de
iteracOes, significa que ndo convergiu.

Reinicio: Pardmetro avancado do GMRES. Reinicio significa a cada quantas
iteracOes vai fazer um reinicio. Quanto menor for este nimero, menos meméria sera usada.

Por outro lado, mais iteragcdes seréo necessarias.
+  Parametros Newton-Raphson:

Usa Newton-Raphson?: Indica se sera usado o método Newton-Raphson ou n&o.

Tolerancia: Tolerancia é um parametro que definird o limite a partir do qual a
convergéncia de uma iteragéo € aceitavel. Recomenda-se que o valor seja inferior a 0.0001.
Quanto menor a tolerancia, maior sera a precisédo da simulagcéo e o tempo que 0 modelo
demorara a simular a pluma.

Limite de lteracdes: Define 0 niumero maximo de iteragdes que uma simulagao
executara. Quanto maior o limite de iteragcdes, maior sera a precisdo da simulagéo e o
tempo que o modelo demorara a simular a pluma. Se a simulagao passar desse numero de
iteracbes, significa que ndo convergiu.
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Configurar Simulador

Entrar valores de simulago manualmente?
Nimero de volumes
Diregdoi : 30 =
Diregdo] : 12 =

Parametros para o calculo da velocidade

Parémetros GMRES

Tolerdncia 0.0002

Limite de teracies 194 5
Reinicio 30 =

Pardmetros Mewton-Raphson

Usa Newton-Raphson?
Tolerancia le-06
Limite de teracies 30 &

Pardmetros para o célculo da pluma

Fator Intemo de Tempo 16 o

COutras opgdes

Validagdo da Intervengdo (%) |5 =
OK

Figura 3.9 — Configurar simulador II.

+  Parametros para o céalculo da pluma:

Fator Interno de Tempo: O SCBR divide cada intervalo de tempo definido em
Estudo/Tempo em subintervalos. O parametro Fator Interno de Tempo definira em quantos
subintervalos o SCBR dividira cada intervalo de tempo. Recomenda-se que cada intervalo
de tempo seja proximo de 3 dias.

+  Outras opgoes:

Validacéo da Intervencgao (%): Este parametro define o percentual para validagdo
da intervencéo.

3.2 Métodos de Amostragem

De acordo com o Manual de Gerenciamento de Areas Contaminadas da CETESB
(SAO PAULO, 2021), o tipo de amostragem para a investigacédo ambiental de solos e 4guas
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subterraneas a ser adotado depende dos objetivos predefinidos e do grau de preciséo
desejado, pois as amostras devem ser as mais representativas possiveis, levando-se em
conta também toda informacgéo pré-existente da area.

A metodologia de amostragem do solo que consta no Manual de Gerenciamento
de Areas Contaminadas da CETESB ¢ baseada no documento da U.S. EPA (2004) - Soil
Sampling Quality Assurance — Users Guide. A ado¢cdo de um esquema de amostragem
depende se a distribuicdo dos contaminantes na area é conhecida, se é difusa e gradiente,
se € concentrada em pontos e do tipo de substancia presente. Serdo abordadas as
amostragens: direcionada, aleatéria simples, aleatéria estratificada e sistematica (com
malha quadrangular e triangular). Deve-se salientar que os tipos de amostragem podem
ser combinados, ndo sendo obrigatéria a utilizagdo de apenas um tipo de amostragem. A
seguir sao apresentados os métodos de amostragem utilizados no SCBR.

3.2.1 Amostragem Direcionada

Neste tipo de amostragem a locacdo dos pontos é realizada de acordo com o
conhecimento prévio da area e evidéncias visuais. Este tipo de amostragem pode ser afetado
por um grande numero de fatores, podendo gerar resultados tendenciosos. Portanto, vé-se
necessario analisar caso a caso para determinar se a amostragem direcionada pode ser

usada como Unico método ou concomitantemente com os demais.

3.2.2 Amostragem com Distribuicdo Aleatoria Simples

Este método pode ser aplicado em areas com pouca informagéo prévia da area,
assumindo uma distribui¢do irregular das zonas contaminadas. Os pontos seréo distribuidos
aleatoriamente na area de amostragem, simplificando a andlise estatistica. Entretanto, &
um método muito dispendioso e dificil de ser justificado.

3.2.3 Amostragem com Distribuigdo Aleatoria Estratificada

A distribuicdo aleatéria estratificada € similar a aleatoria simples, entretanto a
area de amostragem é dividida em subareas, as quais terdo um esquema de distribuicdo
aleatéria dos pontos em cada uma delas, assegurando que cada subarea possua uma
investigacdo. Na amostragem aleatoria (simples ou estratificada), os pontos podem ser
alocados muito proximos, gerando redundancia nas informagdes, pois a correlagéo espacial
entre as propriedades do solo ndo é considerada. Outra consideragdao que deve ser feita
ao optar por este tipo de amostragem é a adequacdo da malha a area de amostragem
no SCBR. Dependendo do espacamento da malha adotado e da posicdo geogréfica da
area amostrada, os pontos podem ser alocados fora da area de amostragem, havendo
necessidade de alterar o tamanho da malha ou remover os pontos alocados fora da area

de amostragem, de maneira direcionada.
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3.2.4 Amostragem com Distribuicdo Sistematica

A amostragem sistematica faz a distribuicao dos pontos de acordo com uma malha,
dividindo a regido em subareas, evitando o problema de coleta de amostras em pontos
muito préximos. O SCBR possui as opgdes de malha quadrada e triangular, em que os
pontos sdo alocados nos nos da malha triangular e no centro da malha quadrada. No
documento da CETESB (SAO PAULO, 2021) ndo ha indicacdo para colocar os pontos
amostrais (no centro ou nés), entretanto ha figura indicativa mostrando que para a malha
quadrada os pontos localizam-se no centro e para malha triangular, nos nés. Na norma
em que se baseia o Manual de Gerenciamento de Areas Contaminadas da CETESB (SAO
PAULO, 2021), U. S. Environmental Protection Agency (U.S. EPA, 1991), ha a descri¢do de
que em uma distribuicdo sistematica, os pontos de amostragem deveréo ser alocados nos
noés, independentemente do tipo de malha utilizada.

A vantagem deste tipo de amostragem é a praticidade na implantacéo, podendo
ser complementada com uma amostragem direcionada. A desvantagem deste método é
a ocorréncia de obstrugcdes que impegam a locagéo do ponto, em que neste caso o ponto
devera ser relocado para o ponto mais proximo possivel do originalmente demarcado.
De acordo com a U.S. EPA (1991), a melhor malha amostral € a triangular, pois € a que
fornece maior probabilidade de se encontrar hot spots com o menor nimero de pontos
amostrados. Entretanto, este mesmo documento afirma que a malha retangular é mais
facilmente aplicavel, ndo havendo significativa diferenga de probabilidade de encontrar hot
spots em relagdo a malha triangular.

3.2.4.1 Calculo da probabilidade de encontrar hot spots

A probabilidade de encontrar hot spots € feita de acordo com o descrito por Gilbert
(1987), em que se baseia nas dimensdes da malha de amostragem e no comprimento e
largura do hot spot. Como simplificacdo, determina-se o hot spot como sendo uma elipse,
de didmetro maior a e didmetro menor b (Figura 3.10).

| N
A D

Figura 3.10 — Forma da elipse que representa a pluma de contaminagéo, com didametro maior a e
diametro menor b.

A seguir serao mostrados os passos para o calculo da probabilidade de encontrar
hot spots:
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1. Determinar o tamanho do didmetro do menor hot spot a ser detectado (L), dado
pela metade do comprimento do maior diametro da elipse (L = a/2).
menor diametro (b)

2. Especificar a forma do hot spot (S), dada por: § =

maior didgmetro (a)
3. Especificar uma probabilidade B de ndo encontrar um hot spot.
4. Escolher o tipo de malha (triangular ou quadrangular) e calcular a relacao L/G, em
que G representa o espagamento da malha utilizada. Optar pelo grafico adequado
para encontrar o valor de .

Para o calculo da probabilidade de se encontrar hot spots, foi implementado no
SCBR o método descrito por Gilbert (1987), que se baseia nos diametros da elipse do hot
spot, no tipo de malha a ser adotado e encontra o valor de probabilidade em um abaco de
probabilidades (GILBERT, 1987).
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Figura 3.11 — Malha quadrada: relagcéo entre 3 (probabilidade de ndo encontrar um hot spot) e L/G
(metade do diametro maior da elipse sobre tamanho da malha).
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Figura 3.12 — Malha triangular: relagéo entre 3 (probabilidade de n&o encontrar um hot spot) e L/G
(metade do diametro maior da elipse sobre tamanho da malha).
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Observar que 0 < S<1 e quando S=1, o hot spottem a forma de um circulo. Caso
néo se conheca a forma do hot spot, recomenda-se utilizar S =0,5.

3.2.4.2 Exemplo

Determine qual a melhor malha (quadrada ou triangular) para encontrar um hot spot
na forma de uma elipse, com 5 m de didmetro menor e 10 m de didmetro maior. Sabe-se
que o espagamento da malha é de 20 m.

Resolugéo:

A partir do enunciado, podem-se obter 0s seguintes dados:

L=2=5m §=2=05 L=S2-9025 (3.144)
2 10 G 20

A partir dos graficos (Figura 3.11 e Figura 3.12), os valores de 3 podem ser
determinados:

Como L/G=0,25 e S=0,5, o valor de B para a malha quadrada é 0,90 e para a malha
triangular é 0,87. Portanto, a probabilidade de encontrar um hot spot é dada por:

Pyuadradga =1 — 0,90 = 0,10 = 10%

Prriangutar = 1 — 0,87 = 0,13 = 13% (3.145)

A partir destes resultados, conclui-se que o melhor tipo de malha para encontrar
um hot spot com as caracteristicas apresentadas é a malha triangular, pois é a que possui
maior probabilidade de encontrar um hot spot.

3.3 Calculo do Risco a Saude Humana

Neste tdpico é apresentada uma breve introdugéo sobre a avaliacdo de risco a
salde humana. Também séo incluidos alguns conceitos e definicdes, mostrando como o
SCBR pode ser utilizado nos procedimentos de avaliagao de risco a satde humana.

A avaliacdo de risco a saude humana representa uma importante etapa do
gerenciamento ambiental em areas contaminadas ou em areas que possam ser impactadas
por derramamentos de petroleo e derivados. Trata-se do processo de estimar a natureza e
a probabilidade de ocorréncia de efeitos adversos a saude em seres humanos que podem
estar expostos aos produtos quimicos em meios ambientais contaminados, no cenario atual
ou futuro. A tomada de decisédo baseada no risco € um mecanismo que permite a definicao
de agoes corretivas adequadas considerando o risco potencial de uma area especifica,
possibilitando assim, uma melhor alocagéo dos recursos para as areas que representam
maior necessidade, comprovada com base na quantificacdo do risco. Para explicar isso
melhor, uma avaliagé@o de riscos para a saude humana aborda questées tais como:

»  Que tipos de problemas de salude podem ser causados e estresse ambiental
pela liberagcéo de produtos quimicos no meio ambiente?
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* Qual é a chance de as pessoas terem problemas de satde quando expostas a
diferentes niveis de contaminag@o ambiental?

+  Existe um nivel aceitavel abaixo do qual algumas substéancias quimicas nao
representam um risco para a saude humana?

+ Em que niveis e por quanto tempo as pessoas poderdo estar expostas aos
compostos quimicos liberados no meio ambiente?

»  Algumas pessoas poderdo estar mais suscetiveis a contaminagéao ambiental?

As respostas a estas perguntas podem ajudar os tomadores de decisdo a entenderem
melhor os possiveis riscos a saide humana e as a¢bes necessdrias para minimizar estes

riscos.

3.3.1 Metodologia

A metodologia de avaliacdo de risco a saude humana descreve uma sequéncia
l6gica de etapas a serem cumpridas desde a suspeita da contaminagéo até o alcance das
metas legais para encerramento das atividades de remediacéo. As etapas da avaliagéo de
risco podem ser personalizadas para se adequarem a uma determinada regido impactada
(ou que possa vir a ser impactada). Dentro de um processo decisoério, a metodologia de
avaliagdo de riscos funciona como embasamento cientifico para tomada de decises que
priorizam as areas a serem remediadas com base no risco que cada area representa a
saude publica e ao meio ambiente, permitindo a selegdo de parametros de remediagédo
mais viaveis economicamente. No caso de areas ainda ndo impactadas, a aplicagéo desta
metodologia permite que sejam tomadas medidas preventivas para minimiza¢éo dos riscos
e determinagéo das areas mais criticas. Desta forma, a alocagéo de recursos se da de
forma mais racional. Estudos realizados nos EUA apontam reduc¢des de 30% a 50% dos
custos de avaliacdo e remediacdo em locais contaminados com o uso da metodologia
americana de avaliagéo de risco (U.S. EPA, 2023).

Paises como a Holanda, Estados Unidos, Canada e Alemanha ja adotam padrdes
de remediagéo baseados no risco (CASARINI, 1996), sendo a Holanda e os Estados
Unidos os paises nos quais esta pratica se encontra mais consolidada. Nestes paises, a
avaliacéo de risco € usada na caracterizacdo e avaliacdo da exposicéo, selecao de fatores
de exposicdo e de estudos toxicolégicos dos compostos quimicos de interesse seguidos
do uso de modelos matematicos de transporte e transformagdo dos contaminantes. Os
resultados de estudos toxicologicos e os modelos matematicos, usados conjuntamente,
permitem a previsao das concentracdes dos contaminantes bem como o grau de remediacéo
necessario para que os padrdes de risco ndo sejam extrapolados e a salde das populagdes
envolvidas néo seja ameacada.

Nos Estados Unidos, a metodologia de avaliacdo de risco utilizada nos processos
decisérios é chamada de acao corretiva baseada no risco ou RBCA. A RBCA é uma
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metodologia genérica de avaliacdo e remediacdo de locais contaminados por produtos
perigosos. Especificamente para contaminagdes com derivados de petréleo, foi desenvolvido
pela ASTM - American Society for Testing and Materials - um guia especial denominado
RBCA para locais contaminados por hidrocarbonetos de petréleo (ASTM, 2015).

No Brasil, a Resolucdo CONAMA n° 420/2009 (BRASIL, 2009) estabelece a
realiza¢do da avaliacdo de risco a saude humana como parte integrante do gerenciamento
de areas contaminadas, mas ndo define a metodologia a ser utilizada. Atualmente,
encontra-se implementada no SCBR (versado 3.25) a metodologia da Companhia Ambiental
do Estado de Séo Paulo (CETESB) , através das equagdes presentes nas Planilhas para
Avaliacdo de Risco em Areas Contaminadas sob Investigagdo (SAO PAULO, 2023). Além
desta metodologia, o usuério pode inserir novas metodologias de célculo de risco a saude
humana (i.e.: ABNT, ASTM, EPA etc.), caso seja de seu interesse. O banco de dados fisico-
quimico e toxicolégico utilizado no calculo do risco e da CMA esta atualizado até a presente
divulgagéo deste documento, com base na atualizacao do Regional Screening Level (RSLs)
da U.S. EPA (2023) de novembro de 2023.

3.3.2 Definigdo dos Cenarios

Os derramamentos de compostos toxicos, como o petrdleo ou seus derivados,
podem ocorrer em dois cenarios basicos. O primeiro cenario é definido por derramamentos
em corpos hidricos superficiais como o mar, estuarios, rios ou lagos. Neste caso, geralmente
é dada énfase a metodologias e técnicas que incluem agbes emergenciais de contencgéo,
devido a elevadas taxas de deslocamento dos contaminantes no meio aquatico. O SCBR
ndo é aplicavel ao cenario acima descrito.

O segundo cenario é definido por possiveis derramamentos que venham a ocorrer no
ambiente terrestre, podendo comprometer o ar, o0 solo, as aguas subterraneas e superficiais.
Ao contrario do que acontece no primeiro cenario, o deslocamento dos contaminantes que
se infiltram no solo é relativamente lento, resultando em metodologias emergenciais e de
avaliacéo de riscos conceitualmente diferentes. O SCBR ¢é aplicavel aos cenarios nos quais
a contaminacgéo tenha atingido as aguas subterréneas, formando plumas de contaminantes
dissolvidos que tendem a migrar com o fluxo das aguas subterraneas. Ele também pode
calcular o risco em casos que se possua concentracdo medida de contaminantes no solo

e agua subterranea.

3.3.3 Fonte, transporte e receptor

As metodologias de avaliacdo de risco geralmente estabelecem que um
derramamento que atingiu as aguas subterrdneas seja definido através de um cenario
caracterizado em termos de uma fonte de contaminagdo, mecanismos de transporte e

receptores, como ilustrado na Figura 3.13. A fonte de contaminacédo representa o ponto
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de origem do derramamento. Geralmente, é o local onde sdo encontradas as mais
altas concentra¢des dos contaminantes. Os mecanismos de transporte representam os
mecanismos que resultam na transferéncia de massa dos contaminantes através do solo,
agua ou ar, para uma posicao relativa ao receptor. O receptor € um ponto que representa
risco ecoldgico ou a satde humana, cuja denominacao mais comum &€ ponto de exposicao.
Os pogos de abastecimento de agua, lagos, mangues, rios, estuarios e todos os elementos
ambientais que tem comunicagéo com as aguas subterraneas sao exemplos de elementos
passiveis de caracterizarem pontos de exposicéo (POE).

Uma avaliacéo de risco considerando os elementos apresentados no esquema da
Figura 3.13 pode resultar na adog¢éo de medidas corretivas baseadas no risco, as quais
poderéo incluir:

»  Aremocéao ou tratamento da fonte de contaminacéo;
+ Ainterrupgdo do transporte dos contaminantes ao receptor;

+ O controle das atividades no ponto de exposi¢do ou a sua remogao.

FONTE I > RECEPTOR

Figura 3.13 — Modelo conceitual de exposi¢ao.

A adocgao de uma destas medidas evita que o receptor (ponto de exposicao potencial
ou real) seja atingido pela contaminagdo. O SCBR, durante o processo de avaliagdo de
risco, pode auxiliar a tomada de decisdo sobre qual € a medida mais efetiva a ser adotada,

ou se é realmente necessaria alguma intervencgéo, para evitar a contaminagéo do receptor.

3.3.4 Caracterizagao da Exposicdo

Para definicdo das metas de remediacao de um local, é necessario que se construa
um cenario identificando a fonte de contaminacéo, a existéncia de mecanismos de transporte
e a identificag@o dos receptores reais ou potenciais. Desta forma, é possivel determinar as
rotas preferenciais de migracao dos contaminantes, se a exposicao € cronica ou aguda e
se existe a possibilidade de contato direto ou indireto dos poluentes com seres humanos.

Tendo como origem uma fonte de contaminacdo, parte dos poluentes pode se
adsorver ao solo, particionar para o ar através de volatilizagéo, ou para agua subterranea
através de solubilizagdo, em fung&o do contato direto com agua do subsolo ou devido a
lixiviagdo. Em derramamentos no solo superficial também é possivel que ocorra escoamento
dos contaminantes em direcdo aos cursos de agua, em funcéo da permeabilidade e da
declividade do terreno. No caso de volatilizagdo, os contaminantes tém como mecanismo
de transporte o ar atmosférico, podendo ocasionar a inalagéo ou ingestao de particulados
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contendo poluentes por individuos presentes na area de influéncia da contaminagéo.
Quando os contaminantes atingem a 4gua subterranea, o principal mecanismo de transporte
€ o fluxo na regido saturada do aquifero. Neste caso, o contato com um individuo podera
ser o contato dérmico ou a ingestdo da adgua, mesmo que a fonte de contaminacgéo esteja
afastada. A Figura 3.14 apresenta as principais vias de exposicao relacionadas ao ar, agua
subterranea e o solo.

form a0 local

Figura 3.14 — Vias de exposigdo (SAO PAULO, 2006). (A) Inalacdo em ambientes abertos a partir do
solo subsuperficial; (B) Inalagdo em ambientes fechados a partir do solo subsuperficial; (C) Inalagdo
em ambientes abertos a partir da dgua subterranea; (D) Inalagdo em ambientes fechados a partir da
agua subterranea; (E) Ingestéo, contato dérmico e inalagéo de vapores e particulas a partir do solo
superficial; (F) Ingestéo e contato dérmico a partir da agua subterranea contaminada.

3.3.5 Definigdo das Concentracées Maximas Aceitaveis (CMA)

Na metodologia de avaliagdo de risco, apos a definicdo dos cenarios nos quais estao
incluidos os derramamentos, € possivel estabelecer as concentracdes maximas aceitaveis
(CMA) para um local impactado. No caso em que os dados analiticos coletados em uma
area contaminada forem superiores aos padrbes orientadores estabelecidos na legislagéo
ambiental ou na auséncia de valores orientadores, devem ser estabelecidos as CMA.

As CMAsao determinadas através de simulagées em modelos matematicos, nos quais
séo utilizados como entrada de dados informagdes especificas do local: caracteristicas da via
de exposicéo (tipo, localizagéo, tempo de permanéncia), caracteristicas fisico-quimicas dos
contaminantes, caracteristicas fisicas do local (caracteristicas hidrogeoldgicas, velocidade
e direcdo dos ventos, etc.), localizagédo das fontes de contaminagéo e parametros de risco
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toxicologico do composto quimico de interesse. De forma pratica, as CMA representam as
concentracdes limites de um contaminante na fonte que, se alcancadas, determinarao risco
a um ponto de exposicao especifico, real ou potencial. As CMA sdo ajustadas para que
os contaminantes ndo excedam o risco limite no ponto de exposi¢do, como, por exemplo,
nao ultrapassem o risco de cancer de 1x10-°. Estas concentragdes limites s&o especificas
para o local impactado, pois dependem do tipo de contaminante, da existéncia ou néo de
mecanismos de transporte, da localizacéo e das caracteristicas dos pontos de exposicao.

Os pontos de exposicédo sé&o os principais fatores de referéncia na determinacao
das CMA, podendo ser reais (cenario atual) ou potenciais (futuros). Com os padrbes
especificos para o local comparados aos dados de monitoramento da area impactada para
um determinado periodo, € possivel estabelecer a necessidade de: medidas de remediacao,
maior aprofundamento nas investigagcbes do local e medidas sobre os pontos de exposicao.
A Figura 3.15 ilustra os pontos de exposicdo como os principais fatores na determinacéo
das CMA.

Area impactada Area residencial

Figura 3.15 — Principais fatores na determinagéo das CMA nos pontos de exposicéo.

3.3.6 Quantificagdo do Risco a Satde Humana

De acordo com o tipo de efeito adverso que a substancia quimica pode causar ao
ser humano, o risco pode ser do tipo carcinogénico ou nao carcinogénico. Esta distingdo é
de acordo com as propriedades toxicolégicas dos contaminantes.

As concentracdes de exposicao das substancias quimicas de interesse utilizadas na
quantificacéo do risco podem ser estimadas utilizando-se os:

- Dados de concentragbes medidas dos meios afetados pela contaminacéo,
quando se dispéem de tais informagdes; ou

+ Dados obtidos por meio de simulacdo matematica do transporte de contami-
nantes.
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Ja o célculo do ingresso corresponde a quantificagdo da carga de substancias
quimicas que ingressam no organismo exposto, considerando cada caminho de exposi¢ao

identificado, e € geralmente estimado por meio de uma equacgao genérica:
1=C-FE (3.146)

Onde / € o ingresso ou quantidade de contaminante que ingressa no organismo
humano por uma via de ingresso [mg.(kg.dia)']; C é a concentracdo do contaminante
medido ou simulado no meio de exposicdo [mg.L']; e FE é o fator de exposicao [L.(kg.
dia)"].

A partir da dose de ingresso (/) e do fator de carcinogenicidade (SF) pode-se calcular
0 risco para substancias quimicas que manifestam efeitos carcinogénicos no organismo
humano (Equacgéo 3.147). Este risco representa um incremento da probabilidade de um
individuo desenvolver cancer ao longo do tempo de sua vida, como resultado de um evento
de exposicdo a uma substancia quimica de interesse que potencialmente gere cancer.

Risco =1, - SF (3.147)

Onde Risco é o Risco Carcinogénico [adimensional]; /. é a Dose de Ingresso para
o cenario de exposicdo “n” calculado através da Equacédo 3.148 [mg.(kg.dia)"]; e SF é o
Fator de Carcinogenicidade — valor tabelado para cada substancia quimico em funcao do
caminho de exposicéo [(mg/(kg.dia)™].

Os efeitos n@o carcinogénicos associados a um evento de exposicao em areas
contaminadas sé@o avaliados por meio da comparacéo da dose de ingresso (/) com uma
dose de referéncia (RfD) para um periodo de exposicao similar.

HQ = Rj;)i (3.148)

Onde HQ é o Quociente de Perigo ndo Carcinogénico [adimensional] e RfD, é a
Dose de Referéncia para a via de ingresso i. Se HQ € maior que 1, existe um perigo de
ocorréncia de efeitos néo carcinogénicos adversos a saude humana.

No software SCBR (versdo 3.25), os mapas de risco (carcinogénico e nao
carcinogénico) sdo calculados a partir da concentracéo inserida em cada unidade de
exposicéo definida pelo usuario. Uma Unidade de Exposigéo representa a area geografica
com caracteristicas fisicas, de receptores e de contaminagdo semelhantes em toda a sua
extensdo, e na qual o receptor de interesse entra em contato com o meio contaminado
durante todo o periodo de duragdo da exposicédo. A avaliagdo de risco a saude humana
bidimensional com o software SCBR exige a definicdo de unidades de exposicao para a
distribuicdo espacial da quantificacdo do risco. A definicao das Unidades de Exposicao
no SCBR pode ser realizada de duas formas: (a) por meio de processo direcional, ou
seja, 0 usuario define os vértices das poligonais conforme o julgamento técnico ou (b) a
definicéo é realizada pelo proprio SCBR, pelo método de poligonos de Thiessen. O método,
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também conhecido como Diagrama de Voronoi, consiste em atribuir uma regiao ao ponto

de referéncia de concentragdo mais préximo, conforme ilustrado na Figura 3.16.

INPUT OuUTPUT
Figura 3.16. Representacéo grafica do método dos Poligonos de Thiessen.

3.3.6.1 Quantificagdo do Risco a Saude Humana por concentracbes simulas na
agua subterrdnea

Para a agua subterranea, a quantificacdo do risco pode ser realizada tanto por
concentragbes medidas (formulas de 3.146 a 3.148), quanto por concentragdes simuladas.
Quando utilizados valores provenientes da simulagdo, o SCBR utiliza para a geragdo
de mapas de riscos, a concentragdo simulada para todo o periodo de tempo, e em cada
volume de controle, de acordo com o método selecionado pelo usuario: Maxima, UCL 95,
UCL 99 ou Variavel.

= Cabe destacar que o valor da concentragéo simulada em cada volume de controle
utilizada no calculo do risco a saude humana depende do método selecionado, e
do intervalo de saida (mensal, anual, diaria etc.) escolhido pelo usuario no médulo
Estudo. Assim, cabe o usuario avaliar o tipo de concentracdo simulada que deseja
para a quantificacdo dos riscos (Maxima, UCL 95, UCL 99 ou Variavel) e o intervalo
de saida do simulador que melhor se adeque ao modelo conceitual elaborado.

- Concentracao Maxima
Este método utiliza como concentragdo para o célculo do risco a saude humana,
a maxima concentracao simulada ao longo do tempo de simulag@o, em cada volume de

controle.

- UCL 95 e UCL 99

O limite superior de confianca (Upper Confidence Limit - UCL) de uma média é
definido como um valor que, quando calculado aleatoriamente e repetidamente para
subconjuntos de dados, resultara em um valor igual ou superior a média em X% das vezes.
A UCL fornece uma estimativa conservadora da concentragdo média (tendéncia central),
pois representa o resultado da soma da média com o desvio-padrdo da amostra. Se a
variabilidade dos dados nao for elevada, ela sera inferior a concentragdo maxima.
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No SCBR estdo disponiveis as opgdes de UCL 95 e UCL 99, que representam,
respectivamente, limites superiores de confianca de 95% e 99%. Portanto, tendo o usuario
escolhido uma dessas op¢oes, € calculada a UCL (95 ou 99) considerando que a distribuicéo
dos dados nao é paramétrica, isto é, somente distribuicdes livres. Em relagéo aos testes
ndo paramétricos, foi escolhido a desigualdade de Chebyshev (U.S. EPA, 2002), motivada
pela cobertura que o método oferece para uma gama de distribuicdes livres. Abaixo segue

a formulagao utilizada para o calculo da UCL (95% ou 99%):
1 S
( E‘l)'(Tﬁ)] (3.149)

Onde (1-a) é o limite superior de confianga escolhido; X é a concentragdo média das

UCLyg =X +

amostras; S € o desvio padréo e n € o nUmero de amostras.
G 1
X=X (3.150)

Onde X é a concentragdo média das amostras; n € o nimero de amostras e X é a
concentracdo de cada amostra.

- Concentracao Variavel

Este método considera todas as concentragdes simuladas ao longo do tempo de
simulagédo na quantificagdo do risco a saiude humana, ou seja, a quantidade do composto
que entra em contato com o receptor ndo é constante ao longo do tempo (JOUSSEF, 2013).
A formulagéo genérica utilizada no célculo da taxa de dose potencial é exibida abaixo.

TDpot, = Cppg A (3.151)

Onde TDpot, ¢ a taxa de dose potencial no tempo ¢ (mg/ano); C,,., € a concentragéo

POE,t
de exposi¢cdo no tempo t (m/gL) e A é o coeficiente em funcéo da rota de ingresso
considerada.

Inalacdo em Ambientes Abertos a partir da Agua Subterrdnea

A = VFAguaSubAbe - [Ragyy, - EF - ETa, (3.152)

Onde VFAguaSubAbe é o fator de volatilizagdo em ambientes abertos a partir da
agua subterranea (L/m3); IRa, , € a taxa de inalagdo diaria em ambientes abertos (m3/h);
EF é a frequéncia de exposigéo (dias/ano) e ETa, é o tempo de exposi¢éo para inalagdo de
vapores em ambientes abertos (h/dia).

Inalacdo em Ambientes Fechados a partir da Aqua Subterrdnea

A = VFAguaSubFec - IRags), - EF - ETay (3.153)

Onde VFAguaSubFec é o fator de volatilizagdo em ambientes fechados a partir da
agua subterranea (L/md); IRa,  é a taxa de inalagao diaria em ambientes fechados (m®h);
EF é a frequéncia de exposi¢do (dias/ano) e ETa, & o tempo de exposicdo para inalagéo de
vapores em ambientes fechados (h/dia).
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Contato Dérmico com Agua Subterrdnea

A= PConst-S4- EFtterms . ETwsubderm -CFd (3154)

Onde PConsté a constante de permeabilidade dérmica (cm/h); SA é a area superficial
da pele disponivel para contato dérmico (cm?); EF,___frequéncia de exposi¢ado para contato

derms

dérmico com agua subterranea (dias/ano), ET € o tempo de exposicao para contato

wsubderm

dérmico com agua subterranea (h/dia) e CFd é o fator de converséo de L para cm? (L/cm3).

Ingestdo de Agua Subterrdnea

A=IRw-EF (3.155)

Onde IRw ¢ a taxa de ingestéo diaria de agua (L/h) e EF é a frequéncia de exposicao
(dias/ano).

A dose potencial total do composto quimico (Dpot para um tempo total de

TOTAL)
exposicao (n) corresponde a somatoéria dos valores das taxas de doses potenciais recebidas
durante varios intervalos de exposigédo (ED)).

1073g
mg

Dpotrora, = Xi=1 TDpot -ED; -

(3.156)

Onde TDpot, € a taxa de dose potencial no tempo t (mg.ano™) e EDt é a duragéo de
exposi¢do da concentragdo no tempo t (anos).
A partir das doses potenciais totais o calculo do risco total carcinogénico e nao

carcinogénico para o tempo de exposicao considerado s&o calculados pelas seguintes

férmulas:
RroraL = [%'%]' SF (3.157)
HQroraL = [75$0,t;(;,mL '103% : RJ,LD (3.158)
Onde R,,, e HQ,,, séo os riscos carcinogénico e ndo carcinogénico totais,

respectivamente (adimensional); Dpot € a dose potencial total (g) para o tempo total

TOTAL
de exposicdo,; BW é o peso corporeo (kg); AT, é o tempo médio de exposigéo para efeitos
carcinogénicos (anos); AT, & o tempo médio de exposi¢éo para efeitos n&o carcinogénicos
(anos); SF é o fator de carcinogenicidade (mgkg.dia); RfD é a dose de referéncia (mg.kg'/

dia).
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3.3.7 Céalculo das Concentragbes Maximas Aceitaveis (CMA)

As concentragdes maximas aceitaveis (CMA), também conhecidas como SSTLs
(Site Specific Target Levels), sdo valores de concentracdo calculados a partir do risco
alvo (carcinogénico e ndo carcinogénico), e séo utilizados como metas de remediacéo da
area contaminada. O SCBR calcula as CMA baseado no risco alvo inserido pelo usuario
(1,0E-05 e 1,0E+00), através da equacao do célculo do risco, isolando o termo da
concentracdo. Portanto, a CMA carcinogénica pode ser calculada como mostrado na
Equacéo 3.159.

CMA =~ (3.159)

Onde CMA_ é a concentragdo méaxima aceitavel para compostos carcinogénicos,
R
1,0E-05), FE ¢ o fator de exposicéo e SF ¢ o fator de carcinogenicidade.

oo € O Tisco alvo carcinogénico (de acordo com a CONAMA n° 420/2009, o valor é de
Baseado no mesmo principio, a equagéo para o calculo da CMA néo carcinogénica
€ dada pela equacéo abaixo:

CMAy = Mt (3.160)

Onde CMA,. é a concentragdo méaxima aceitavel nao carcinogénica, R, € 0
risco alvo né@o carcinogénico (igual a 1,0E+00), RfD é a dose de referéncia e FE é o fator
de exposicéo.

O célculo da CMA de determinada substéancia quimica de interesse (SQI) em um
meio, considerando multiplas rotas de exposigéo, € realizado a partir da CMA Acumulado.
Para SQlI carcinogénica (CMA, .)€ néo carcinogénicas (CMA, ), a CMA Acumulado é

calculado pelas Equagdes 3.161 e 3.162, respectivamente.

_ _Re-aivo
CMApcume = Soppesr), (3.161)
EMAscumne = e (3.162)
RfD/;

i

Recomenda-se neste caso (mdultiplas rotas de exposi¢céo) que o valor da CMA a ser
utilizado como meta de remediacdo seja o menor valor calculado (mais restritivo), dentre
todas as vias de exposigcdo consideradas, ou seja, a CMA Aplicavel, a qual salvaguarda
todos os receptores.

3.4 Remediacéao

O SCBR pode simular técnicas de remediac¢ao que poderao auxiliar no gerenciamento
de areas contaminadas, no preparo de um plano preventivo de contingenciamento em caso
de acidentes, bem como na sele¢do ou dimensionamento de técnicas de remediagéo.

Com o SCBR ¢ possivel estimar a melhor vazdo de bombeamento e localizagdo das
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bombas, minimizando o nimero de bombas utilizadas com a menor vazdo possivel
aplicada, reduzindo significativamente os custos de remediacéo. O SCBR também possui a
ferramenta de cubagem para solo contaminado, que fornece o volume efetivo de solo a ser
remediado a partir das concentracdes medidas do solo na investigacao detalhada e metas
de remediacéo indicadas pelo usuario.

Os resultados de simulagéao obtidos no SCBR podem ser usados para selecionar
os niveis de remediagao de locais contaminados. Para os locais onde a taxa de transporte
dos contaminantes no aquifero em dire¢cdo aos pontos de exposi¢éo € muito elevada, mais
rapida devera ser a resposta da tecnologia de remediacdo adotada. Em outros casos,
como em aquiferos de baixo risco, a tecnologia de atenuacgéo natural pode ser uma op¢éao
razoavel de controle do risco. Através da técnica de “areas reativas” no SCBR, pode-se
simular a degradacéao acelerada dos compostos, através da inserg¢éo do valor de coeficiente
de decaimento ou de meia vida.

A escolha da resposta mais adequada aos derramamentos de petroleo e derivados
depende da magnitude dos riscos ambientais e dos riscos de comprometimento da saude
humana em um determinado local. Para os casos em que existe um perigo imediato, ou
seja, um risco iminente dos contaminantes atingirem pessoas ou ecossistemas frageis,
€ necessaria a adocao de medidas emergenciais de remoc¢édo dos contaminantes. Nos
casos em que existe uma ameaga de exposigcdo cronica de pessoas e animais, mas nao
perigo imediato, € necessario que se efetive a remediacdo e o monitoramento continuo
do local. Em situagcées em que a avaliag@o de risco indique que a contaminagdo somente
atingird os pontos de exposicdo em um periodo superior a dois anos € recomendado que
se fagca monitoramentos constantes da evolugdo dos contaminantes. Em alguns casos,
os derramamentos podem nao apresentar risco a saude ou ao meio ambiente que seja
significativo. No entanto, podem ocorrer impactos estéticos, mas que nao justificam uma
acao de remediacéo. Desta forma, podem ser realizados monitoramentos para avaliagdo
do deslocamento dos contaminantes. A Tabela 3.1 resume as principais medidas a serem
tomadas como resposta a contaminacdo de um local por derramamento de petréleo e
derivados.

Tabela 3.1 — Medidas a serem tomadas em fun¢éo da classificagéo do local contaminado.

Perigo presente Classificacao do local Resposta inicial
Agudo Classe 1: Eliminagéo da liberacdo do
9 Tratamento imediato contaminante

Classe 2: Ameaca em um periodo

curto (0-2 anos) Monitoramento /Remediagéo

Crbnico o o A od
asse 2: Ameaca em um periodo . . -
futuro (>2 anos) Monitoramento /Averiguacéao
Estético Classe 4: Nao ha risco presente Somente Monitoramento

demonstravel

Fonte: ASTM (2015).

3 Formulagao matematica



Ap6s a avaliagdo dos riscos ambientais, a selecdo da resposta mais apropriada
para diminuicdo dos impactos nas areas contaminadas pode ser determinada através da
adocdo de uma matriz de decisdo. Em funcdo da natureza do impacto ou se a pluma
de contaminantes atingiu um ponto de exposi¢cdo potencial, um ponto de exposicao
real ou se ela ainda esta avancando (aumenta com o tempo), € possivel estabelecer a
necessidade de medidas de remediacéo e quais sdo as medidas mais adequadas. Como
ilustra a Figura 3.15, se os pontos de exposicao real e potencial ndo forem atingidos e se
a pluma néo estiver avangcando (ndo tem dependéncia com o tempo), ndo ha necessidade
de remediagéo e o caso pode ser fechado. No caso em que somente o ponto de exposicéo
potencial for atingido e a pluma néo esta avangando, a solugdo mais adequada é a ado¢ao
da remediacéo por atenuacgdo natural. Esta técnica de remediagdo € adotada para locais
de baixo risco onde as concentragées dos contaminantes sdo reduzidas pela acdo de
mecanismos naturais como a biodegradacao, volatilizagao, disperséo e diluigdo. Quando os
contaminantes migram de tal forma que o risco de contaminac¢ao dos pontos de exposicao
seja muito alto, ou se os contaminantes ja atingiram os pontos de exposi¢cdo, a resposta
mais apropriada nestes casos € a adogédo de medidas ativas de remediacgéo.

Natureza do Impacto

Resposta Apropriada
Potencial Real Dependente p propri

POE POE do tempo

U e e
ImEERE]

POE Potencial = Receptor hipotético POE Real = Receptor existente

Remediagdo Ativa

Figura 3.17 — Selegéo da remediag¢éo: matriz de deciséo.

3.4.1 Bombeamento e Injecdo

O SCBR pode simular o efeito do bombeamento da dgua subterrdnea como técnica
de remediacdo no aquifero. Salienta-se que o SCBR n&o simula o bombeamento de fase
livre, mas fornece uma boa estimativa das taxas de extragdo da agua subterranea para
definicdo do raio de influéncia do sistema de extragcdo por bombeamento, o que auxilia
sobremaneira no dimensionamento da remediacéo.

Outra forma de utilizag&o da simulacado com o SCBR € a simulagéo de injecéo agua,
o qual podera provocar a modificagdo dos gradientes hidraulicos e com isso a mudanca
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da direcéo de fluxo e da pluma de contaminagdo. Para alteragdo da direcdo do fluxo
subterrdneo, quando se insere um valor de vazéo positivo (inje¢cdo), e bombeamento,
quando o valor de vazéo é negativo.

A simulagéo do fluxo considera a injecdo ou bombeamento através do termo R na
equacao de Boussinesq (Equacao 3.14). Portanto, o bombeamento e injecéo utilizados
na remediagdo possui 0 mesmo comportamento que o sumidouro e fonte de injecdo

empregados no modulo ambiente.

3.4.2 Barreiras

O SCBR pode simular barreiras (lineares e poligonais) no dominio de simulacéo,
as quais sédo consideradas como regides em que ndo ha fluxo. Nos volumes de controle
em que se encontram as barreiras, o0 SCBR nao efetua o calculo do fluxo, sendo uma
area desconsiderada do dominio de simulagdo. As barreiras sdo normalmente utilizadas
para direcionar o fluxo para uma regiao de interesse ou para impedir o0 avango de plumas,
visando a protecéo de regides de interesse. As barreiras possuem as mesmas propriedades
que os obstaculos utilizados no médulo ambiente.

3.4.3 Areas Reativas

As éareas reativas sao regides em que se podem simular propriedades diferenciadas
dentrododominio de simulagédo, comodiferentes valores de sor¢éo (influenciando noretardo),
valores de coeficientes de decaimento ou meia vida (para simular uma bioestimulagéo,
por exemplo). Estas propriedades diferenciadas séo atribuidas aos volumes de controle
que abrangem dentro do dominio de simulacgéo, alterando o célculo destas propriedades
apenas na regido destas areas. As areas reativas possuem as mesmas propriedades que
as areas de analise do modulo ambiente. As propriedades afetam os volumes de controle
se a area cobrir mais de 50% da area dos mesmos.

3.4.4 Cubagem de Solo Contaminado

A cubagem de solo contaminado € um método de remediacdo em que consiste na
estimativa volumétrica e méassica do solo contaminado a ser remediado. O SCBR determina
o volume de solo contaminado, para que se possa dimensionar o tratamento a partir da
massa de contaminante ou calcular o volume de solo a ser disposto em aterro industrial.

A unidade principal para os calculos da cubagem é o volume de controle, definida
pelo nimero de vezes que € dividida a area de cubagem, com profundidade da camada
cubada, em que o centro da area do volume de controle € o ponto de referéncia para os
célculos. As propriedades no volume de controle sdo consideradas como homogéneas em
todo o volume.

3 Formulagao matematica

58



3.4.4.1 Calculo da massa e volume de solo

Para o calculo de massa de contaminante e volume de solo contaminado, deve-
se escolher a area de cubagem onde havera os pontos de analise de concentragdo do
contaminante no solo, baseado no conhecimento da area em questédo, ou nos dados de
concentracdo medida.

O usuario podera determinar o numero de volumes de controle desejado na area
a ser cubada. O numero de volumes na direcdo i representa o nUmero de volumes de
controle em que sera dividida a diregdo x da area de cubagem. Na direcdo j, 0 nUmero de
volumes da direcéo y.

Cada volume de controle possui um mesmo valor de concentragdo para todo o
volume. A concentracdo é determinada a partir do método de interpolagdo escolhido nos
dados de entrada, seja nos volumes de controle que possuem pontos medidos ou nao.
O SCBR possui dois métodos de interpolagdo para o calculo da concentracdo em cada
volume de controle: inverso da distancia ao quadrado e vizinho mais proximo. Recomenda-
se optar pelo método que apresentar o menor erro quadratico médio (RMSE) do calculo da
concentracgéo.

Calculo da concentracédo - Inverso da distancia ao quadrado

O célculo da concentragdo em cada volume de controle através do método inverso
da distancia ao quadrado é efetuado a partir da seguinte formula:

zci/Diz
- E(I/Diz)

Em que C representa a concentragéo calculada para o volume de controle, C, as

c (3.163)

concentragbes medidas (pontos de sondagem) e o valor de borda (C = 0), D, a distancia
do ponto de sondagem até o ponto do centro do volume de controle e o valor de borda.
No somatédrio, além dos pontos de sondagem, deve-se incluir o valor de borda, com
concentracdo igual a zero e a menor distancia até a borda. As concentracbes deverédo
ser calculadas para cada volume de controle, inclusive nos que possuem concentracbes
medidas.

Calculo da Concentracéo - Vizinho mais préximo

Para o calculo da concentracdo em cada volume de controle através do método do
vizinho mais proximo, o SCBR compara as distancias entre o centro do volume de controle
e os pontos de sondagem e borda, adotando o valor de concentragcdo do ponto que possuir
a menor distancia. Caso as distancias sejam iguais, o SCBR adotara o maior valor de
concentracdo. Bem como no inverso da distancia ao quadrado, o SCBR também utiliza
o valor de borda na comparacao (C = 0), em que sera utilizada na comparacao a menor
distancia entre o centro do volume de controle e a borda.
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Estimativa da massa especifica e fator de empolamento (FE)

a) Densidade da particula

ds
dy =5 (3.164)
d, = densidade da particula (g.cm?)
d, = massa especifica do solo (g.cm®)
8, = porosidade total (%)
b) Fator de empolamento
FE =1 (3.165)

E

FE = Fator de Empolamento (-)

E = Empolamento (-)

Vale lembrar que os métodos de interpolacédo escolhidos valem somente para o
célculo da concentragéo, para as demais propriedades (massa especifica do solo e fator de
empolamento - FE) o SCBR adota diferentes critérios de calculo.

A média ponderada é efetuada apenas em casos que se tenham profundidades
diferentes em um mesmo ponto, em que a ponderagédo sera efetuada em fungédo da
profundidade em que foi determinada a propriedade, em uma mesma camada. Como
exemplo, sera utilizada uma camada de 1,0 m de espessura, com 4 pontos de analise: P1
(a 10 cm de profundidade, com FE, e d,,), P2 (a 32,5 cm de profundidade, com FE, e d_),
P3 (a 55 cm de profundidade, com FE, e d_,) e P4 (a 82,5 cm de profundidade, com FE, e
d,,), conforme Figura 3.18.

A massa especifica do solo e fator de empolamento no volume de controle em que
se encontra este ponto é dada pela média ponderada dos pontos, cujo peso é a espessura
na camada.

A espessura é dada pela metade da distancia entre um ponto e outro, em que
no ponto mais profundo este valor é considerado também abaixo do ponto. No exemplo
apresentado, o fator de empolamento FE e a massa especifica na camada (d,) sdo dados

por:
FE = FE,-20+FEy 25+FE5-20+FE, 35 (3.166)
20+25+20+35
ds _ ds51°20+ds225+ds3-20+ds435 (3.167)
20+25+20+35
Distancia entre dois pontos (x,, y,) e (x,, ¥,)
Dy = \[(x; —x2)? + (1 — ¥2)? (3.168)

X, = coordenadas dos pontos no eixo x
y, = coordenadas dos pontos no eixo y
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32,0

55

82,5

I

Figura 3.18 — Estimativa massa especifica e fator de empolamento.

A partir do célculo das concentrag6es nos volumes de controle, 0 SCBR compara
com os valores inseridos nas metas de remediac¢&o: se o valor de concentra¢do no volume
de controle for superior ao da meta de remediagao, ele devera ser cubado. A massa de
solo total cubada representa toda a massa de solo contaminado a ser removida, com
concentragdes acima da meta de remediacédo, em todas as camadas, devido a todos os
contaminantes, em todos os volumes de controle. Caso ocorra um valor de massa igual a
zero, significa que na regiao nao ha solo a ser removido, em que suas concentragdes estéo
abaixo da meta de remediagéao.

Calculo da Massa

O calculo da massa no volume de controle € feito a partir da massa especifica do
solo inserida nos dados de entrada. Caso ndo haja ponto de sondagem no volume de
controle, o SCBR adota o valor do vizinho mais préximo baseado na concentragéo, ou seja,
0 SCBR adotara o valor de massa especifica do ponto que possuir menor distancia; caso as
distancias sejam iguais, o SCBR adotara o valor de massa especifica do ponto que possuir
maior concentragao.

mg ="V -d, (3.169)
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Em que m_ representa a massa de solo calculada, V o volume de solo do volume de
controle e d, a massa especifica de solo do volume de controle.

A massa de contaminante no solo é calculada a partir da massa de solo do volume

de controle e sua concentragéo.
me=mg-C (3.170)

Em que m_representa a massa de contaminante no volume de controle, m_a massa
de solo do volume de controle e C a concentracao do contaminante no volume de controle.
O volume de solo solto representa o volume de solo contaminado a ser destinado ou

tratado, obtido através do volume de controle dividido pelo fator de empolamento.

V= (3.171)

4
E

Em que V, representa o volume de solo solto calculado, V € o volume de solo do
volume de controle e E é o fator de empolamento.

Caso nao haja ponto de sondagem no volume de controle, o SCBR adota o valor do
vizinho mais préximo, ou seja, o SCBR adotara o valor de fator de empolamento do ponto
que possuir menor distancia; caso as distancias sejam iguais, o SCBR adotara o menor
valor de fator de empolamento.

3.4.4.2 Calculo do erro quadratico médio (RMSE)

A partir do erro quadratico médio (RMSE) pode-se estimar qual o melhor método de
interpolacdo a ser utilizado na estimativa do volume de solo contaminado. O melhor método
sera o que possuir o valor do RMSE calculado mais proximo de zero.

Para o célculo serédo considerados apenas os pontos de sondagem, em que sera
comparada a concentracdo medida com a concentracdo calculada a partir do método
escolhido. A concentragdo é calculada como mencionado anteriormente, levando-se em
consideracdo os demais pontos e a borda (C = 0), lembrando que nédo é considerado o
centro do volume de controle (apenas a posi¢éo do ponto).

RMSE = |~ %(Cp — Co)? (3.172)

Em que RMSE representa o erro quadratico médio, n o niumero de pontos de
sondagem (sem considerar aborda), C_aconcentragédo medida no ponto, C_a concentragéo
calculada pelo método de interpolagéo escolhido.

Equacao da Interpolacéo por Inverso da Distancia ao Quadrado

Considerando os n pontos P, sendo os pontos de dados (cujos valores respectivos
séo v,), sendo que 1=i<n, e considerando que d, € o vetor distancia entre um ponto de dado

P, e o ponto atual que quer se achar o valor interpolado P, o valor interpolado é dado por:
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n 1
ZFV’
b= ﬂ:‘it] (3.173)
24
d, € a menor distancia do ponto P até a borda, sendo que o valor considerado na
borda é sempre 0, ou seja, v,=0.

Equacao do Calculo do Erro Médio Quadratico

Para calcular o erro quadratico médio, usa-se os valores originais dos pontos v, e os
valores interpolados nesses mesmos pontos ¥ (ignorando-se o valor do ponto que se esta
interpolando).

1 i - 2
MSE = ;2("; - V;) (erro médio quadratico) (3.174)
i=1
RMSE = ./MSE (raiz do erro médio quadratico) (3.175)
Z(V‘- - Gf )2
NMSE = =1 (erro médio quadratico normalizado) (3.176)

V.

i
i=1

3.4.4.3 Quartis

Na saida de dados da cubagem, o usuario tem acesso aos valores minimo, maximo
e aos quartis 25%, 50% (mediana) e 75% dos valores interpolados pelo método escolhido
(inverso da distancia ponderada ou vizinho mais préximo).

(3.177)

Onde:

E, € a posicéo do quartil;

j é o indice que se refere a ordem do quartil que queremos calcular (tirés quartis:
j=1,2,3);

n é o numero de observagdes do conjunto.

in_
4

Fﬂnt
‘h (3.178)
foj

Qj=igy +
I, € o limite inferior da classe que contém o quartil desejado (Q);
E,, € o elemento quartil, ou seja, a posi¢ao onde se encontra o Q;
F... € a frequéncia acumulada anterior a classe que contém Q;;

fle € a frequéncia simples da classe que o ijertence;
h é a amplitude do intervalo que contém o Q.
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3.4.5 Exemplo

Dados de entrada

Tabela 3.2 — Pontos de sondagem.

Sondagem X (m) Y(m) Amostra Prof. Data d d 5 :Io‘:g FE C '

St 4414 1600 A 05 1004/2012 15 NA NA _SM€ 58 4o
argiloso

S2 33,89 2,90 B 0,5 10/04/2012 2 NA NA S!Ite 0,8 5
argiloso

S3 8,62 6,35 C 0,5 10/04/2012 1,6 NA NA Areia 06 10

' Como neste exemplo s6 foi utilizado o benzeno como contaminante, ha apenas uma coluna de
concentragéo.

Tabela 3.3 — Area de cubagem.

Volume X (m) Y (m)
Volume 1 0 20
Volume 2 0
Volume 3 50
Volume 4 50 20

Area 20m x 50m 2

Metas de remediacao

De acordo com a resolugcdo CONAMA 420/2009, o valor que devera ser inserido
como meta de remediacédo é 0,08 mg/kg.

Simulacgédo

A area sera dividida em quatro volumes de controle (i = 2 e j = 2). Seré&o utilizados
ambos os métodos de interpolagéo, para que se possa verificar qual método possui menor
erro quadratico médio (RMSE) neste caso.

Resultados

Calculo da concentragédo nos volumes de controle:

Para mostrar os calculos nos volumes de controle, serdo considerados os seguintes
volumes de controle, como mostra a figura abaixo:
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Figura 3.19 — Volumes de controle.

Cada volume de controle possui um volume de 250 m® (250 m2 x 1 m).

. Inverso da distdncia ao quadrado:

Vi

Coordenadas do centro do volume de controle: (37,50; 15,00)
Coordenadas dos pontos utilizados no calculo:

S, (44,14;16,00)

S, (33,89; 2,90)

S, (8,62; 6,35)

Borda (37,50; 20,00)

Célculo das distancias:

Dyi_s1 = /(37,50 — 44,14)2 + (15,00 — 16,00) = 6,71 m

Dyi_sz = /(37,50 — 33,89)2 + (15,00 — 2,90)2 = 12,63 m

Dy1_g3 = /(37,50 — 8,62)2 + (15,00 — 6,35)% = 30,15 m

Dy1-gorda = v (37,50 — 37,50)2 + (15,00 — 20,00)2 = 5m (3.179)

Calculo da concentragéo de V.:

10 + 5 + 10 + 0
2 2 2 2
Cyt = (6'711) (12'163) (30’115) (51) = 3,79787 mg/kg (3.180)

(6,71)2 + (12,63)2 + (30,15)2 + (5)?

V,:
Coordenadas do centro do volume de controle: (37,50; 5,00)
Coordenadas dos pontos utilizados no calculo:

S, (44,14 ;16,00)

S, (33,89 ;2,90)

S, (8,62 ; 6,35)
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Borda (37,50 ; 0,00)
Calculo das distancias:

Dyz—s1 = /(37,50 — 44,14)? + (5,00 — 16,00)% = 12,85 m

Dys-sz = /(37,50 — 33,89) + (5,00 — 2,90)2 = 4,18 m

Dys—ss = /(37,50 — 8,62)% + (5,00 — 6,35)2 = 2891 m

Dv2_Borda = /(37,50 — 37,50)2 + (5,00 — 0,00)2 = 5 m (3.181)

Cyz =

Calculo da concentragéo de V,:

10 5 10 0

_ 25y T @isr T st t 52
1 i 1 1

(12852 T (418)2 T (28912 T (5)2

= 3,43448 mg/kg (3.182)

V..

Coordenadas do centro do volume de controle: (12,50 ; 5,00)
Coordenadas dos pontos utilizados no calculo:

S, (44,14 ;16,00)

S, (33,89 ; 2,90)

S, (8,62 ; 6,35)

Borda (12,50 ; 0,00)

Célculo das distancias:

Dys_s1 = /(12,50 — 44,14)2 + (5,00 — 16,00)Z = 33,50 m

Dys_s2 = /(12,50 — 33,89)2 + (5,00 — 2,90)% = 21,49 m

Dys_s3 = /(12,50 — 8,62) + (5,00 — 6,35)2 = 4,11 m

Dys_porda = v (12,50 — 12,50)% + (5,00 — 0,00)2 = 5 m (3.183)

Cy.

Calculo da concentragéo de V,:

0 . 5 . 10,0 (3.184)
2 2 2 2
, = S0 N G G _ o044 g
33502 T 21492 T @i T 5)2
i

V.

Coordenadas do centro do volume de controle: (12,50 ; 15,00)
Coordenadas dos pontos utilizados no célculo:

S, (44,14 ;16,00)

S, (33,89 ;2,90)

S, (8,62 ; 6,35)

Borda (12,50 ; 20,00)

Calculo das distancias:
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Dys_s1 = /(12,50 — 44,14)% + (15,00 — 16,00)2 = 31,66 m

Dys_s2 = /(12,50 — 33,89)% + (15,00 — 2,90)% = 24,58 m

Dys—s3 = /(12,50 — 8,62)2 + (15,00 — 6,35)% = 9,48 m

Dyvs—porda = (12,50 — 12,50) + (15,00 — 20,00)2 = 5m (3.185)

Célculo da concentragéo de V,:

10 + 5 " 10 " 0
2 2 2 2
Cy, = BLEE (2458)7 OA8) GF _; 40835 mg/ke (3.186)

(31,6602 T (2458)2 T (9482 T )2

»  Vizinho mais préximo:
Vi

A partir dos célculos das distancias, foi escolhida a concentragdo do ponto mais
proximo do centro de V.:

Dyi-s1 = /(37,50 — 44,14)% + (15,00 — 16,00)% = 6,71 m

Dy;-s2 = /(37,50 — 33,89)% + (15,00 — 2,90)% = 12,63 m

Dy;-s3 = /(37,50 — 8,62)2 + (15,00 — 6,35)2 = 30,15 m

Dy1_gorda = /(37,50 — 37,50)2 + (15,00 — 20,00)2 = 5 m (3.187)

Como a menor distancia é D =5 m, a concentragdo do volume de controle V,

V1-Borda
€ a mesma concentracéo da borda, ou seja, C,,, = 0 mg/kg.

V,:

A partir dos célculos das distancias, foi escolhida a concentragdo do ponto mais
proximo do centro de V,;:

Dyz-s1 = /(37,50 — 44,14)% + (5,00 — 16,00)% = 12,85 m

Dyz-s2 = /(37,50 — 33,89)% + (5,00 — 2,90)2 = 4,18 m

Dy2_s3 = /(37,50 — 8,62)2 + (5,00 — 6,35)% = 28,91 m

Dyz_Borda = /(37,50 — 37,50)2 + (5,00 — 0,00)2 =5m (3.188)

Como a menor distancia é D =4,18 m, a concentragdo do volume de controle V

V2-§2 2

€ a mesma concentracéo de S2, ou seja, C,, = 5 mg/kg.
V.
A partir dos célculos das distancias, foi escolhida a concentragdo do ponto mais

proximo do centro de V,:
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Dys-s1 = /(12,50 — 44,14)% + (5,00 — 16,00)2 = 33,50 m
Dya_s2 = /(12,50 — 33,89)% + (5,00 — 2,90)2 = 21,49 m

Dys_s3 = /(12,50 — 8,62)% + (5,00 — 6,35)2 = 4,11 m

Dys—porda = v/ (12,50 — 12,50) + (5,00 — 0,00)2 = 5 m (3.189)

Como a menor distancia é D, , ,, = 4,11 m, a concentragdo do volume de controle V,
€ a mesma concentragéo de 83, ou seja, C,, = 10 mg/kg.

V,:

A partir dos célculos das distancias, foi escolhida a concentragdo do ponto mais
proximo do centro de V,:

Dys_sq = /(12,50 — 44,14)2 + (15,00 — 16,00)% = 31,66 m

Dy,_s2 = /(12,50 — 33,89)2 + (15,00 — 2,90)2 = 24,58 m

Dys_ss = V(12,50 — 8,62)2 + (15,00 — 6,35)2 = 9,48 m

Dya—porda = V(12,50 — 12,50)% + (15,00 — 20,00)2 = 5m (3.190)

Como a menor distancia é D, ;.. =5 m, a concentragéo do volume de controle V,

€ a mesma concentragéo da Borda, ou seja, C,, = 0 mg/kg.

Tabela 3.4 — Resumo das concentragdes pelos métodos de interpolagdo do SCBR.

Inverso da distancia ao

Volumes de controle quadrado (mg/kg) Vizinho mais préximo (mg/kg)
Vv, 3,80 0,00
v, 2,43 5,00
\'A 5,98 10,00
Vv, 2,41 0,00

Calculo do erro quadratico médio (RMSE).
O erro quadréatico médio é calculado a partir da comparacgéo entre as concentragdes
medidas e calculadas, portanto utilizam-se apenas os pontos de sondagem.

» Inverso da distancia ao quadrado:

Tabela 3.5 — Dados de entrada na interpolagéo.

Pontos X (m) Y (m) C,. (mg/kg)

S1 4414 16,00 10

S2 33,89 2,90 5

S3 8,62 6,35 10
Borda 1 44,14 20,00 0
Borda 2 33,89 0,00 0
Borda 3 8,62 0,00 0
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Calculo das distancias:

Dsy_ss = /(44,14 — 33,89)Z + (16,00 — 2,90)2 = 16,63 m

Ds1_s3 = /(44,14 — 8,62)% + (16,00 — 6,35)% = 36,81 m

Ds1_porda = + (44,14 — 44,14) + (16,00 — 20,00)% = 4,00 m

Dsz_s3 = /(33,89 — 8,62)% + (2,90 — 6,35)2 = 25,50 m

Dsz-porda = + (33,89 — 33,89)2 + (2,90 — 0)2 = 2,90 m

Ds3_gorda = v (8,62 —8,62)2 + (6,35 — 0)2 = 6,35m

Calculo das concentracoes:

5 10 0

(16,63 T (36802 T (42
1 i 1

16632 Y @esnz T @2

Cor =

= 0,38074 mg/kg

0, 10 . 0
(1663 V(25,5002 T 2,90)2
=1 i T

16,632 Y 55002 T Z90)2

Cez

= 0,41527 mg/kg

0 .5 . o0

(36802 T (25,5002 t (6,35)2

=1 T i
Gesn? T 25,5002 T (6352

Ces =0,55651 mg/kg

Calculo do RMSE:

RMSE = \E [(10 —0,38074)% + (5 — 0,41527)? + (10 — 0,55651)?] = 8,22049

*  Vizinho mais proximo:

Calculo das distancias:

Dg_s2 = /(44,14 — 33,89)2 + (16,00 — 2,90)% = 16,63 m

Dgy_s3 = /(44,14 — 8,62)% + (16,00 — 6,35)2 = 36,81 m

Ds1-porda = v (44,14 — 44,14)% + (16,00 — 20,00)% = 4,00 m

Dsz_s3 = /(33,89 — 8,62)% + (2,90 — 6,35)2 = 25,50 m

Dsy-porda = v (33,89 — 33,89)% + (2,90 — 0)2 = 2,90 m

Dss_gorda = /(8,62 — 8,62)2 + (6,35 — 0)2 = 6,35m

Célculo das concentragoes:
Como a menor distancia é Dg, ;..
concentragéo da borda, ou seja, C, = 0 mg/kg.

Como a menor distancia é D, ..
mesma concentragéo da borda, ou seja, C, = 0 mg/kg.

(3.191)

(3.192)

(3.193)

(3.194)

=4 m, aconcentragéo calculadaem S, é amesma

= 2,90 m, a concentragéo calculada em S, é a
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Como a menor distancia é D, .. = 6,35 m, a concentragéo calculada em S, € a
mesma concentragéo da borda, ou seja, C_, = 0 mg/kg.

Calculo do RMSE:

RMSE = ‘ﬁ [(10 — 0)2 + (5 — 0)2 + (10 — 0)2] = 8,66025 (3.195)

Comparando os erros quadraticos médios de ambos os métodos de interpolagdo, o
melhor método para o céalculo da concentragéo € o inverso da distancia ao quadrado, pois
€ 0 método que possui 0 RMSE mais proximo de zero.

Calculo do volume de solo solto

O volume de solo solto é calculado para cada volume de controle, em que o total da
camada é dado pela soma de todos os volumes de controle e o total é dado pela soma de
todas as camadas.

Célculo do volume de solo solto

250 ,
VSl = W: 312,5 m

il

V. 250 312,5m3
= —= ,5m
S2 0.8

1]

Vg = % =416,7 m3 (3.196)

Como o SCBR utiliza o0 método do vizinho mais proximo para as propriedades do
solo, o FE utilizado no célculo de V, € o mesmo de V,, pois € o elemento mais proximo:

Vs, = 52 = 4167 m? (3.197)
Calculo do volume de solo solto da camada:

V =312,5+4 3125+ 416,7 + 416,7 = 1458,33 m? (3.198)

Calculo da massa de solo
A massa de solo na camada é dada pela soma de todos os volumes de controle e a

massa total, pela soma de todas as camadas.

m, = 2501500 = 375000 kg
m, = 2502000 = 500000 kg
m, = 250 1600 = 400000 kg
m; = 250+ 1600 = 400000 kg (3.199)

Calculo da massa total:

m; = 375000 + 500000 + 400000 + 400000 = 1,675 - 10°kg (3.200)
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Célculo da massa de contaminante
Como a massa de contaminante depende da concentra¢do do volume de controle,
a massa sera calculada para ambos os métodos de interpolacgéo.

» Inverso da distancia ao quadrado:

mg, = 375000 - 3,79787 = 1424201 mg = 1,42 kg
mg, = 500000 - 3,43448 = 1717240 mg = 1,71 kg
mgs = 400000 - 598446 = 2393784 mg = 2,39 kg
me, = 400000 - 2,40835 = 963340 mg = 0,96 kg (3.201)

Calculo da massa total:

m, = 1,42 + 1,71 + 2,39 + 0,96 = 6,49857 kg (3.202)
+  Vizinho mais proximo:

mgy = 3750000 =0

mg; = 5000005 = 2500000 mg = 2,5 kg

mez; = 400000 - 10 = 400000 mg = 4,0 kg

mg, = 4000000 =0 (3.203)
Célculo da massa total:

m,=0+25+40+0=650kg (3.204)
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4 PARAMETROS DE SIMULACAO

O objetivo deste topico €& apresentar um sumario dos principais parametros de
simulacao utilizado no SCBR, incluindo os de entrada do modelo. Nos itens subsequentes
sdo apresentadas informagdes como valores tipicos, as unidades e a obtencdo de

parametros utilizados na simulagéo.

4.1 Hidrogeologia

Parametro Condutividade Hidraulica (k)
Unidade cm/s
Descricao Condutividade hidraulica do meio poroso saturado.

Valores Tipicos

Argilas: <1x10° cm/s
Siltes: 1x10° - 1x10° cm/s
Areias siltosas: 1x10° - 1x10" cm/s
Areias finas: 1x10* -1 cm/s
Cascalho >1cm/s

Fonte de dados

Medidas pontuais obtidas através de testes de bombeamento e de
Slug no local.

Como entrar com os dados

Os dados sao entrados diretamente nos pontos de analise,
locados no dominio definido pelo usuario ou no médulo Estudo,
Hidrogeologia.

Parametro Gradiente Hidraulico (i)
Unidade Adimensional
Descricao Representa a inclinacdo da superficie potenciométrica da agua

subterranea. Em aquiferos nao confinados € equivalente a inclinagao
da superficie da agua.

Valores Tipicos

0,0001 - 0,05

Fonte de dados

E obtido através da construgcdo de mapas de superficie
potenciométrica usando dados de monitoramento do nivel estatico
da agua subterranea em pocos e calculando a declividade do nivel
potenciométrico.

Como entrar com os dados

E uma resposta do modelo. Pode ser definido através da carga
hidraulica nos pontos de analise.
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Parametro Porosidade Efetiva (n)
Unidade Adimensional
Descricao A porosidade total (n) € o volume de vazios em uma unidade de

volume do aquifero, podendo ser representada por: n=1-p,/p,
onde:

p, € a densidade do aquifero e p_ € a densidade da particula de solo.
A porosidade efetiva (n,) representa os espagos intersticiais do solo
disponiveis para o escoamento do fluido, podendo ser calculada por:
n,=n-S_,onde S é o coeficiente de retengéo de agua no meio
devido a forga da gravidade.

Valores Tipicos

Argila 0,01-0,2
Silte 0,01-0,3
Areia fina 0,1-0,3

Areia média 0,15-0,3
Cascalho fino 0,2-0,35

Fonte de dados

A metodologia mais precisa para obtengcéo da porosidade efetiva
€ através de ensaios com tragcador, mas por serem Onerosos e
demorados usualmente sao utilizados os valores da literatura.

Como entrar com os dados

Os dados séo entrados diretamente nos pontos de andlise,
locados no dominio definido pelo usuario ou no médulo Ambiente,
Propriedades Gerais do Aquifero.

Parametro Velocidade de Infiltracao (v)
Unidade m/ano
Descricao E a velocidade intersticial da 4gua subterranea. Representa o fluxo

advectivo no aquifero.

Valores Tipicos

107 a 10® m/ano

Fonte de dados

O SCBR calcula a velocidade intersticial da agua subterranea em
todo dominio em fungéo dos gradientes hidraulicos, condutividades
hidraulicas e porosidade efetiva definidos no dominio.

Como entrar com os dados

Este pardmetro é uma resposta do modelo, ndo podendo ser entrado
diretamente.

Parametro Recarga (/)
Unidade mm/ano
Descricéo Representa a infiltracdo de agua através da superficie superior da

zona saturada do meio, representando o volume de agua introduzido
no freatico por unidade de area do meio, por unidade de tempo.

Valores Tipicos

Fonte de dados

Este parametro é obtido através de estudos hidrologicos. Algumas
equagdes empiricas permitem estimar a infiltragdo em fungéo da
precipitacdo e das caracteristicas do meio.

Como entrar com os dados

Arecarga é entrada diretamente no médulo Ambiente, Propriedades
Gerais do Aquifero.
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Parametro Cota Base do Aquifero
Unidade m
Descricéo Representa a cota de fundo do aquifero, geralmente referenciado em

relac@o ao nivel do mar (Datum).

Valores Tipicos

Fonte de dados

Este parametro é obtido através de levantamentos altimétricos na
area de interesse.

Como entrar com os dados

Entrando diretamente no modulo Ambiente, Propriedades Gerais do
Aquifero.

4.2 Dispersividade

Parametro Dispersividade Longitudinal (aL) e Transversal (aT)
Unidade m
Descricao A dispersao representa o processo no qual a pluma de soluto se

espalha na direcéo longitudinal (ao longo da direcéo de fluxo da agua
subterranea) e na direcéo transversal (perpendicular ao fluxo) devido
a dispersao mecanica e difusao molecular.

Valores Tipicos

A selecéo dos valores de dispersividade ndo é um processo muito
simples, considerando a dificuldade da medicao da dispersao no
campo. Alguns pesquisadores indicam variagdes da dispersividade
de 2 a 3 ordens de grandeza em relagéo ao comprimento de
pluma (GELHAR; WELTY; REHFELDT, 1992). O SCBR acomoda a
equacgao de XU & ECKSTEIN (1995) no célculo da dispersividade
longitudinal (a,) em funcéo da escala na qual é definido o dominio a
ser simulado, denominado XU & & ECKSTEIN:

a, = 0,83 [ log (escala) F**, com escala em [m].
A dispersividade transversal é definida como sendo 10% da
dispersividade longitudinal.

Fonte de dados

A metodologia mais precisa é através de ensaios com tragadores,
mas usualmente sdo estimados através das relagdes apresentadas
acima, em fungdo da escala do dominio de simulag&o.

Como entrar com os dados

Os dados sao entrados diretamente com o valor da dispersividade

em metros ou 0 SCBR calcula a partir da escala do dominio definido.
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4.3 Adsorcao

Parametro Fator de Retardo (R)
Unidade Adimensional
Descrigao Se a velocidade média dos contaminantes no aquifero for menor

que a velocidade de infiltragdo da agua subterranea é dito que

os contaminantes estéo sofrendo retardo. Isto ocorre porque o0s
contaminantes hidrofébicos tendem a adsorver a matriz do aquifero.
Um valor do fator de retardo 2 indica que a velocidade da

agua subterranea é duas vezes maior que a velocidade dos
contaminantes. Nesta versdo do modelo n&o foi considerado um
possivel efeito do etanol no retardo dos contaminantes.

Valores Tipicos Geralmente varia entre 1 e 2 para os BTEX e podendo ser >100
dependendo das caracteristicas do contaminantes e do aquifero.

Fonte de dados Usualmente o fator de retardo € estimado utilizando as seguintes
relagbes: , _;, Ki'py,onde g .y .
n,
p, = densidade do aquifero, n = porosidade, k = coeficiente de
particio carbono orgénico-agua, k, = coeficiente de distribuicéo, e f
é fracéo de carbono orgéanico no solo ndao contaminado.

Como entrar com os dados Os dados séo entrados diretamente nos pontos de andlise, locados
no dominio definido pelo usuario ou calculados a partir de pb, n, k

kd, f .
Parametro Densidade do Aquifero (p,)
Unidade Kg/m?3
Descricéo A densidade da matriz do aquifero (,) esta relacionada a porosidade

total (n) e a densidade dos gréos p, que compreendem o aquifero,
sendo definida por:
p,=(1-n)p,

Valores Tipicos Os valores de p, podem ser determinados em laboratoério, no
entanto, valores estimados sao frequentemente utilizados:
Solos arenosos: p, = 1810 kg/m®
Solos argilosos: p, = 1100 kg/m?
Valor usual: p, = 1700 kg/m®

Fonte de dados A partir de analises de amostras de solo do aquifero em laboratério
geotécnico ou de tabelas que relacionam a densidade com a
densidade do solo.

Como entrar com os dados Os dados sao entrados diretamente nos pontos de analise, locados
no dominio definido pelo usuario.

NOTA: No caso da simulagédo de compostos quimicos inorganicos, o coeficiente de
distribui¢do K, n&o é calculado em fungéo de K . Na simulagéo de metais, por exemplo, o
retardo deve ser calculado para valores K, especificos para as condi¢bes do local, devendo
ser observado o pH do meio. Desta forma, a simulagédo de metais no SCBR devera ser
precedida pelo calculo do retardo através da Equacgéo 3.59 e a inser¢ao do valor de retardo

encontrado.
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Parametro Coeficiente de Particdo Carbono Organico-Agua (k,)
Unidade L/kg
Descricao E um coeficiente de particao entre o carbono organico do solo e a

fase aquosa, especifico para cada contaminante. Altos valores de
k.. indicam uma grande afinidade dos contaminantes pela fragéo de
carbono orgénico do solo e a elevacao do Fator de Retardo.

Valores Tipicos

Os valores de k_ variam em fungéo do tipo de contaminante, sendo
que existe uma grande amplitude de valores. AASTM (2021) propde
alguns valores para os seguintes compostos:

benzeno 38 L/kg, tolueno 135 L/kg, etilbenzeno 95 L/kg e xilenos 240
L/kg.

Fonte de dados

Os valores de k _ podem ser obtidos na literatura da area quimica ou
através de relagoes entre ke a solubilidade ou ke o coeficiente de
particio octanol-agua (k).

Como entrar com os dados

Os dados séo entrados diretamente no campo destinado a

alimentacéo de informagdes sobre os contaminantes.

Parametro Fracao de Carbono Orgénico (f)
Unidade Adimensional
Descricéo Representa a fracéo de carbono orgénico naturalmente presente nas

amostras (n&o contaminadas) de solo do aquifero. Quanto maior f ,
maior seré a adsorg¢éo dos contaminantes organicos no aquifero.

Valores Tipicos

0,0001 -0,1

Fonte de dados

Os valores de f s&@o obtidos através de analises laboratoriais de
amostras de solo (ndo contaminadas) do aquifero. Na inexisténcia de
dados, o valor 0,001 é usualmente empregado.

Como entrar com os dados

Os dados sao entrados diretamente nos pontos de anélise, locados
no dominio definido pelo usuario.

4.4 Biodegradacao

Parametro Coeficiente de Decaimento de Primeira Ordem (\)
Unidade 1/ano
Descricao Coeficiente que representa o decaimento dos contaminantes

dissolvidos na agua subterranea devido aos processos que

reduzem a massa dos contaminantes. A cinética de decaimento dos
contaminantes € modelada como um decaimento de primeira ordem.
A biodegradacéo € o principal mecanismo de redugdo da massa

dos contaminantes, no entanto, outros fatores como a volatilizagéo,
podem contribuir. Nos procedimentos de avaliagdo de risco, o usuario
deve ser cuidadoso na selecao de valores de A, pois uma selegao
inadequada pode trazer o 6nus da subestimacéo ou superestimacao
dos riscos da contaminagao.

O coeficiente A pode ser prescrito em pontos de analise que
determinam os locais onde a biodegradacao esta sendo acelerada
através de medidas ativas como a estimulacéo pela injecao de
nutrientes, receptores de elétrons e etc. Nestes casos, deve-se
estimar A em funcéo das taxas fornecidas pelos fornecedores das
tecnologias de remediacgao.

Valores Tipicos

0,1 -36 ano”’
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Fonte de dados

Dois métodos sdo usualmente empregados na determinagéo de A:

+ Selecao de valores da literatura: varias referéncias dispdem
valores de A para os mais diversos compostos organicos
perigosos como, por exemplo, Howard (1990).

+ Calibragao com dados de campo existentes: O SCBR pode ser
utilizado para determinar A através do ajuste dos valores de
concentracéo preditos pelo modelo aos dados de campo pela
variacao de A, em um procedimento de tentativa e erro. Para o
caso de plumas em expansao, este método pode superestimar os
coeficientes de biodegradacéao.

Como entrar com os dados

Os dados sao entrados diretamente no campo destinado a entrada
de informagdes dos contaminantes e do etanol e nos pontos de

anadlise, locados no dominio definido pelo usuario.

Parametro Tempo de meia-vida (t,,)
Unidade ano
Descricao Representa o tempo necessario para que a concentracéo dos

contaminantes seja reduzida em 50% da concentracao inicial

em funcéo dos processos de transformacdo. Em um modelo de
decaimento de primeira ordem, o tempo t, , pode ser calculado em
funcéo do coeficiente de biodegradagéo: t,, =In 2 /\

Valores Tipicos

BTEX: de 0,2 ano a 2 anos, etanol: 0,1 ano a 1 ano. Estes valores
foram obtidos através de experimentos de derramamentos
controlados de gasolina com etanol e diesel, realizado na Fazenda
Experimental da Ressacada.

Fonte de dados

Igual ao caso do coeficiente de biodegradacéo A, o tempo de meia
vida pode ser obtido através da selecao de valores da literatura ou
pela calibracdo com dados de campo existentes.

Como entrar com os dados

Os dados sao inseridos diretamente no campo destinado a entrada
de informagdes dos contaminantes e do etanol e nos pontos de
anadlise, locados no dominio definido pelo usuario ou no médulo
Estudo.

Parametro Concentracéo de Inibicéo (C, . ..)
Unidade mg/L
Descricéo A concentragéo de inibicdo é a concentragcao de etanol a partir

da qual a biodegradacéo dos hidrocarbonetos do petroleo &
inibida. Isto ocorre por que o etanol é o substrato preferencial dos
microrganismos degradadores em relacdo aos hidrocarbonetos do
petréleo.

Valores Tipicos

Os estudos de campo de derramamentos controlados de gasolina
com etanol e diesel com etanol, realizados na Fazenda Experimental
da Ressacada, tém demonstrado que concentragdes de 10 mg/L

de etanol podem inibir a biodegradacao dos hidrocarbonetos do
petroleo. Em favor da seguranga, devem ser adotados valores entre
1,0 e 10,0 mg/L

Fonte de dados

Avaliagdo de derramamentos no campo e ensaios de laboratério.

Como entrar com os dados

Os dados séo inseridos diretamente no campo destinado a entrada

de informagbes do etanol no moédulo Estudo.
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4.5 Dados da fonte

Parametro Volume Derramado (V)
Unidade L
Descricao O volume derramado representa a quantidade de contaminante

presente na zona saturada do aquifero na forma de produto puro
(NAPL).

Valores Tipicos

100 — 20000 L

Fonte de dados

Em casos em que o volume derramado é desconhecido, uma
estimativa pode ser obtida através do histérico do derramamento,
controle de estoques dos tanques, inferéncias sobre informacgoes de
sondagens e concentraces de contaminantes na area impactada.

Como entrar com os dados

Os dados séo entrados diretamente no campo designado aos dados
da fonte: Volume Derramado.

Parametro Area Superficial (A)
Unidade m2
Descricéo Area superficial corresponde a regido bidimensional dentro do

dominio de simulagéo onde s&o obtidas as maiores leituras de
concentracdes de contaminantes.

Valores Tipicos

1-10m?

Fonte de dados

AvaliagGes in loco através de andlise do solo e da dgua subterranea
em pocos de monitoramento.

Como entrar com os dados

Os dados sé&o entrados diretamente no campo designado aos dados
da fonte: Area Superficial.

Parametro Profundidade de Mistura (h,)
Unidade m
Descricéo E a profundidade na qual o produto puro (NAPL) fica submerso

na zona saturada do aquifero. A profundidade de mistura e a
area superficial definem o volume de produto puro no qual a &gua
subterranea fica em contato e solubiliza os contaminantes.

Valores Tipicos

1-3m

Fonte de dados

Avaliagéo in loco ou estimativas a partir de casos semelhantes.

Como entrar com os dados

Os dados séo entrados diretamente no campo designado aos dados
da fonte: Profundidade de Mistura.
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Parametro

Densidade (u)

Unidade

g/cm?

Descricao

Termo utilizado no balan¢o de massa que representa a densidade do
contaminante a ser simulado, como por exemplo, os compostos do
grupo BTEX.

Valores Tipicos

Varia em func¢éo do tipo de contaminante: benzeno 0,876 g/cm?,
tolueno 0,867 g/cm3, etilbenzeno 0,867 g/cm?®, m,p-xileno 0,861
g/cm?®, o-xileno 0,880 g/cm?®e etanol* 0,792 g/cm3.

*No modelo ja esta incluida a densidade do etanol.

Fonte de dados

Selecao de valores da literatura: Howard (1990).

Como entrar com os dados

Os dados séo entrados no banco de dados dos contaminantes e
diretamente no campo designado aos dados da fonte: Densidade.

Peso Molecular (PM)

Parametro
Unidade g/mol
Descricao Termo utilizado no balan¢o de massa que representa a massa

contida em uma molécula de contaminante a ser simulado, como por
exemplo, os compostos do grupo BTEX.

Valores Tipicos

Varia em fungao do tipo de contaminante: benzeno 78,11 g/mol,
tolueno 92,13 mol, etilbenzeno 106,16 g/mol, m,p-xileno 106,16 g/mol,
o-xileno 106,16 g/mol e etanol 46,07 g/mol.

Fonte de dados

Selecao de valores da literatura: Howard (1990) e Schwarzenbach;
Gschwend & Imboden (1993).

Como entrar com os dados

Os dados sao entrados no banco de dados dos contaminantes e
diretamente no campo designado aos dados da fonte: Peso Molecular.

Parédmetro Fracéo Volumétrica do Contaminante (f, )
Unidade Adimensional
Descricao Corresponde a fragédo de soluto a ser simulado em relagéo ao volume

de produto puro derramado (V). Por exemplo: se o lencol freatico

foi contaminado por gasolina e deseja-se simular o transporte e
transformacédo do benzeno (um dos compostos da gasolina), entao

€ necessario definir a fracdao volumétrica de benzeno presente na
gasolina (aprox. 0,42%). Mas se o derramamento néo for de gasolina
ou diesel, mas de apenas um produto, como o tolueno, entéo, a f =
100%. Em caso da presenca do etanol, devera ser incluida a fragéo
de etanol presente no produto derramado.

Valores Tipicos

Depende do tipo de contaminante. Para a gasolina comercial
brasileira, Fernandes; Marins & Corseuil (1997) apresentaram a
fracé@o volumeétrica de alguns constituintes: benzeno 0,6%, tolueno
3,3%, etilbenzeno 1,2%, m,p-xileno 4,6% e o-xileno 1,4%.

Fonte de dados

No caso de petréleo e derivados, consultar tabelas de composicao.

Como entrar com os dados

Os dados sao entrados diretamente no campo designado aos dados
da fonte: Fragao Volumétrica.
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Parametro Concentracdo do Contaminante na Fonte (C)
Unidade mg/L
Descricao Corresponde a concentragao de contaminante medida na regido da

fonte ou calculada pelo modelo. Este parametro esta diretamente
relacionado a taxa de transferéncia de massa de contaminante da
fonte. Se o usuério ndo tiver medidas de concentracdo na fonte,

0 modelo podera calcular a concentragéo na fonte em funcao da
massa derramada, da geometria da fonte utilizando a Lei de Raoult.

Valores Tipicos

Apresentam grandes variacoes.

Fonte de dados

Leituras de concentragdo no campo ou adotar a opgao de calculo
pelo modelo.

Como entrar com os dados

Os dados séo entrados diretamente no campo designado aos dados
da fonte: Concentragéo na Fonte.

Parédmetro Fracéo Volumétrica de Etanol (f )
Unidade Adimensional
Descricao Corresponde ao percentual de etanol presente no soluto derramado.

Este pardmetro é necessario quando o etanol esta presente na fonte.

Valores Tipicos

No caso da gasolina comercial brasileira varia entre 20 e 26%.

Fonte de dados

Histérico da contaminagéo e investigacdo do local

Como entrar com os dados

Os dados sao entrados diretamente no campo designado aos dados
da fonte: Etanol, Fragdo Volumétrica.

4.6 Dados de monitoramento

Parametro Concentracdo Maxima Admitida (C_ )
Unidade mg/L
Descricao Estas concentragbes representam as concentracoes estabelecidas

pela legislacao ambiental. Desta forma, é possivel verificar se

as concentracdes simuladas estao superando as concentragdes
maximas admitidas. Em um procedimento de avaliacao de risco, é
necessario estabelecer as concentragdes maximas admitidas em
determinados pontos do dominio de simulagao.

Valores Tipicos

Variam em fungéo do tipo de contaminante e da legislagéo
(municipal, estadual e federal).

Fonte de dados

Legislagcéo ambiental

Como entrar com os dados

Os dados séo entrados diretamente no campo destinado a entrada
de informagbes de monitoramento nos pontos de anélise, locados no

dominio definido pelo usuario.
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Paréametro Concentracédo Observada (C,,)
Unidade mg/L
Descricao Refere-se as concentra¢des dos contaminantes dissolvidos na agua

subterranea medidas no campo através de pogcos de monitoramento.
Estes dados sé&o utilizados na calibragdo do modelo, ou seja, €
efetuado o ajuste dos valores preditos pelo modelo aos dados
observados.

Valores Tipicos

As concentragdes variam em fungdo das caracteristicas dos
contaminantes (ex.: solubilidade), geralmente variando da ordem de
mg/L a mg/L.

Fonte de dados

Podem ser obtidas através da analise laboratorial de amostras de
aguas subterraneas em pocos de monitoramento.

Como entrar com os dados

Os dados séo entrados diretamente no campo destinado a entrada
de informagdes de monitoramento nos pontos de anélise, locados no

dominio definido pelo usuario.

4.7 Controle hidraulico

Parametro Vazao de Injecao / Bombeamento (q)
Unidade L/s
Descrigao S&o medidas de controle hidraulico adotadas como tecnologias de

remediacdo e controle de areas impactadas. A altera¢ao do fluxo no
aquifero através de injecdes e bombeamentos pode evitar que areas
de risco sejam atingidas.

Valores Tipicos

Variam em funcéo das caracteristicas do local e das metas a serem
atingidas. Vazbes negativas representam bombeamento e vazoes
positivas injegdo de agua no aquifero.

Fonte de dados

Catalogo de fabricantes e fornecedores, comparagao com locais de
mesmas caracteristicas.

Como entrar com os dados

Os dados séo entrados diretamente no campo destinado a entrada
de informagbes sobre bombeamento nos pontos de anélise, locados
no dominio definido pelo usuério.

Parametro Barreiras
Unidade m
Descricao Séo medidas de controle hidraulico adotadas como tecnologias de

remediagdo e controle de &reas impactadas. A alteracédo do fluxo

no aquifero através de barreiras pode impedir que areas de risco
sejam atingidas. Além disso, as barreiras podem ser posicionadas
de tal forma que direcione o fluxo dos contaminantes a regides onde
a biodegradacéo é acelerada (biorremediacéo ativa), como no caso
da tecnologia Funnel and Gate. As barreiras podem ser locadas no
dominio de simulagéao como poligonos ou linhas, definido regides de
condutividade hidraulica nula (impermeaveis).

Valores Tipicos

As dimensbes das barreiras variam em funcéo das metas a serem
atingidas e das caracteristicas do local.

Fonte de dados

Experiéncias obtidas em outros casos e dados de literatura da area.

Como entrar com os dados

As barreiras sao definidas através da ferramenta barreira (poligonal
ou linear) onde sao definidas as dimensdes através de coordenadas
Xy ou desenhando com o mouse.
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4.8 Dados gerais

Parametro Tempo de Simulacao ()
Unidade Ano
Descricao E o periodo definido pelo usuario no qual a simulagdo do transporte

e transformagéo de contaminantes sera efetuada. Geralmente,

o periodo é definido na tentativa de se prever qual a dimenséao
temporal necessaria para a pluma atingir determinada concentragao
em uma regido do dominio, ou para estimar a extensao da pluma
em um determinado periodo. Ao definir o tempo de simulacao é
necessario definir o passo temporal para simulagéo e visualizagao
dos resultados, denominado intervalo de saida.

Valores Tipicos

1-50 anos

Fonte de dados

Como entrar com os dados

Os dados sao entrados diretamente no campo destinado ao tempo
de simulacéo.

Parametro Informacoes do Estudo

Titulo Campo destinado ao preenchimento de um titulo que identifique a
simulacao.

Responsavel Refere-se ao responsavel técnico executor das simulagdes.

Data Data na qual foi efetuada a simulagéo.

Local Cidade, estado, municipio e bairro referente a area impactada.

Observagdes Observagdes importantes que possam contribuir como informagéo do
estudo.

Requerente A pessoa fisica ou juridica, 6rgao ou setor a quem se destina as
informagoes e os resultados das simulagoes.

4.9 Cubagem

Parametro Metas de remediacao

Unidade mg/kg

Descricao Séo valores de concentragéo prescritos na legislacao vigente

que serao utilizados como valores maximos de concentragcao que
poderdo ser encontrados na area. As CMAs sédo frequentemente
utilizadas como metas de remediacao.

Valores Tipicos

Variam em funcéo da legislagdo para cada regiéo.

Fonte de dados

Legislagdo ambiental vigente (como CONAMA 420/2009, etc.).

Como entrar com os dados

Os dados sao entrados diretamente no campo destinado a entrada
de informagdes ao adicionar um composto quimico na aba de
cubagem.
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Parametro Fator de empolamento

Unidade Adimensional

Descricao E a propriedade do solo que mostra em quantas vezes o solo
expandird seu volume quando se transformar em solo solto.

Valores Tipicos Areia e cascalho: 0,87; areia fina: 0,89; areia média: 0,89; areia
siltosa: 0,80; argila: 0,71; argila siltosa: 0,77; cascalho: 0,95; silte:
0,80.

Fonte de dados Analise do solo.

Como entrar com os dados Os dados sdo entrados diretamente na edigao dos pontos de
sondagem.

4.10 Risco

A seguir sdo apresentadas as equacoes dos fatores de exposicéo (FE) para cada
via de exposicdo da metodologia CETESB (SAO PAULO, 2023), utilizadas no célculo
do risco a saude humana e das concentracdes maximas aceitaveis (CMA), e que estéo
implementadas na verséo 3.25 do SCBR.

a) Contato dérmico com solo superficial

_ ABS.SA.AF.EFderms.ED.EV.CFk (4 1)

FE
BW.AT

Onde:
FE: fator de exposicao (1/dia);

ABS: fator de sor¢éo (-);

SA: area superficial da pele disponivel para contato dérmico (cm?);

AF: fator de aderéncia do solo na pele (mg/cm?2.evento);

EFderms: Frequéncia de exposicao para contato dérmico com solo superficial (dias/ano);
ED: duracgdo de exposicéo (anos);

EV: frequéncia de eventos para contato dérmico com solo (eventos/dia);

CFk: fator de converséo de mg para kg (kg/mg);

BW: massa corpérea (kg);

ATn: tempo médio para efeitos ndo carcinogénicos (dias);

ATc: tempo médio para efeitos carcinogénicos (dias).
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b) Inalacao de vapores a partir do solo superficial

FE

__ VFSoloSupVap.IRaamb.EF ETs.ED 4.2)
- BW AT :

Onde:
FE: fator de exposicao (m3kg.dia);

VFSoloSupVap: fator de volatilizagao de vapores a partir do solo superficial (menor
valor entre VFSoloSupVap1 e VFSoloSupVap2) — (kg/m3);

IRaamb: taxa de inalacado diaria em ambientes abertos (m3hora);

EF: frequéncia de exposicao (dias/ano);

ETs: tempo de exposicdo para inalagcdo de particulas e vapores a partir do solo
superficial (horas/dia);

ED: duragédo de exposi¢céo (anos);
BW: massa corpérea (kg);
ATn: tempo médio para efeitos ndo carcinogénicos (dias);

ATc: tempo médio para efeitos carcinogénicos (dias).

»  VFSoloSupVap1 (kg/m?3):

_ 2Ws.RHOS.CF4 Dsolo.Heff
VFSoloSupVapl = [(Uar.CFZ.SIGMAaT.CF3) '\/(n.(9w5+(Kd.RHO.s.CF4)+(Heff.9as)).r)] -CF1 (4-3)

Onde:

Ws: largura do solo superficial impactado (m);

RHOs: densidade do solo (kg/m?);

Uar: velocidade do Vento (m/s);

SIGMAar: altura da caixa (m);

Dsolo: coeficiente de difusado efetiva — solo (cm?/s);

Heff. coeficiente efetivo da Lei de Henry (cm3-agua/cm3-ar);

Bws: contetdo volumétrico de dgua na zona ndo saturada (cm3-agua/cm3-solo);
Kd: coeficiente de distribuicdo (L-agua/kg-solo);

Bas: conteddo volumétrico de ar na zona néao saturada (cm?3-ar/cm?3-solo);
T: tempo médio do fluxo de vapor a partir da fonte (s);

CF1: fator de conversao 1 (-);

CF2: fator de converséo 2 (cm/m);

CF3: fator de converséo 3 (cm);

CF4: fator de conversao 4 (g.m%kg.cmd).
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* VFSoloSupVap2 (kg/mq):

WS.RHOs.CF4.LSoloSup.

VFSoloSupVapZ = (Uar.CFZ.SlGMAur.CFB.I

).cF1 (4.4)
Onde:
Ws: largura do solo superficial impactado (m);
RHOs: densidade do solo (kg/m3);
Uar: velocidade do vento (m/s);
LSoloSup: espessura do solo superficial impactado (cm);
T: tempo médio do fluxo de vapor a partir da fonte (s);
SIGMAar: altura da caixa (m);
CF1: fator de converséo 1 (-);
CF2: fator de conversao 2 (cm/m);
CF3: fator de converséo 3 (cm);

CF4: fator de converséo 4 (g-:m®)/(kg-cm?®).

- Dsolo (coeficiente de difuséo efetiva do solo - cm?/s):

Dair.©as®3®  Dwat.Ows333
Dsolo = 4.5
ot? + Heff.ot2 ( )

Onde:

Dair: coeficiente de difusdo da substancia quimica no ar (cm?/s);

Heff: coeficiente efetivo da Lei de Henry (cm3-agua/cm3-ar);

Bws: contetdo volumétrico de dgua na zona nédo saturada (cm®-agua/cm?3-solo);
Bas: contetdo volumétrico de ar na zona néao saturada (cm?-ar/cm?3-solo);

0t: porosidade total (-);

Dwat: coeficiente de difusdo da substancia quimica na agua (cm2/s).

«  ©Ows (conteudo volumeétrico de dagua na zona nédo saturada (cms-agua/cm3-solo)):

Bws = 6t.0,39 (4.6)

Onde:
0t: porosidade total (-).

+  BOas (contetido volumétrico de ar na zona nédo-saturada (cm3-ar/cms3-solo)):

Bas = Ot — Ows 4.7)
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Onde:

Bws: conteudo volumétrico de agua na zona nédo saturada (cm®-agua/cm?3-solo);

0t: porosidade total (-).

- Kd (coeficiente de distribuigao (L-agua/kg-solo)):

Kd = Koc. foc.CF5 (4.8)

Onde:

Koc: coeficiente de particdo do carbono orgénico-agua (L/kg);
foc: fracdo de carbono organico (%);

CF5: fator de conversao 5 (-).

¢) Inalacao de particulas a partir do solo superficial

FE

_ VFSoloSupPar.IRaamb.EF ETs.ED (4.9)
- BW AT :

Onde:
FE: fator de exposicao (m3kg.dia);
VFSoloSupPar: fator de volatilizagéo de particulas a partir do solo superficial (kg/m3);
IRaamb: taxa de inalagdo diaria em ambientes abertos (m3/hora);
EF: frequéncia de exposicao (dias/ano);

ETs: tempo de exposicao para inalagédo de particulas e vapores do solo superficial
(horas/dia);

ED: duracgédo de exposi¢céo (anos);
BW: massa corpérea (kg);
ATn: tempo médio para efeitos ndo carcinogénicos (dias);

ATc: tempo médio para efeitos carcinogénicos (dias).

»  VFSoloSupPar (fator de volatilizagdo de particulas a partir do solo superficial
(kg/m?3)):

PaWs
VESoloSupPar = (Uar.CF?..erMAar.CFS) * CF1 (4'10)
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Onde:

Pa: taxa de emissao de particulas (g/cm?2.s);
Ws: largura do solo superficial impactado (cm);
Uar: velocidade do vento (m/s);

SIGMAar: altura da caixa (m);

CF1: fator de converséo 1 (-);

CF2: fator de converséo 2 (cm/m)

CF3: fator de conversao 3 (cm)

d) Ingestao de solo superficial

_ IRS.EF.ED.FICFk
- BW.AT

Onde:
FE: fator de exposicao (m3/kg.dia);

FE (4.11)

IRs: taxa de ingestéo de solo (mg/dia);

EF: frequéncia de exposicao (dias/ano);

ED: duracgdo de exposi¢céo (anos);

FI: fracéo ingerida da fonte de contaminacéo - solo (-);
CFk: fator de conversdo de mg para kg (kg/mg);

BW: massa corpérea (kg);

ATn: tempo médio para efeitos ndo carcinogénicos (dias);

ATc: tempo médio para efeitos carcinogénicos (dias).

e¢) Ingestao de vegetais (compostos metalicos)

BCFF+cdpx IRR.BCF (Flveg.EFveg.EDve,
FE = IRL.( 2 (Freesea i)

frbveg friveg * BW.AT

(4.12)
Onde:

FE: fator de exposicao (m3kg.dia);

IRL: taxa de ingestao de culturas caseiras foleaceas/estruturais (kg/dia);

BCFF: fator de bioconcentragéo para metais (foleadceas/estruturais);

cdpx: porgao depositada descontando-se a concentragéo do solo (-);

frbveg: fator de conversao de peso em base seca para base Umida para culturas
foliaceas (-);
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IRR: taxa de ingestéo de culturas caseiras tuberosas (kg/dia);

BCF: fator de bioconcentracao para metais (raiz);

frkveg: fator de converséo de peso em base seca para base Umida para raizes (-);
Flveg: fragao ingerida de vegetais provenientes de area contaminada (-);

EFveg: frequéncia de exposicéo para consumo de vegetais (dias/ano);

EDveg: duragéo da exposicao para consumo de vegetais (anos);

BW: massa corpérea (kg);

ATc: tempo médio para carcinogénicos (dias);

ATn: tempo médio para ndo carcinogénicos (dias).

*  BCFF (fator de bioconcentragao para metais (foleaceas/estruturais — adimen-
sional):

BCFF = ¢267-112log(Kd) (4.13)

Onde:
Kd: coeficiente de distribuicdo (L-agua/kg-solo).

»  BCF (fator de bioconcentragcao para metais (raiz — adimensional):

BCF = e267-112log(Kd) (4.14)

Onde:
Kd: coeficiente de distribuicao (L-agua/kg-solo).

Jf) Ingestao de vegetais (compostos orgénicos)

RHOs.CF4.pw.tscf.Queg
Vwveg.pplantveg.a.Vlveg

FE = {IRL.[(

) + cdpx. f dwsveg] + IRR. BCFR}_ (W)

BW.AT

(4.15)
Onde:
FE: fator de exposicdo (m3/kg.dia);
IRL: taxa de ingestao de culturas caseiras foleaceas/estruturais (kg/dia);
RHOs: densidade do Solo (kg/m?3);
CF4: fator de converséo 4 (g.m3 kg.cm3);
pw: fragdo da massa de agua no solo para contaminantes organicos (-);

tscf: fator de concentracéo do fluxo de transpiragéo para contaminantes (-);
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Qveg: fluxo de transpiragao (L/dia);

Vwveg: fracdo volume agua (-);

pplantveg: densidade do tecido da planta (kg/m?)

a: expresséao de perda para as folhas;

Viveg: volume foliar (0,002 m?);

cdpx: porgao depositada descontando-se a concentragéo do solo (-);
fdwsveg: razao de base seca para base umida em culturas folidceas (kg/kg);
IRR: taxa de ingestao de culturas caseiras tuberosas (kg/dia);

BCFR: fator de bioconcentragéo para culturas tuberosas de contaminantes organicos
(mg/kg-cultura/mg/kg-solo);

Flveg: fracao ingerida de vegetais provenientes de area contaminada (-);
EFveg: frequéncia de exposi¢céo para consumo de vegetais (dias/ano);
EDveg: duragéo da exposi¢éo para consumo de vegetais (anos);

BW: massa corpérea (kg);

ATn: tempo médio para ndo carcinogénicos (dias);

ATc: tempo médio para carcinogénicos (dias).

«  pw (fracdo da massa de agua no solo para contaminantes organicos — adimen-
sional)

pw = zw.Vwveg (41 6)

- za.Vaveg+zw.Vwreg+zs.Vsveg

Onde:
zw: constante de fugacidade da agua para contaminantes organicos (mol/m?3.Pa);

Vwveg: fragdo de volume na agua (-);

za: constante de fugacidade para o ar para contaminantes organicos (mol/m3.Pa);
Vaveg: fragcao do volume do ar (-);

zs: constante de fugacidade para o solo para contaminantes organicos (mol/m3.Pa);

Vsveg: fracdo de volume no solo (-).

»  zw (constante de fugacidade da agua para compostos orgdnicos (mol/m3.Pa)):

1
-G
ZW = (prap.101325) (417)
760
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Onde:

S: solubilidade da substancia quimica pura na agua (mg/L);
MW: peso molecular (g/mol);

pvap: presséo de vapor (mm-Hg).

»  za (capacidade de fugacidade dos compostos orgdnicos no ar (mol/m3.Pa)):

1

za =
R.Tarveg

(4.18)

Onde:

R: constante universal dos gases (Pa.m3/mol.K);

Tarveg: temperatura (K).

»  Zz (capacidade de fugacidade dos compostos orgdnicos no solo (mol/m3.Pa)):

Kd.RHOs.CF4.zw
zs = RaRHOsLHAZW (4.19)
Vsveg

Onde:

Kd: coeficiente de distribuicdo (L-agua/kg-solo);

RHOs: densidade do solo (kg/m?);

CF4: fator de converséo 4 (g.m%kg.cmq);

zw: constante de fugacidade da agua para contaminantes organicos (mol/m3.Pa);

Vsveg: fracao de volume no solo (-).

- Vaveg (fracdo do volume do ar — adimensional):

Vaveg = 6t — Bws (4.20)

Onde:
0t: porosidade total (-);

Bws: conteudo volumétrico de agua na zona néao saturada (cm®-agua/cm?3-solo).

*  Vsveg (fracdo de volume no solo — adimensional)
Vsveg = (1 — 6t) (4.21)

Onde:
0t: porosidade total (-)
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»  tsc (fator de concentragdo do fluxo de transpiragdo para contaminantes — adi-

mensional):
0,784.¢~(kow-1,78)
tsef = = (4.22)
Onde:
kow: coeficiente de particdo octanol-agua (log kow) (-);
+ Vwveg (fracdo de volume na agua — adimensional):
Vwveg = 6t.0,39 (4.23)
Onde:
0t porosidade total (-)
» a(expressdo de perda para as folhas (1/dia)):
= (%) + Amveg + Apveg + Agveg (4.24)
Onde:
Alveg: area foliar (m?);
gveg: condutancia (m/dia);
kla: coeficiente de particdo entre as folhas e a atmosfera para contaminantes
organicos (-);
Viveg: volume foliar (md);
Amveg: constante da taxa de metabolismo (1/dia);
Apveg: constante da taxa de foto degradacao (1/dia);
Agveg: constante da taxa de crescimento (1/dia).
*  Kla (coeficiente de particdo entre folha e atmosfera para contaminantes organi-
cos - adimensional):
kla = vaeg+Lpueg.(1Dk"W)bveg (4.25)

Heff

Onde:

Wpveg: teor de umidade nas folhas das plantas (g/g);
Lpveg: conteudo lipidico na planta foleacea (g/g);

kow: coeficiente de particao octanol-agua (log kow) (-);
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bveg: expoente de corregdo para diferencas entre lipidios da planta e octanol (-);

Heff. coeficiente efetivo da Lei de Henry (cm3-agua/cm3-ar).

- BCFR (fator de bioconcentragdo (mg/kg-cultura)/(mg/kg-solo)):

Queg

BCFR = Kd (4.26)

(%H(Kveg.vtruppueg)

Onde:

Qveg: fluxo de transpiragéo (L/dia);

Kd: coeficiente de distribuicdo (L-agua/kg-solo);

Krw: equilibrio da particéo entre raiz e 4gua para contaminantes organicos (L/kg);
Kveg: constante de primeira ordem da taxa de crescimento (1/dia);

Virappveg: volume radicular (L).

*  Krw (equilibrio de particdo entre raiz e agua para compostos organicos (L/Kg))

Krw = Wtrappveg + Ltrappveg. aveg. (10"°W)btmwveg (4.27)

Onde:
Wirappveg: teor de umidade nas raizes (gm/gm);

Ltrappveg: conteldo lipidico na raiz (gm/gm);
aveg: correcao da densidade (-);
kow: coeficiente de particdo octanol-agua (log kow) (-);

btrappveg: fator empirico (-).

g) Inalacdo em ambientes abertos a partir do solo subsuperficial

VFSoloSubAbe.lRaamb.EF.ETaa.ED
= (4.28)

FE BW.AT

Onde:
FE: fator de exposicdo (m3/kg dia);

VFSoloSubAbe: fator de volatilizagdo em ambientes fechados a partir do solo
subsuperficial (menor valor entre VFSoloSubAbe1 e VFSoloSubAbe2);

IRaamb: taxa de inalagdo diaria em ambientes abertos (mé/hora);

EF: frequéncia de exposicao (dias/ano);
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ETaa: tempo de exposi¢éo para inalagcdo de vapores em ambientes abertos (horas/
dia);

ED: duracédo de Exposicéo (anos);
BW: massa corpérea (kg);
ATn: tempo médio para efeitos ndo carcinogénicos (dias);

ATc: tempo médio para efeitos carcinogénico (dias).

- VFSoloSubAbel(fator de volatilizagdo de vapores a partir do solo superficial
(kg/m?3)):

Heff.RHOs.CF4
[(Kd.RHOS.CF4)+9ws+(Heff.Has)].[1+

VFSoloSubAbel = { Uc:r.CFZ‘SlGMAar.CFS.Lss] } .CF1 (429)

Dsolo.Wss

Onde:

Heff. coeficiente efetivo da Lei de Henry (m3-agua/ms-ar);

RHOs: densidade do solo (kg/m3);

Kd: coeficiente de distribuicdo (L-agua/kg-solo);

©ws: conteudo volumétrico de agua na zona néo saturada (cms3-agua/cms3-solo);
©Oas: contetido volumétrico de ar na zona nado saturada (cms3-ar/cm3-solo);
Uar: velocidade do vento (m/s);

SIGMAar: altura da caixa (m);

Lss: profundidade da fonte no solo subsuperficial (cm);

Dsolo: coeficiente de difusao efetiva do solo (cm?/s);

Wss: largura do solo subsuperficial impactado (cm);

hv: espessura da zona nado saturada (cm);

LSoloSup: espessura do solo superficial impactado (cm);

CF2: fator de conversao 2 (cm/m);

CF3: fator de converséo 3 (cm);

CF4: fator de converséo 4 (g.m3kg.cm3).

- VFSoloSubAbe2 (fator de volatilizagdo de vapores a partir do solo superficial
(kg/m?3)):

Wss.RHOs.CF4.dss

VFSoloSubAbe2 = (Uar.C.F‘Z.SlGMAar.CF3.r

) .CF1 (4.30)
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Onde:
Wss: largura do solo subsuperficial impactado (cm);

RHOs: densidade do solo (kg/m3);

CF4: fator de converséao 4 (g.m*/ kg.cm3);

dss: espessura do solo subsuperficial impactado (cm);
Uar: velocidade do vento (m/s);

CF2: fator de conversao 2 (cm/m);

SIGMAar: altura da caixa (m);

CF3: fator de converséo 3 (cm);

CF1:fator de converséo 1 (-)

T: (788400000).

»  Dss (espessura da camada de solo subsuperficial contaminado (cm)):

dss = hv — LsoloSup (4.31)

Onde:

hv: espessura da zona nao saturada (cm);

LSoloSup: espessura do solo superficial impactado (cm).

h) Inalacao em ambientes fechados a partir do solo subsuperficial

VFSoloSubFec.IRaesp.EF.ETaf.ED
= d L (4.32)

FE
BW.AT

Onde:
FE: fator de exposicao (m3kg dia);

VFSoloSubFec: fator de volatilizagdo em ambientes fechados a partir do
solo subsuperficial (menor valor entre VFSoloSubFecl1, VFSoloSubFec2 e
VFSoloSbuFec3);

IRaesp: taxa de inalacdo diaria em ambientes fechados (m®hora);
EF: frequéncia de exposicao (dias/ano);

ETaf. tempo de exposigdo para inalacdo de vapores em ambientes fechados (horas/
dia);

ED: duragédo de exposi¢céo (anos);

BW: massa corpérea (kg);
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ATn: tempo médio para efeitos ndo carcinogénicos (dias);

ATc: tempo médio para efeitos carcinogénicos (dias).

- VFSoloSubFec1 (fator de volatilizagdo proveniente do solo subsuperficial em
ambientes fechados (kg/m3)):

RHOs.CF4.dss

VFSoloSubFecl = ( ThERT

).cF1 (4.33)
Onde:

RHOs: densidade do solo (kg/m3);

CF4: fator de conversao 4 (g.m¥kg.cmd);

dss: espessura do solo superficial impactado (cm);

CF1: fator de converséo 1;

Lb: pé direito (cm);

ER:razao de troca de ar em espacos fechados (1/s);

T : tempo médio do fluxo de vapor a partir da fonte (s).

»  VFSoloSubFec2 (fator de volatilizagdo proveniente do solo subsuperficial em
ambientes fechados (kg/m3)):

Dsolo
Heff.RHOs.CF4 Lss E
[ ((Kd.RHOs.cm)+9w:+(Heff.eas))' ER.Lb) €
VFSoloSubFec2 = [ Ssolo Dol J.CFl (4.34)
B[ Iss | 4 TIss (eE—1
(ERJ_b) (D[Endaf;’};”uwes.ETA) ( )
Onde:

Heff: coeficiente efetivo da Lei de Henry (cm3-agua/cm3-ar);

RHOs: densidade do solo (kg/m3);

CF4: coeficiente de conversédo 4 (g.m3/kg.cm?3);

Kd: coeficiente de distribuicdo (L-agua/kg-solo);

©ws: contetdo volumétrico de agua na zona ndo saturada (cm3-agua/cms3-solo);
©as: conteddo volumétrico de ar na zona ndo saturada (cm3-ar/cm3-solo);
Dsolo: coeficiente de difuséo efetiva do solo (cm?/s);

Lss: profundidade da fonte no solo subsuperficial (cm);

ER:razao de troca de ar em espacos fechados (1/s);

Lb: pé direito (cm);
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E: coeficiente de difusao efetiva — fluxo convectivo de ar através das fissuras das
fundagoes (-);

Dfendasconstrugdes: coeficiente de difusdo efetiva — fendas das construgdes
(cm2/s);

Lerk: espessura das fundagdes/paredes de construgdes (cm);

ETA: fragdo da area de rachaduras/fendas nas fundacgdes/paredes (cm2-fenda/cm?-
area total).

- VFSoloSubFec3 (fator de volatilizagdo proveniente do solo subsuperficial em
ambientes fechados (kg/m?3)):

Dsa[a
Heff.RHOs.CF4 Lss_
(Kd.RHOs5.CF4) +8ws+(Hef f.0as))"! ER Lb
VFSoloSubFec3 = s Dot .CF1 (4.35)
14| —Lss
l ER.Lb Dfendascunstrugoes ETA J
Onde:

Heff: coeficiente efetivo da Lei de Henry (cm3-agua/cms-ar);

RHOs: densidade do solo (kg/m3);

CF4: coeficiente de conversdo 4 (g.m3/kg.cm3);

Kd: coeficiente de distribuicdo (L-agua/kg-solo);

Ows: conteido volumétrico de agua na zona néo saturada (cm3-4gua/cms3-solo);
©as: contelido volumétrico de ar na zona nao saturada (cms-ar/cm3-solo);
ER:razao de troca de ar em espacos fechados (1/s);

Lb: pé direito (cm);

Dsolo: coeficiente de difusao efetiva —solo (cm?/s);

Lss: profundidade da fonte no solo subsuperficial (cm);

Dfendasconstrucdes: coeficiente de difusdo efetiva — fendas das construgdes
(cma/s);

Lcrk: espessura das fundagdes/paredes de construgdes (cm);

ETA: fragédo da area de rachaduras/fendas nas fundagdes/paredes (cm?-fenda/cms?-
area total).

- E (coeficiente de difusdo efetiva - fluxo convectivo de ar através das fissuras
das fundagbes (cm?/s)):

Qs
(4.36)

E = promdacortumen——
— (Dfendaconstrucoes
(PLemten ) bra
Lerk
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Onde:

Qs: fluxo convectivo de ar pela laje (cm?/s);
Ab: area das fundagbes (cm?)

Dfendasconstrugées: coeficiente de difusdo efetiva — fendas das construgdes
(cma/s);

Lerk: espessura das fundagdes/paredes de construgdes (cm);

ETA: fragédo da area de rachaduras/fendas nas fundagées/paredes (cm?-fenda/cm?-
area total).

- Qs: (fluxo convectivo ao longo das fundagbes (cm?/s))

2.m.dp.kv.Xcrk
z.Zr:rk.Xr:rk)
ADb.ETA

Qs = (4.37)

- Uar.log(

Onde:

dp: Gradiente de pressao (g/cm-s?);

Lerk: Espessura das fundagdes/paredes de construgdes (cm);
kv: Permeabilidade do solo ao vapor (cm?);

Xcrk: Perimetro da Fundagao (cm);

Uar: Velocidade do vento (m/s);

Zcrk: Profundidade da base das fundagdes (cm);

Ab: Area das fundacdes (cm?);

ETA: Fragao da area de rachaduras/fendas nas fundagbes/paredes (cm-fenda/cmz-
area total);

i) Contato dérmico com agua subterrdnea

PConst.SA.EFderm.ED . ETwsubderm.CFd
= (4.38)

FE BW AT

Onde:
FE: fator de exposicdo (m3/kg dia)

PConst: constante de permeabilidade dérmica [cm/h];
SA: Area superficial da pele disponivel para contato dérmico (cm?);

EFderm: frequéncia de exposicdo para contato dérmico com agua subterrénea
(dias/ano);

ED: duracdo de exposi¢céo (anos);
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ETwsubderm: tempo de exposicao para contato dérmico com agua subterranea
(horas/dia);

CFd: fator de conversao de L para cm? (L/cm3);
BW: massa corpérea (kg);
ATn: tempo médio para efeitos ndo carcinogénicos (dias);

ATc: tempo médio para efeitos carcinogénicos (dias).

J) Inalacao em ambientes abertos a partir da agua subterrdnea

VFAguaSubAbe.lRaamb.EF.ETaa.ED
= (4.39)

FE BW.AT

Onde:
FE: fator de exposi¢ao (m3/kg dia);

VFAguaSubAbe: fator de volatilizacdo em ambientes abertos a partir da agua
subterranea (L/m3);

IRaamb: taxa de inalacédo diaria em ambientes abertos (m®hora);
EF: frequéncia de exposicao (dias/ano);

ETaa: tempo de exposi¢céo para inalagdo de vapores em ambientes abertos (horas/
dia);

ED: duracdo de exposi¢céo (anos);
BW: massa corporea (kg);
ATn: tempo médio para efeitos ndo carcinogénicos (dias);

ATc: tempo médio para efeitos carcinogénicos (dias).

- VFAguaSubAbe: (fator de volatilizacdo em ambientes abertos a partir da agua
subterrdnea (L/m3))

VFAguaSubAbe = ( Uar.CFZ.SIf:!\);Qar.CFS.nga)' CF1 (440)
1+

Ww.Daguasubsolo

Onde:
Heff: coeficiente efetivo da Lei de Henry (cm3-agua/cm3-ar);

Uar: velocidade do vento (m/s);
SIGMAar: altura da caixa (m);
CF2: fator de converséo 2 (cm/m);

CF3: fator de converséo 3 (cm);
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Lgwa: profundidade do nivel d’agua (cm);
Ww: largura da area fonte na dire¢éo paralela ao fluxo da agua subterranea (cm);
Daguasubsolo: coeficiente de difuséo efetiva da dgua subterranea-solo (cm?/s);

CF1:fator de converséo 1 (-)

«  Daguasubsolo: Coeficiente de difusdo efetiva da agua subterrdnea-solo (cm?/s)

hcap+hv
Daguasubsolo = P

(4.41)

(57ranjacepiiar) *(5eoto)
Onde:
hcap: espessura da franja capilar (cm);
hv: espessura da zona ndo saturada (cm);
Dfranjacapilar. coeficiente de difuséo efetiva — franja capilar (cm?/s);

Dsolo: Coeficiente de difuséo efetiva — solo (cm?3/s)

*  hv: Espessura da zona nao-saturada (cm)

hv = Lgwa — hcap (4.42)

Onde:

Lgwa: profundidade do nivel d’agua (cm);

hcap: espessura da franja capilar (cm)

- Dfranjacapilar: Coeficiente de difusao efetiva da franja capilar (cm?/s)

Dair.Bacap33® = Dwat.Owcap®33
ot2 HeffOt2

Dfranjacapilar = (4.43)

Onde:
Dair. coeficiente de difusdo da substancia quimica no ar (cm2/s);
Bacap: contetdo volumétrico de ar na franja capilar (cm3-ar/cm?3-solo);
0t porosidade total (-)
Dwat: coeficiente de difusdo da substancia quimica na agua(cm?/s);
wceap: conteudo volumétrico de dgua na franja (cms3-agua/cms3-solo);

Heff: coeficiente efetivo da Lei da Henry (m3-agua/ms-ar);
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»  Bacap: Conteudo volumétrico de ar na franja capilar (cm3-ar/cm?3-solo)

Bacap = 0,1.6t (4.44)

Onde:

+ Ot porosidade total (-);

»  Bwcap: Contetido volumeétrico de agua na franja capilar (cm3-agua/cm?3-solo)

Owcap = 0,9.0t (4.45)

Onde:
0t: porosidade total (-);

k) Inalacdo em ambientes fechados a partir da agua subterrdnea

_ VFAguaSubFecIRaesp.EF.ETaf .ED 4.46
- BW.AT (4.48)

FE

Onde:
FE: fator de exposicao (m3/kg dia);

VFAguaSubFec: fator de volatilizacdo em ambientes fechados a partir da agua
subterranea (L/m3);

IRaesp: taxa de inalacéo diaria em ambientes fechado (m®hora);
EF: frequéncia de exposicao (dias/ano);

ETaf. tempo de exposicdo para inalacao de vapores em ambientes fechados (horas/
dia);

ED: duracdo de exposi¢céo (anos);
BW: massa corporea (kg);
ATc: tempo médio para efeitos carcinogénicos (dias);

ATn: tempo médio para efeitos ndo carcinogénicos (dias).

»  VFAguaSubFec: Fator de volatilizagdo em ambientes fechados a partir da agua
subterrdnea (L/m?3)

Daguasubsula/
( Heff. ( ER.Lb nga) \
VFAguaSubFec = (Daguasubsalo/ ) (Daguasubsﬂlo/ ) .p-CF1 (447)
1+ Lgwa } [ _ Lgwa
ER.Lb (Dfendacunstruz;UES/Lcrk) ETA
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Onde:

Heff: coeficiente efetivo da Lei da Henry (m3-agua/ms-ar);

Daguasubsolo: coeficiente de difuséo efetiva da dgua subterranea-solo (cm?/s);
Lgwa: profundidade do nivel d"agua (cm);

ER:razéo de troca de ar em espacos fechados (1/s);

Lb: pé direito (cm);

Dfendaconstrugdes: coeficiente de difuséo efetiva nas fendas das fundagdes de
construgdes (cm?/s);

Lerk: espessura das fundagdes/paredes de construgdes (cm);

ETA: fragdo da area de rachaduras/fendas nas fundagdes/parede (cm2-fenda/cm?-
area total);

CF1:fator de converséo 1 (-)

- Dfendasconstrugbes: Coeficiente de difuséo efetiva nas fendas das fundagdes
de construgbes (cm?/s)

3,33 3,33
G“Zt’; )+ (Dwat. — 2weree (4.48)

D fendaconstrucdes = (Dair. Heff o

Onde:

Heff. coeficiente efetivo da Lei de Henry (m3-agua/ms-ar);

Daguasubsolo: coeficiente de difuséo efetiva da dgua subterranea-solo (cm?/s);
Lgwa: profundidade do nivel d’agua (cm);

ER: taxa de renovacgéo de ar em espacos fechados (L/s);

Lb: pé direito (cm);

Dfendasconstrucgdes: coeficiente de difusdo efetiva - fendas das constru¢des (cm?/s);
Lcrk: espessura das fundagdes/paredes de construgdes (cm);

ETA: fracédo da area de rachaduras/fendas nas fundagées/paredes (cm3-fenda/cm?-
area total);

Dair. coeficiente de difuséo da substancia quimica no ar (cm?/s);

Bacrk: conteudo volumétrico de ar nas fendas das fundacdes (cmé-ar/cm3-volume
total);

Owerk: conteludo volumétrico de 4gua nas fendas das fundagbes (cm3-agua/cm?-
volume total);

Dwat: coeficiente de difusdo da substancia quimica na agua (cm?/s);

0t: porosidade total (-).
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1) Ingestao de agua subterrdnea

IRW.EF.ED
FE = WA (4.49)
Onde:
FE: fator de exposicao (m3kg dia);
IRw: taxa de ingestéo diaria de agua (L/dia);
EF: frequéncia de exposicao (dias/ano);
ED: duracgédo de exposi¢céo (anos);
BW: massa corpérea (kg);
ATn: tempo médio para efeitos ndo carcinogénicos (dias);
ATc: tempo médio para efeitos carcinogénicos (dias).
Tabela 4.1 — Parametros de exposigéo definidos para os receptores (SAO PAULO, 2023).
Receptores
) Residen- | o .| Resi- Resi- Traba- | Trooaiha:
Parametro cial Rural h dencial dencial lhador
cial Rural . Obras
(Adulto) . Urbano Urbano Comercial L
(Crianca) . X Civis e de
(Adulto) (Crianga) | /Industrial E ~
scavacao
Tempo médio
para efeitos ATc (dias) 26.280 26.280 26280 26280 26.280 26.280
carcinogénicos
Tempo médio
para efeitos ndo ATn (dias) 26.280 2.190 10950 2190 9.125 730
carcinogénicos
(mg/
L S
Fator de aderéncia AF cm2, 007 0.20 0,07 02 02 02
do solo na pele even-
to)
Massa corporea BW (kg) 63 15 70 15 70,0 70,0
Duragdo da ED | (anos) 72 6 30 6 25 2
exposicao
Duracéo da
exposicao para EDveg (anos) 72 6 30 6 - -
consumo de vegetais
Frequéncia da EF (dias/ 350 350 350 350 290 200
exposicao ano)
Frequéncia de
exposicdopara | prge g | (dias/ 350 350 350 350 290 290
contato dérmico com ano)
solo superficial
Frequéncia de (even-
eventos para contato EV tos/ 1 1 1 1 1,0 1,0
dérmico com solo dia)
Frequéncia de (dias/
exposicao para EFveg ano) 350 350 350 350 - -
consumo de vegetais
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Receptores

R Residen- Residen- Resi- Resi- Traba- Taa;a;l:—
Parametro cial Rural | 2P0 =% dencial dencial Ihador Obras
(Adulto) (Crianca) Urbano Urbano Comercial Civis e de
¢ (Adulto) | (Crianga) | /Industrial .
Escavacao
Tempo de exposi¢cao
para inalagao Etaa | (hdia) 8 8 8 8 8 8
de vapores em
ambientes abertos
Tempo de exposicdo
para inalagdo de ETs (hidia) 8 8 2 4 8 8
particulas e vapores
do solo superficial
Tempo de exposi¢cdo
 bara contato ETWSUb- | 1) 4 2 4 2 2 8
dérmico com &gua derm
subterranea
Tempo de exposicao
para inalagao ETaf | (h/dia) 16 16 16 16 8 8

de vapores em
ambientes fechados

Fragéao ingerida
da fonte de Fl (-) 1 1 1 1 1,0 1,0
contaminagéao - solo

Fragéo ingerida
de vegetais
provenientes de area
contaminada

Flveg (-) 0,33 0,33 0,04 0,33 - -

Area superficial da
pele disponivel para SA (cm?) 10367 4783 10367 4783 2.457,0 2.457,0
contato dérmico

Razéo de troca

de ar em espagos ER (1/s) 0,0003125 0,0003125 0,000139 0,0003125 0,000139 0,000139
fechados
Taxa de inalagéo
diaria em ambientes IRaamb (m3/h) 1,2 0,78 1,2 0,78 1,2 1,2
abertos
Taxa de inalagdo em (m3/
ambientes fechados IRaesp hora) 095 0.62 095 0.62 1.2 1.2
Taxa de ingestao IRw | (L/dia) 2 1 2 1 1,0 1,0
diaria de agua
Taxa de ingestdo IRs (mg/ 100 200 - 200 50,0 200,0
de solo dia)
Taxa de ingestao (kg/
de culturas caseiras IRL dig) 0,016 0,008 0,013 0,007 1,0 1,0
foleaceas/estruturais
Taxa de ingestao (kg/
de culturas caseiras IRR dig) 0,038 0,019 0,031 0,016 - -

tuberosas

Tempo médio do
fluxo de vapor a tau (s) 2270592000 | 2270592000 | 946080000 | 946080000 | 788400000 | 63072000
partir da fonte
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