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RESUMO

Mendes, D. A. R. (2010). Aplicacdo do modelo QUAL2Kw para avaliacdo de cargas pontuais no Rio
Itapanhal. Dissertacdo de Mestrado. Sdo Paulo: Escola Politécnica, Departamento de Engenharia
Hidraulica e Sanitéria. Universidade de S&o Paulo. Orientadora: Dra. Monica Porto.

A existéncia de fontes pontuais em rios e cArregos implica em impactos a jusante que podem
comprometer os usos futuros desses recursos hidricos. Para tanto, a modelagem matematica
apresenta-se como uma ferramenta fundamental na avaliacdo dessas descargas no sentido de
avaliar o atendimento legal e subsidiar o licenciamento de atividades junto aos 0Orgaos
competentes. O principal objetivo do presente trabalho foi verificar, através de simulac¢des
numeéricas com o modelo QUAL2Kw, a capacidade de assimilacdo de cargas pontuais em um
trecho do Rio Itapanhal para oxigénio dissolvido, demanda bioquimica de oxigénio, amonia,
nitratos, fésforo total, clorofila-a e pH de acordo com as condicdes de maré, sempre
considerando os limites estabelecidos pela Resolucdo CONAMA 357/05 para rios classe 2. Foi
necessario realizar as simula¢des considerando o efeito da variagdo do nivel d’agua de jusante
em funcdo da proximidade com o oceano, uma vez que essas mudangas acarretam em
alteracdes nas profundidades velocidades ao longo do curso d'agua. A determinagéo da linha
d'agua foi realizada pelo aplicativo CLIV da Fundacao Centro Tecnoldgica de Hidraulica da
USP; as amplitudes e fases das harménicas no trecho em estudo foram obtidas através do
método dos minimos quadrados e a partir das constantes harménicas existentes na llha
Barnabé, em Santos, SP. Foram obtidos resultados de calibracdo e validac&o razoaveis com o
modelo QUAL2Kw, e as simula¢cbes foram divididas em periodo seco e chuvoso. No geral, o Rio
Itapanhal possui uma boa capacidade de assimilacdo das cargas hoje existentes, sendo que
nao houve nenhuma néo conformidade em relacdo ao atendimento legal. A situacdo mais critica
ocorreu nos dois periodos hidrolégicos na maré alta, onde as concentracdes de fosforo total
ficaram muito proximas ao limite de 100ug/L. Foi ainda realizada analise de incerteza para o
oxigénio dissolvido e analise de sensibilidade pela Simulacdo Monte Carlo para o coeficiente de
reaeracdo, taxa de nitrificacdo e taxa de hidrdlise do fésforo orgénico. Realizou-se uma Ultima
simulagdo com aumento da carga em 50%, sendo que apenas o fésforo total e pH excederam

os limites de padréo de qualidade de agua.

Palavras — chave: recursos hidricos; modelos matematicos; qualidade da agua; QUAL2Kw
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ABSTRACT

Mendes, D. A. R. (2010). Application of the model QUAL2Kw for assessment of point sources at
Itapanha( River. Dissertation of Master's degree. Sdo Paulo: Escola Politécnica, Departamento de
Engenharia Hidraulica e Sanitaria. Universidade de S&o Paulo. Guiding: Dra. Monica Porto.

The presence of point sources in rivers and streams implicates in downstream impacts that can
commit their respective future uses. For this reason, the mathematical modeling comes as a
fundamental tool in the evaluation of those discharges in sense to evaluate legal service and to
subsidize the licensing of activities to the competent organs. The main objective of the present
work was to verify, through numeric simulations with the model QUAL2Kw, the capacity of
assimilation of point sources in a reach of Itapanhal River for dissolved oxygen, biochemical
oxygen demand, ammonia, nitrates, total phosphorus, chlorophyll-a and pH according with tide
conditions, always considering the established limits for the Resolution CONAMA 357/05 for
class 2 rivers. It was necessary to accomplish the simulations considering the effect of the
variation of the downstream water level in function of the proximity with the ocean, once those
changes cause alterations in depth and velocity along the channel. Water level determination
was accomplished by application of CLIV, which was developed by Fundacdo Centro
Tecnolégico de Hidraulica of the Universidade de Séao Paulo; the amplitude and phases of the
harmonics in study were obtained through the method of the minimum squares and from the
existent harmonic constants in Ilha Barnabé, Santos, SP. It was obtained reasonable calibration
and validation results with the model QUAL2Kw, and the simulations were divided in dry and
rainy period. In general, Rio Itapanhal possesses a good capacity of assimilation of the loads at
present, and there was not any non conformity in relation to the legal aspects. The most critical
situation happened in both hydrological seasons in the high tide, where the concentrations of
total phosphorus were very close to the limit of 100ug/L. It was still accomplished uncertainty
analysis for the dissolved oxygen and sensibility analysis for the reaeration coefficient,
nitrification rate and hydrolysis rate of the organic phosphorus using Monte Carlo method. A last
simulation was performed with increase of the load in 50%, and only total phosphorus and pH

exceeded the water quality pattern limits.

Keywords: water resources; mathematical modeling; water quality; QUAL2Kw
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1. INTRODUCAO

A agua constitui parte integrante do organismo humano, representando uma
consideravel propor¢cédo da ordem de 70% de sua composi¢do. Ademais, desempenha
funcdes fisiolégicas fundamentais, como dissolver e diluir todos 0s componentes
sollveis que entram no organismo ou que permanecem como constituintes celulares;
constituir veiculo de elementos e compostos a serem excretados; regular a temperatura
corporal pelo processo de absorcdo de calor de evaporacdo no processo continuo de
respiracdo. Nenhum outro solvente apresenta, reunidas as temperaturas e pressoées
normais na superficie de nosso planeta, as propriedades quimicas, fisicas e fisico-
guimicas tdo compativeis com 0s processos biolégicos esséncias que sédo reconhecidas
na agua (Braga et al, 2006).

Outra grande importancia da dgua € como ambiente para a vida, uma vez que a
maior parte dos seres vivos € aquatica e na maior parte do tempo em escala geoldgica
0s seres terrestres inexistiam. A vida em contato com o ar seco s6 passou a ser viavel
guando alguns seres evoluiram pela selecdo natural e conseguiram adaptacfes que
consistiam no desenvolvimento de mecanismos de armazenagem e economia de agua.

Dessa maneira, a agua constitui elemento vital ndo sé a natureza de um modo
geral, como a todas as atividades desenvolvidas pelo Homem. Neste caso, além das
necessidades ligadas aos processos bioldgicos, como alimento, matéria-prima e
irrigacdo, a agua é necessdria a navegacdo, a geracdo de energia elétrica, a
refrigeragdo de maquinas, aos processos industriais, & limpeza de ruas e ao transporte
de dejetos e residuos em geral.

Com os niveis atuais de desenvolvimento industrial e urbano, o impacto na
gualidade da &gua passa a ser identificado uma vez que o uso do solo é fator de
importancia fundamental na ocorréncia natural de &agua. O desmatamento e a
urbanizacdo podem modificar o ciclo hidrolégico ao diminuirem, por exemplo, a
evapotranspiracdo. Com o desmatamento, ha maior presenca da umidade no solo, e
sua capacidade de infiltracdo também diminui. Assim, existe uma tendéncia de aumento

do escoamento superficial durante eventos chuvosos, o que amplia a frequéncia de
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ocorréncia de cheias (Braga et al, 2006). Tais cheias tendem a lixiviar materiais
poluentes presentes nos solos e dejetos até os rios e lagos, aumentando de maneira
significativa o aporte de cargas a esses corpos d’'agua.

O lancamento de despejos domésticos e industriais também representa parcela
significativa de contribuicdo poluidora em relacdo a agua. Tais fontes sdo geralmente
de facil identificacdo e os impactos séo identificados logo a jusante do seu langamento.

A identificacdo das fontes e seus impactos na qualidade da agua de uma bacia
hidrogréfica € um dos principais problemas no gerenciamento dos recursos hidricos,
sendo a modelagem matematica uma ferramenta Gtil na avaliagdo dos seus efeitos.

Portanto, o uso de modelos matematicos possibilita a avaliagdo do impacto
referente ao uso da agua, seja ele uma extracdo ou o langamento de uma fonte pontual.
E possivel simular, situaces futuras de uso da agua e, entdo, definir melhor a sua
capacidade de assimilacdo e limites para extracdo de maneira que haja um risco
calculado em relacdo a deterioracdo da qualidade da agua conforme 0os mecanismos
legais.

Nesse contexto, o presente trabalho apresenta um estudo da capacidade de
assimilacdo de fontes pontuais e extracdes de agua através de modelagem matematica
para a situacdo atual e cenarios futuros de um trecho do Rio Itapanhad, no municipio de
Bertioga, Sao Paulo.

O Rio Itapanhau foi escolhido em funcdo de ainda apresentar boa qualidade de
agua, inclusive atendendo a classe 2 da Resolucdo CONAMA 357/05 que esta
enquadrado. Dessa forma um maior conhecimento do trecho estudado pode fomentar a

guestdo do uso racional dos recursos hidricos dessa bacia.
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2. OBJETIVOS

2.1. Objetivo geral

o Verificar, através de simulacdes numéricas com o modelo QUAL2Kw, a
capacidade de assimilacdo de cargas pontuais no em um trecho do Rio Itapanhal para
oxigénio dissolvido, demanda bioquimica de oxigénio, amdnia, nitratos, fésforo total,
clorofila-a e pH de acordo com as condi¢cées de maré, sempre considerando os limites

estabelecidos pela Resolugdo CONAMA 357/05 para rios classe 2.

2.2. Objetivos especificos

o Estimar a fase e a amplitude da maré no trecho de interesse através do método
dos minimos quadrados a partir das constantes harménicas existentes na llha Barnabé,

em Santos, SP;

o Determinar os coeficientes de descarga de algumas se¢fes do trecho
pesquisado em funcdo da variacdo do nivel de jusante em diversas sessdes do Rio

Itapanhau utilizando o aplicativo CLIV;

o Definir qual situacdo € mais critica a qualidade da agua no trecho simulado do
Rio Itapanhad, considerando diferentes marés, vazdes do Rio Itapanhal e cargas de
efluente lancadas;

o Calibrar e validar o modelo QUAL2Kw para o trecho do Rio Itapanhat em estudo.
o A partir da situacdo mais critica variar as vazdes de lancamento e abstracdo no

sentido de avaliar a resposta das variaveis de qualidade de agua em questdo no Rio

Itapanhad.
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3. REVISAO BIBLIOGRAFICA

3.1 Aspectos legais referentes aos recursos hidricos na escala federal: a
Resolugdo CONAMA 357/05

No Brasil, conforme a Lei Federal 9.433/97, o enquadramento dos corpos em
classes € considerado um dos instrumentos da Politica Nacional dos Recursos
Hidricos e tal instrumento € implantado, a nivel federal, pela Resolugdo CONAMA
357/05 e, no estado de S&o Paulo, pelo Decreto 8468/76.

A Resolugcdo CONAMA 357/05 dispde sobre a classificacdo dos corpos de agua e
diretrizes ambientais para seu enquadramento, bem como estabelece as condi¢bes e
padrdes de lancamento de efluentes, e da outras providéncias. As aguas doces, em

particular, sdo distribuidas em cinco classes:

| - classe especial: 4guas destinadas:

a) ao abastecimento para consumo humano, com desinfeccao;

b) a preservacgéo do equilibrio natural das comunidades aquéticas; e,

c) a preservacdo dos ambientes aquaticos em unidades de conservagcdo de protecao

integral.

Il - classe 1: aguas que podem ser destinadas:

a) ao abastecimento para consumo humano, apds tratamento simplificado;
b) a protecdo das comunidades aquaticas;

C) a recreacao de contato primario, tais como natacdo, esqui aquatico e mergulho,
conforme Resolugdo CONAMA n° 274, de 2000;

d) a irrigacdo de hortalicas que sdo consumidas cruas e de frutas que se desenvolvam

rentes ao solo e que sejam ingeridas cruas sem remocao de pelicula; e

e) a protecdo das comunidades aquaticas em Terras Indigenas.
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Il - classe 2: aguas que podem ser destinadas:
a) ao abastecimento para consumo humano, apds tratamento convencional;
b) a protecdo das comunidades aquaticas;

c) a recreacdo de contato primario, tais como natacdo, esqui aquatico e mergulho,
conforme Resolugdo CONAMA n° 274, de 2000;

d) a irrigacdo de hortalicas, plantas frutiferas e de parques, jardins, campos de esporte

e lazer, com os quais 0 publico possa vir a ter contato direto; e
e) a aquicultura e a atividade de pesca.
IV - classe 3: aguas que podem ser destinadas:

a) ao abastecimento para consumo humano, apds tratamento convencional ou

avancado;

b) a irrigacao de culturas arboreas, cerealiferas e forrageiras;
C) a pesca amadora;

d) a recreacdo de contato secundario; e

e) a dessedentacao de animais.

V - classe 4: dguas que podem ser destinadas:

a) a navegacao; e

b) a harmonia paisagistica.

Na Resolugcdo CONAMA 357/05, também sé&o fixados padrées de qualidade para
cada classe, os quais permitem verificar o enquadramento dos corpos d'agua. Os
padrbes de emissao sdo fixados para os efluentes liquidos de qualquer natureza. O
enguadramento dos corpos d'agua dar-se-a de acordo com as normas e procedimentos
definidos pelo Conselho Nacional de Recursos Hidricos e Conselhos Estaduais de

Recursos Hidricos.

O enquadramento é definido como o estabelecimento do nivel de qualidade (classe)
a ser alcancado e/ou mantido em um segmento de corpo d’agua ao longo do tempo. O
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fato de um trecho de rio estar enquadrado em determinada classe n&o significa,
necessariamente, que esse seja o nivel de qualidade que ele apresenta, mas sim
aguele que se busca alcangcar ou manter ao longo do tempo. Neste caso, a nova
Resolucado permite a criacdo de metas obrigatérias progressivas (intermediarias e final)
para se atingir os padrbes de qualidade. A participacdo dos Comités de Bacia
Hidrografica é fundamental no processo de enquadramento, devendo escolher as
variaveis representativas dos impactos. Entretanto, na auséncia de metas ou para as
demais variaveis ndo incluidas nas metas, vale o padrdo de qualidade (Menegon,
2005).

3.2. Aspectos hidroldgicos

A Hidrologia é a ciéncia que trata da agua na Terra, sua ocorréncia, circulacéo e
distribuicao, suas propriedades fisicas e quimicas, e sua reagdo com o meio ambiente,

incluindo sua relagcdo com as formas vivas (Chow, 1959).

Segundo Tucci et al (1993), a Hidrologia Aplicada esta voltada para diferentes
problemas que envolvem a utilizacdo dos recursos hidricos, preservacdo do meio

ambiente e ocupacéo da bacia.

Em relacdo a qualidade da agua, a questao da disponibilidade hidrica é um fator de
grande importancia, uma vez que eventos de precipitacdo podem lixiviar materiais
presentes nos solos de bacias ocupadas e com solos contaminados e, a0 mesmo

tempo, oferecer um volume maior para a diluicao de fontes pontuais.

Torna-se, portanto, obrigatério o conhecimento do comportamento hidrolégico de
um rio de uma bacia ao se realizar estudos de dispersao de poluentes, sejam as fontes
difusas ou pontuais. A Figura 1 apresenta o fluviograma do Rio Paraopeba, em Ponte
Nova do Paraopeba, BA, onde é possivel verificar a existéncia bem definida de dois

periodos hidrolégicos, um seco (maio a setembro) e outro chuvoso (outubro a abril).
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Figura 1 — Fluviograma do Rio Paraopeba em Ponte Nova do Paraopeba 1962/1963
(Fonte: Naghettini & Pinto, 2007).

A utilizacdo de modelos de qualidade pode ser feita com vazdes de referéncia, que
geralmente sdo vazfes observadas em um determinado periodo, vazdo média (média

anual, média anual do periodo chuvoso, média do periodo seco) e vazdes minimas.

Segundo von Sperling (2007), a vazao observada em um determinado periodo é
utilizada quando se deseja calibrar o modelo, ou seja, ajustar os coeficientes do
modelo, para que os dados simulados sejam os mais proximos possiveis dos dados

observados (medidos) no curso d’agua no periodo em analise.

A vazdo minima € utilizada para o planejamento dos recursos hidricos da bacia
hidrografica, para a avaliacdo do atendimento aos padrbes ambientais do corpo
receptor, para a alocacédo de cargas poluidoras e para a concessao de outorgas de
captacdo e de lancamento. A determinacdo das eficiéncias requeridas para o0s
tratamentos dos esgotos nos diversos lancamentos deve ser determinada em
condicbes criticas. Essas condi¢des criticas no corpo receptor comumente refletem
periodos de estiagem e ocorrem exatamente no periodo de vazdo minima, em que a

capacidade de diluicao do rio € menor (von Sperling, 2007).

As vazbes minimas de referéncia sdo valores estimados por métodos estatisticos
levando em conta probabilidades de ocorréncia (CETESB, 2006). As vazdes minimas

mais utilizadas séo a Q710€ a Qgs.
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A vazéao Q710 tem sido utilizada em diversas legislacbes ambientais de protecéo da
gualidade de corpos d'agua, bem como em estudos de abastecimento de agua e

outorga pelo uso da agua.

Tal vazdo pode ser entendida como o valor anual da menor média de 7 vazbes
diarias consecutivas que pode se repetir, em meédia, uma vazéo a cada 10 anos, para
periodos de retorno de 10 anos. Assim, em cada ano da série historica, procede-se a
analise das 365 médias diarias de vazao. Seleciona-se, em cada ano, o periodo de 7
dias consecutivos que resulta na menor média de 7 valores. Este € um conceito de
meédia moével, pois a média € calculada para 7 termos, mas vai se movendo (dias 1 a 7;
2 a8; 3 a9 etc.). Com os valores da menor média de 7 dias de cada ano procede-se a
uma analise estatistica, que permite interpolar ou extrapolar o valor para o periodo de
retorno de 10 anos.

A razéo de se ter, em cada ano, a menor média de 7 dias consecutivos, € nao o
menor valor absoluto da vazdo, visa ndo tornar o critério excessivamente restritivo,
baseando-se em um unico e menor valor de vazdo. Desta forma, usa-se o conceito de
média mével, que suaviza as séries histéricas. Em cursos d’agua intermitentes, a vazao
Q710 € igual a zero, pelo fato de prevalecerem, no periodo de seca de cada ano, vazdes
nulas na calha do rio (von Sperling, 2007).

ApGs a determinacdo da menor média de 7 dias consecutivos de cada ano, parte-se
para a analise de frequéncia e para a determinacao da vazéo para o periodo de retorno

desejado. Para tanto, séo utilizados os seguintes conceitos:

e T, tempo de retorno (anos), ou seja, 0 niumero médio de anos para que
ocorra um vazdao igual ou inferior & vazado considerada uma vez em um
ano qualquer;

e p: probabilidade da ocorréncia de uma vazao igual ou inferior aquela
considerada, em um ano qualquer;

e N: numero de anos com dados disponibilizados para a analise;

e m: nimero de ordem da vazdo, ap6s ela ter sido ordenada de forma

crescente (m = 1 para menor vazado e m = N para maior vazao);
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e vazao: vazdo minima de cada ano, determinada segundo algum critério
(vazdo minima anual, vazdo minima de 7 dias consecutivos, vazao

minima de 30 dias consecutivos etc.).

A probabilidade acumulada de ocorréncia de uma vazdo igual ou inferior a
considerada, denotada por p, e o tempo de retorno T,, sdo inter-relacionados por meio

das expressoes:

p= Niﬂ Equacéo (1)
T, = % Equacao (2)

ou:
= % Equacao (3)

Para se determinar a vazdo associada a um periodo de retorno qualquer (por
exemplo 10 anos), deve-se lancar a distribuicdo dos valores em um grafico de
probabilidade. Para tanto, deve-se assumir uma distribuicdo de probabilidades para os
dados de vazado analisados. Distribuicbes que tém sido utilizadas para este fim sdo as
de Weibull, Gumbel, log-normal e Log-Pearson tipo Ill. Em geral considera-se que as
distribuicdes de vazbes séo limitadas por um valor minimo (vazdo nula) e costumam
ndo se distribuir de forma simétrica, como a distribuicdo normal. Tempos de retorno
relativamente curtos, que ndo excedam grandemente o periodo dos registros
fluviométricos, tém sidos suficientes para os estudos de vazdo de estiagem. As
estimativas para tempos de retorno mais elevados dependerdo, no entanto, do

comportamento da cauda inferior da distribuicdo ajustada (von Sperling, 2007).

A vazao Qgs provém da curva de permanéncia, que € aquela que apresenta a
frequéncia com que ocorrem valores iguais ou superiores ao de uma seérie temporal.
Com essa informacdo é possivel ter garantia de que se poderd contar com vazdes
iguais ou maiores do que a demanda que se deseja suprir. Um valor com garantia de
95% significa que a sec¢do fluvial permanece com vazdes acima dele em 95% do tempo
(Tucci et al 1993). Para o tracado da curva de permanéncia que fornecera esse valor

pode-se aplicar o seguinte procedimento:
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i. Ordenar a variavel temporal em ordem decrescente, atribuindo a ordem 1 ao

maior valor e ordem n ao menor, em uma amostra com tamanho n;

i. Computar a frequéncia com que cada valor ordenado € excedido ou igualado

(permanéncia), como 100*(m/n), sendo m sua ordem e n o tamanho da amostra;

iii.  Lancar num grafico a série ordenada com a escala de permanéncia representada

no eixo horizontal.

A Figura 2 apresenta uma curva de permanéncia das vazdes médias diarias para

o Rio Paraopeba em Ponte Nova do Paraopeba, BA.
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Figura 2 — Curva de permanéncia das vazbes do Rio Paraopeba em Ponte Nova do
Paraopeba (Fonte: Naghettini & Pinto, 2007).

Pela forma da curva de permanéncia podem ser feitas inferéncias sobre as
caracteristicas da bacia hidrografica e o correspondente regime hidrolégico. Na Figura
3, um dos rios drena uma bacia permeével, recebendo alimentacdo do lencol freético. A
pequena variabilidade das vazbes é refletida em uma curva de permanéncia mais
plana. Por outro lado, tem-se também um rio que drena uma bacia mais impermeavel,
com um rapido regime de escoamento, uma grande variabilidade das vazdes diarias e,
em decorréncia, uma curva de permanéncia com maior inclinacdo. Finalmente, o

terceiro rio é intermitente, e na maior parte do tempo ndo ha vazéo escoando pela

calha, e as vazdes de referencia Qgs, Qoo € mesmo Qsp SA0 iguais a zero.
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Figura 3 — Exemplificagdo de trés curvas de permanéncia construidas com base nas
vazdes médias diarias de estacbes fluviométricas de trés rios distintos (Fonte: von
Sperling, 2007).

Usualmente a vazdo Q710 € mais restritiva que as vazdes Qgsy. O conceito de
vazédo de permanéncia tem sido utilizado por alguns 6rgaos ambientais como vazéo de
referéncia em estudos de avaliacdo de impacto ambiental e atendimento a legislacéo.
Ele é mais facil de ser determinado e melhor compreendido que a Q0. Algumas
agéncias utilizam o conceito de Qg, 80 passo que outras utilizam o conceito mais
restritvo de Qgse (von Sperling, 2007). Segundo CETESB (2006), os estudos

estatisticos de dados de vazbes s6 podem ser aplicados em casos que:

I.  As séries histéricas forem suficientemente extensas para representarem
periodos hidrologicos significativos e diminuir o risco ao adotarem-se

séries mais longas;

. As vazOes forem absolutamente naturais. No caso de aproveitamentos
com reservagdo ou retiradas/langamentos significativos a montante da
secdo ndo h4 sentido em se procederem a estudos estatisticos as séries

existentes.

Conforme é definido na Resolucao CONAMA 357/05, “vazéo de referencia é a
vazédo do corpo hidrico utilizada como base para o processo de gestdo, tendo em vista
0 uso multiplo das aguas e a necessaria articulacdo das instancias do Sistema Nacional
de Meio Ambiente - SISNAMA e do Sistema Nacional de Gerenciamento de Recursos
Hidricos - SINGRH".
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3.3. Comportamento dos poluentes em rios

Os poluentes, ao atingirem os corpos d'agua, sofrem a acdo de diversos
mecanismos fisicos, quimicos e biolégicos existentes na natureza, alterando seu

comportamento e suas respectivas concentragﬁes.

Dentre os principais mecanismos fisicos pode-se destacar a diluicdo (resultante do
processo de mistura do despejo com a agua presente no corpo d'agua), a acao
hidrodinamica (difusdo molecular e turbulenta), gravidade, luz e temperatura (Braga et
al, 2005).

Nos rios 0 escoamento ocorre com maior velocidade em uma superficie livre mais
turbulenta e tende a apresentar uma interface ar-4gua com maior area superficial.
Como a taxa de troca de gases nessa interface é proporcional a area da superficie, a
turbuléncia aumenta a intensidade com a qual essas trocas ocorrem.
Consequentemente, o0 oxigénio atmosférico penetra mais rapidamente no meio
aguatico, e os gases resultantes da decomposicao anaerdbica podem deixar 0 meio

aguatico com a mesma rapidez.

A acado da gravidade pode alterar a qualidade da 4gua por meio da sedimentacao
de material particulado em suspensdo que sao mais densos que o meio aquatico. Tal

fenbmeno pode ser modelado pela lei de Stokes:

v, = al% (@) dz? Equacao (4)

Onde:

Vs: a velocidade de sedimentacéo (cm/s)

a: fator de forma adimensional em funcéo do formato das particulas

g: aceleracdo da gravidade (cm/s?)

Ps € pw: as densidades da particula e da 4gua, respectivamente (g/cm?®)
l: viscosidade dinamica (g/cm.s)

d: diametro efetivo da particula (cm)
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Na pratica poucos modelos de qualidade de agua utilizam lei de Stokes, uma vez
gue particulas vivas como o fitoplancton podem flutuar devido ao vacuolo interno
(Chapra, 1997).

No meio aquatico a presenca de luz é condicdo necessaria para a existéncia de
algas, que sao a fonte béasica de alimento. Aléem disso, elas sdo responsaveis pela
producdo endbgena de oxigénio. A luz extingue-se gradativamente na agua em funcao
da profundidade, limitando a ocorréncia da fotossintese apenas a camada superficial.
Assim ha um aumento da turbidez e diminuicdo da transparéncia e, portanto, da
penetracdo de luz. Adicionalmente, a temperatura da 4gua altera a solubilidade dos
gases e a cinética das rea¢fes quimicas, fazendo com que a interacdo dos poluentes

com o ecossistema aquatico seja bastante influenciada por sua variacéo.

Um corpo d'agua poluido por langamentos de matéria organica biodegradavel sofre
um processo natural de recuperacdo denominado autodepuracdo. A autodepuracéo
realiza-se por meio de processos fisicos (diluicdo, sedimentacao), quimicos (oxidagéo)
e biolégicos. A decomposicdo da matéria organica corresponde, portanto, a um
processo bioldgico integrante do fenémeno da autodepuragdo. E importante salientar
gue 0s compostos organicos biorresistentes e 0s compostos inorganicos (incluindo os

metais pesados) ndo sao afetados pelo mecanismo da autodepuracao.

Ademais, segundo von Sperling (1996), o ecossistema de um corpo d’agua antes
do lancamento de despejos encontra-se usualmente em estado de equilibrio, apds a
entrada da fonte de poluicdo, o equilibrio entre as comunidades é afetado e, resultando
em uma desorganizacao inicial seguida por uma tendéncia posterior a reorganizacao.
Nesse sentido a autodepuracdo pode ser estendida como um fenbmeno de sucessao
ecolégica, onde o restabelecimento do equilibrio no meio aquético é feito por
mecanismos essencialmente naturais, havendo uma sequéncia sistematica de
substituicbes de uma comunidade por outra, até que a comunidade estavel se

estabeleca em equilibrio com as condig¢des locais.

Por ser a autodepuragdo um processo que se desenvolve ao longo do tempo e

considerando-se a dimensdo do curso d'agua receptor como predominantemente
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longitudinal, tem-se que os estagios da sucessdo ecologica podem ser associados a

zonas fisicamente identificaveis no rio.

Apés a acdo dos decompositores, diz-se que a matéria organica foi estabilizada ou
mineralizada, por ndo existirem mais compostos organicos biodegradaveis, mas apenas
agua, gas carbbdnico e sais minerais. Apenas quando cessa a decomposicdo e 0s
decompositores morrem é que 0 oxigénio comeca a “sobrar”’, e sua concentracdo
aumenta novamente. Essas duas etapas ocorrem simultaneamente ao longo de todo o
processo. No trecho afetado do rio, ocorrerdo alteracdes das espécies presentes, da

cor, turbidez e outras caracteristicas da agua (Braga et al, 2005).
Na Figura 4, € possivel observar as seguintes regides caracteristicas:

o Regido anterior ao langcamento de matéria organica: em geral é uma
regido de aguas limpas, com elevada concentracdo de oxigénio dissolvido e
vida aquatica superior, isso se ja ndo existir poluicao anterior;

o Zona de degradacao: localiza-se a jusante do ponto de langamento do
poluente biodegradavel, sendo caracterizada por uma diminui¢do inicial na
concentracao de oxigénio dissolvido, sedimentacdo de parte do material solido
e aspecto indesejavel. Nessa regido, ainda existem peixes que afluem ao local
em busca de alimentos, quantidade elevada de bactérias e fungos, mas poucas
algas;

o Zona de decomposi¢do ativa: € a zona em torno da qual a concentragdo
de oxigénio dissolvido atinge o valor minimo, podendo inclusive tornar-se igual
a zero em alguns casos. Nessa regido, a quantidade de bactérias e fungos
diminui, havendo também uma reducao ou mesmo eliminagéo da quantidade de
organismos aeroébios;

o Zona de recuperagao: nessa zona, ocorre 0 aumento na concentragao de
oxigénio dissolvido, pois os mecanismos de reaeracdo acabam predominando
sobre os mecanismos de desoxidacdo. O aspecto das aguas melhora
continuamente, havendo uma reducédo na quantidade de bactérias e fungos e

um aumento na quantidade de peixes e outros organismos aerobios. Existe
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uma tendéncia para a proliferacéo de algas em consequéncia da disponibilidade
de nutrientes, resultantes da decomposicédo da matéria organica; e

o Zona de aguas limpas: é a zona na qual volta a apresentar condi¢ces
satisfatérias com relacdo as concentracdes de oxigénio dissolvido e DBO e com
relacdo a presenca de organismos aerébios. Todavia, isso ndo significa

necessariamente que ela esteja livre de organismos patogénicos.
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_Fighr‘a 4 — Processo deatodepuragéo. Fonte: BraQr—Tet al (2005). B

3.4. Modelos de simulacéo de qualidade de agua

A modelagem da qualidade da agua pode ser um instrumento para o éxito no
desenvolvimento de projetos na bacia hidrografica. A aplicacdo dos modelos é viavel
para avaliar bacias estratégicas, desenvolver metas e objetivos, definir solucdes e,
desenvolver planos de gestdo. No contexto do plano da bacia, os modelos tornam-se
necessarios para identificar os agentes interferentes e suas relacdes, avaliando a
eficiéncia das praticas adotadas ou determinar as respostas nas aguas apos o
lancamento de cargas poluidoras. Em alguns casos, as ferramentas de modelagem né&o
estdo disponiveis ou apliciveis para se estimar a variedade desses poluentes em

ambientes mais complexos presentes no sistema da bacia (EPA, 1997).
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Muitos dos modelos de qualidade de 4gua em uso, atualmente, sdo extensdes de
duas equagOes bastante simples propostas por Streeter e Phelps em 1925 para
predizerem a demanda bioquimica de oxigénio (DBO) de varios constituintes
biodegradaveis e a concentracdo resultante de oxigénio dissolvido (OD) nos rios
(Thomann, 1972).

Historicamente, a modelagem da qualidade da agua evoluiu de forma significativa
desde o0 seu surgimento no inicio do século XX. Tal evolucdo pode ser dividida em
guatro fases, que podem ser relacionadas de acordo com os interesses da sociedade e
da capacidade dos computadores que eram disponiveis durante cada um dos periodos
(EPA, 1997).

A primeira fase foi onde o foco da modelagem era a alocacéo de cargas urbanas,
onde se desenvolveu o trabalho original de Streeter e Phelps na modelagem do Rio
Ohio. Esse trabalho e os subsequentes procuraram avaliar 0os niveis de oxigénio
dissolvido em rios e estuarios, além do desenvolvimento inicial de modelos de

simulacéo de bactérias.

Em funcéo da indisponibilidade de computadores, as solu¢des dos modelos eram
limitadas a assumirem cinéticas lineares, geometrias simples e regimes permanentes
de escoamento. Portanto, o escopo dos problemas que podiam ser tratados era

restringido pelas ferramentas computacionais daquela época (Chapra, 1997).

Na década de 60 os computadores digitais tornaram-se extensamente disponiveis.
Tal fato implicou em maiores avangos nos modelos e nas maneiras que estes poderiam
ser aplicados. Os primeiros avancos em modelagem envolveram expressées numeéricas
de estruturas analiticas. O oxigénio ainda era o foco, mas os computadores permitiam
0S pesquisadores a tratarem de sistemas com geometrias e cinéticas mais complexas,
além de simulagcdes ndo permanentes. Os modelos foram ainda estendidos para

sistemas bidimensionais, como estuarios e baias.

A mesma década também trouxe mudancas nas maneiras nas quais os modelos
eram aplicados, onde passaram a focar a bacia hidrografica como um sistema e nao

mais somente os efeitos locais de fontes pontuais simples. Embora a abordagem
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principal ainda fosse sobre tais cargas, os computadores permitiram uma perspectiva

mais holistica a ser adotada.

Na década de 70, outras mudancas ocorreram: as preocupacfes da sociedade
mudaram para além do oxigénio dissolvido e fontes urbanas pontuais para uma maior
preocupacéo para com 0 meio ambiente, quando houve o nascimento do movimento

ambientalista.

O principal problema de qualidade de agua discutido nesse periodo era a
eutrofizacdo (crescimento excessivo das plantas aquéticas, tanto planctdénicas quanto
aderidas, em niveis tais que sejam considerados como causadores de interferéncias
com os usos desejaveis dos corpos d’dgua, Thomann, 1987). Como consequéncia, 0s
cientistas ampliaram e incluiram mecanismos de representacdo dos processos
biolégicos, tirando proveito das pesquisas em oceanografia, onde fora possivel o
desenvolvimento de modelos de cadeia alimentar e de nutrientes. Em funcdo da
existéncia dos computadores, cinéticas nao lineares puderam ser implantadas nas

estruturas dos modelos (Chapra, 1997).

Deve ser notado que nesse periodo a maior preocupacao era controlar o problema
das fontes pontuais. De fato, a maioria das cidades norte-americanas instalou estacdes
de tratamento de esgotos com grau secundario. Apesar da melhora dos niveis de
oxigénio dissolvido em varios locais, para areas onde o controle de fontes pontuais era

insuficiente, as atencdes sobre as cargas difusas também aumentavam.

Em um primeiro momento nos paises desenvolvidos a preocupacdo deveria ter
conduzido a implantacdo do processo de gestdo da qualidade da agua. Tal fato nao
ocorreu por trés razdes basicas. Primeiramente, em funcao de que a eutrofizacdo € um
problema sazonal e, portanto, muito mais dindmico em relacdo ao controle de cargas
pontuais urbanas. Os modelos poderiam ser atualizados e passar a considerar 0s
problemas dinamicos, porém, ao inserir tal caracteristica, passa-se a exigir maiores
recursos computacionais em relagdo ao problema de cargas pontuais, que é
permanente e linear. Em segundo lugar, o movimento ambientalista fomentava um

cenario de emergéncia a respeito da “poluicdo zero”. Uma mentalidade de remediacéo
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“a qualquer custo” conduziu a conceitos como “descarga zero” como meta nacional nos
EUA. Em terceiro lugar, a economia de tais paises passava por um crescimento subito
e, portanto, a exequibilidade econdmica dessa estratégia ndo fora seriamente
guestionada. Como consequéncia, a ideia de avaliar o custo beneficio foi timida e
durante tal periodo de progresso as metas extremamente restritivas e imaginarias

nunca foram atingidas (Chapra, 1997).

O maior avanco dos modelos, neste periodo, foi reconhecer o notavel papel dos
solidos suspensos no transporte e destino dos toxicos. A associacdo dos toxicos com
as particulas em suspensao representa o principal mecanismo de controle dessa classe
de substancias por meio de seu transporte e destino nas aguas naturais. Além do mais,
pequenas particulas organicas, tais como fitoplancton e detritos, podem ser ingeridas e
transportadas para organismos superiores (Thomann, 1987). Assim, tais interagdes,
provenientes da cadeia alimentar, fizeram com que os modeladores passassem a
enxergar o ciclo natural do carbono organico mais do que um fim em si préprio. A

cadeia alimentar é vista como uma transportadora e concentradora de contaminantes.

Thomann (1998) afirma que a evolugédo dos modelos de qualidade de agua é vista
em trés estagios: o primeiro, de 1925 o inicio da de 80, apenas as fontes pontuais eram
consideradas entradas sendo as fontes ndo pontuais e sedimentos associados a cargas
externas; a segunda, até meados da década de 90, a modelagem do sedimento foi
acoplada a coluna d’agua e modelos hidrodinamicos e de cargas difusas foram
interligados; a terceira, até a publicacdo do seu trabalho, engloba modelos atmosféricos

com a possibilidade de se incluir aspectos do ecossistema aquatico.

Atualmente, uma nova mudanca vem ocorrendo com o desenvolvimento e
aplicacdo dos modelos matematicos de qualidade de agua. Existe uma corrente
crescente que reconhece a protecdo ambiental como fator decisivo para a manutencao
da qualidade de vida. No entanto, poder-se-ia adicionar a essa preocupacgao outros

quatro fatores (Chapra, 1997):
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I. Devido a pressdo econbmica, existem incentivos para solucdes com custo
efetivo. Hoje, melhores modelos sdo necessarios para evitar severos
custos causados por decisdes imperfeitas.

. Os paises em desenvolvimento reconhecem que o0 crescimento
econdmico deve estar atrelado a protecdo ambiental. Assim, as
estratégias de controle exigem medidas de custo efetivo, que devem estar
embasadas em modelos confiaveis.

lll. O hardware e o software experimentaram uma revolu¢cdo ao longo da
ultima década, de forma que interfaces graficas e sistemas de suporte a
decisdo tém sido desenvolvidos para facilitarem a geracdo e visualiza¢édo
das saidas dos modelos.

IV. Pesquisas recentes nos campos da interacdo agua-sedimento e da
caracterizacdo hidrodindmica tém promovido avan¢os que podem ser
facilmente assimilados pela estruturacdo dos novos modelos matematicos

de qualidade de agua.

Chapra (1997) também define trés eras de percepcdo dos problemas de poluicéo.
Estas se iniciam com a poluicdo patogénica, seguida pela poluicdo bioquimica,

propriamente dita e a poluicdo quimica.

A poluicdo patogénica € aquela resultante das descargas nos cursos d'agua de
esgotos, em grande parte nao tratados, de fezes de animais e de lixo doméstico, sendo
a principal preocupacdo nos primeiros estigios de desenvolvimento das bacias

hidrograficas.

A poluicdo bioquimica, caracterizada por niveis elevados de DBO e de solidos
suspensos (SS), acompanhou o processo de industrializagdo em que se submeteram
as bacias, observando-se, ao mesmo tempo, elevacdes nas concentracdes de fosforo,

cuja elevacao foi motivo de preocupacgdo para especialistas da area ambiental.

A era da poluicdo quimica decorre, quando se verifica um decréscimo da
preocupacdo com as variaveis macroscoépicas, tais como a DBO e os SS, de um

constante interesse por poluentes especificos, em especial, os micropoluentes. Pode-
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se, por exemplo, tracar uma sucessao dos problemas de poluicéo, refletidos na

literatura de modelagem de qualidade d’agua, da seguinte forma:

e poluicdo por compostos organicos facilmente degradaveis (modelos de OD e DBO);

e poluicdo causada por descargas de fontes localizadas, evoluindo para descargas de

fontes ndo pontuais e eutrofizacdo (modelos ecoldgicos - ciclo de nutrientes) e

e poluicdo de toxicos (modelos de cadeia alimentar - ecolégicos).

A Figura 5 ilustra os diferentes niveis de esfor¢cos historicamente destinados as

atividades de pesquisa, para cada uma das categorias relacionadas.
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Figura 5 — Cenario aproximado do nivel de esforco de pesquisa aplicado ao

desenvolvimento de modelos associados a problemas de qualidade — Fonte: Martins

(1988).

A evolucdo dos diversos modelos de qualidade j& indicados, segundo seus

principais parametros e processos a serem simulados, a partir do equacionamento

proposto por Streeter e Phelps, € ilustrada na Figura 6.
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Figura 6 — Desenvolvimento em duas fases do trabalho original de Streeter e Phelps —
Fonte: Martins (1988).

Existem varias maneiras pelas quais um sistema pode atingir os objetivos para os
guais foi planejado. Embora nem todas as alternativas sejam igualmente atraentes, um
dos aspectos € identificar a solucdo de minimo custo. Isto leva a um conflito entre o
numero de solucdes alternativas que devem ser analisadas e o nivel de detalhe que

deve ser incluido em cada analise.

Neste contexto, o aspecto de qualidade ndo é excecdo dentro de um sistema de
recursos hidricos, sobretudo se o nimero de alternativas forem muitas e os processos

envolvidos, complexos.

Desta forma, ndo existe um unico modelo, capaz de satisfazer as necessidades do
usuario, assim prop6em-se uma hierarquia de determinados tipos especificos de
modelos para diferentes fins, como forma de propiciar a analise de um grande namero
de alternativas, sem necessariamente sacrificar a qualidade da analise. Assim, para
cada situacao especifica, 0 modelo e os dados pertinentes dependem dos propésitos

do estudo.
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Modelos regionais de planejamento de qualidade d’dgua de longo termo né&o
requerem detalhes minuciosos. Entretanto, uma importante decisdo que deve ser
tomada no inicio do processo de planejamento, é a escolha do tipo de modelagem
apropriada ao caso, pois este deve ser capaz de ser desenvolvido, calibrado, validado e

executado dentro dos recursos e do tempo disponiveis (Menegon, 2005).
3.4.1. Cargas e cinética das reacdes

A carga de um poluente é determinada pelo produto da sua vazdo pela sua

concentracao, ou seja:
W=Q=*c Equacao (5)

Onde Q é a vazao [L3/T], c € a concentracdo do poluente [M/L3] e W € a carga do
poluente [M/T]. A unidade mais usual para expressar a concentracao € a mg/L, sendo
gue 1mg/L corresponde a 1ppm (partes por milhdo), considerando que a densidade da

agua seja de 1g/cms.

De acordo com Chapra (1997), as definicbes dos conceitos de concentracao e de
carga sao essenciais para a aplicacdo de modelos de qualidade de agua. A quantidade
do poluente num sistema € representada por sua massa num determinado volume de
agua, que é a concentracdo. A utilidade da concentracdo reside no fato de que a

mesma representa melhor a intensidade de poluic&o.

Uma vez lancado em um corpo d’agua, uma variedade de situagdes podem ocorrer:
esse poluente pode ser carreado e disperso pelas correntes para fora do sistema
analisado; pode sair do sistema por volatilizagdo, sedimentacdo ou por transporte pelo
volume de a&gua que sai do sistema. Todos esses mecanismos afetam o poluente sem
afetar a sua composicdo quimica, porém o poluente pode ser transformado por reacdes
guimicas e bioquimicas (Chapra, 1997).

Como exemplo, quando a matéria organica do esgoto domestico (representada pela
glicose na Equacao (6) € oxidada por bactérias via respiracdo a gas carbodnico e agua

tem-se uma reacéo irreversivel conhecida como decomposicao:

CeH,,04 + 60, - 6C0, + 6H,0 Equacéo (6)

38



As reacdes irreversiveis como a da Equacdo 6 sdo aquelas que se completam,
levando a uma total transformacéo dos reagentes em produtos. Elas se processam num
anico sentido e se perpetuam até a extingdo de um dos reagentes. Reacdes reversiveis
podem ocorrer nos dois sentidos, dependendo da concentragcdo dos reagentes ou
produtos (Chapra, 1997).

A identificacdo das leis que regem as variacbes das concentracdes das varias
espécies quimicas em funcdo do tempo é particularmente importante nos sistemas
onde ocorrem reacdes lentas. A cinética quimica é o estudo da velocidade das reacfes
e no campo do saneamento basico e ambiental sdo varias as aplicacdes da cinética nos
estudos sobre o tratamento de aguas para abastecimento: cinética da floculacao,
cinética da reducédo do indice de coliformes através da cloracdo; nos estudos sobre o
tratamento de esgotos: cinética da biodegradacdo de esgotos sanitarios e de efluentes
industriais, cinética da remocdo de outros poluentes; nos estudos de controle da
poluicdo das &guas naturais: cinética de remocdo de DBO e de outros constituintes
(Menegon, 2005).

A cinética ou taxas dessas reacdes podem ser expressas quantitativamente pela lei
de acdo das massas, que define que a taxa € proporcional & concentracdo dos

reagentes. Essa taxa pode ser representada genericamente por:

= —kf (carc, ) Equagao (7)

Essa relacdo é denominada lei das taxas, que especifica que a taxa de uma reacao
€ dependente do produto de uma constante k dependente da temperatura e uma funcao
das concentragcdes dos reagentes (Chapra, 1997).

A relacdo funcional f(ca,Cg,...) € quase sempre determinada experimentalmente.

Uma forma geral da Equacéo 7 é:

dcg
dt

= —kc}fcg Equacao (8)

Os expoentes das concentracbes definem a ordem da reagdo. Na Equacdo 8 a
reacdo tem ordem a em relacédo ao reagente A e ordem (3 em relacdo ao reagente B. A
ordem geral da reacao é:
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n=a+p Equacéo (9)

A ordem geral de uma reacéo, ou a ordem em relacdo a um dos reagentes nao
necessariamente € um numero inteiro (Chapra, 1997). Entretanto, a maioria das
reacfes mais importantes usadas em modelagem de qualidade da agua possui ordens
de numeros inteiros (0, 1 e 2). Geralmente as reac¢des sao estudadas em relagdo a um

reagente e a Equacéo 9 fica:

dc __

i —kc" Equacéo (10)

A Tabela 1 apresenta a resolucdo da equacao 10 para diferentes ordens de
reacao ao se considerar c=co em t=0.

Tabela 1 - Resolucédo da equacdo 10 para diferentes ordens de reacdo ao se considerar
c=Cco em t=0.

Ordem C
0 co — kt
1 coe K
1
2 o

1
[1+ (n—Dkc} tt]-D

A determinacdo das constantes k e n constitui-se em problema pratico muito
importante na interpretacao das transformacdes lentas que ocorrem nas aguas naturais,
como por exemplo, a decomposi¢cao biolégica dos compostos organicos. Obtidas as
constantes da reacdo, o fenbmeno encontra-se equacionado, podendo-se obter os
valores das concentracfes residuais ap0s qualquer intervalo de tempo (Menegon,
2005). Como exemplo de reacOes de primeira ordem tem-se a DBO e os coliformes
(von Sperling, 2005).

3.4.2. Modelo de Streeter-Phelps

Uma das primeiras formulacbes mateméticas propostas na area de qualidade da

agua foi a da previsdo do déficit de oxigénio dissolvido no caso de poluicdo por matéria
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organica biodegradavel, proposta por Streeter e Phelps (1925). Tal formulacdo passou

a ser conhecida como Modelo de Streeter — Phelps.

A hipotese basica no modelo de Streeter — Phelps é que o processo de
decomposicdo da matéria organica no meio aquatico segue uma reacao de primeira
ordem, semelhante aquela dos processos radioativos. Nesse tipo de reacao, a taxa de
reducdo da matéria organica € proporcional a concentracdo de matéria orgéanica

presente em um dado instante de tempo. Assim, pode-se escrever:

% =—K;.L Equacéo (11)

onde L é a demanda bioquimica de oxigénio e K, € a constante de desoxigenacao que
depende do tipo de efluente. O sinal negativo que haverd uma reducdo da
concentracdo de DBO com o passar do tempo. A integracao da equacao diferencial de

primeira ordem dada por (11) resulta em:
Ly = Ly.e Kt Equacédo (12)

onde Lo € a DBO imediatamente ap0s o ponto de lancamento, ou seja, a
guantidade total de oxigénio necesséaria para a completa estabilizacdo da matéria
organica em termos de sua componente de carbono. Como o carbono é um
macronutriente que comparece em grandes propor¢cdes na matéria organica, essa
aproximacao é razoavel em termos praticos. Um conceito importante associado € o de
DBO satisfeita em t dias (DBOy), dado por:

DBO; = Ly. (1 — e~ K2t) Equacéo (13)

ou seja, DBO; é a quantidade de oxigénio dissolvido consumido desde o instante inicial
até o instante t. Os ensaios de qualidade de agua em laboratério utilizam a DBOs para
informar sobre o potencial de poluicdo com base em amostras de agua. A DBOs dos
esgotos domeésticos situa-se na faixa de 300 mg/L a 500 mg/L (Metcalf & Eddy, 2003,
Jordédo & Pessba, 2005).

A reacdo de DBO que provoca um consumo de OD do meio liquido ocorre ao

mesmo tempo em que a reacao de reoxigenacdo do meio liquido, na qual, por meio de
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processos exdgenos, 0 oxigénio passa da atmosfera para a agua. Essa transferéncia
ocorre por uma reacdo de difusdo em que a taxa de transferéncia depende da
concentracao relativa do oxigénio no ar e na agua. Essa dinAmica também € modelada

por uma reacao de primeira ordem dada por:

% =—K,.D Equacéo (14)

onde D é o “déficit” de oxigénio, isto €, a diferenca entre a concentracdo de saturacao
do oxigénio no meio liquido e a concentracdo de oxigénio dissolvido na agua em um
dado instante, e K, é constante de reoxigenacédo do corpo de agua, que depende da
turbuléncia do meio. O valor de K, pode ser estimado pela formula de O Connor e
Dobbins:

|Q
N

K, = 3,93 Equacéo (15)

N w

H

onde U é a velocidade média do escoamento em m/s e H é a profundidade em metros.
A formula de O"Connor e Dobbins é vélida para valores de velocidade entre 0,15 m/s e
0,50 m/s e para valores de profundidade do rio entre 0,30 m e 0,90 m. Existem outras

férmulas para diferentes intervalos de aplicacao (Chapra, 1997).

Tendo em conta que (12) e (15) ocorrem ao mesmo tempo, sendo (12)
responsavel pela reducédo de OD e (15) pelo aumento de OD (ou reducao do déficit D),
€ possivel combinar as duas equaclGes para representar a variacdo do déficit de

oxigénio com o tempo, o que resulta em:

% =K,.L—K,.D Equacéo (16)

O sinal positivo para a parcela K;.L indica que ela contribui para o aumento do

déficit. O resultado da integracéo de (17) € mostrado a seguir:

Dt — Kilo

= o, €T — e + Dy et Equacao (17)

onde: Dy (mg/L) é o déficit inicial de oxigénio dissolvido de agua, Lo (mg/L) € a DBO no
ponto de lancamento e K; e K, (dia') sdo as constantes de desoxigenacdo e
reoxigenacgao do rio, respectivamente.
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A Equacao (19) permite acompanhar a variacdo do déficit de OD ao longo do
tempo. Entretanto, o interesse pratico diz respeito a variagdo do déficit ao longo do
curso da agua a jusante de um ponto de lancamento de esgoto. Na hipétese de

movimento permanente e uniforme, é possivel substituir t por x da seguinte maneira:

t= Equacéao (18)

X
U
onde x € a distancia a jusante do ponto de langcamento (m) e U é a velocidade média do
rio (m/s). Combinando-se (17) e (18):

KiL K= KX K= ~
D, = K21—1?1 ' (e M7 —e KZU) +Dge "0 Equagdo (19)

A Figura 4 mostra o comportamento do OD em funcéo da distancia a jusante do
ponto de lancamento (curva pontilhada). O déficit maximo ndo ocorre no ponto de
lancamento do efluente, mas a uma distancia x. obtida quando se iguala a zero a

variacdo do déficit de oxigénio em relacdo a x. Assim procedendo, obtém-se:

abp

AXx=x

=0 ->x,= In [ ( Do-(Kp Kl))] Equacéo (20)

O modelo de Streeter-Phelps necessita de uma pequena quantidade de dados e
parametros de entrada, possuindo assim uma grande simplicidade conceitual, porém

ainda é muito aplicado em nosso pais (von Sperling, 2007).
3.4.3. Transporte de massa em rios

As mudancas nas concentragcdes dos constituintes ao longo do percurso de um
rio sdo devidas a adveccao, difusdo e conversdo (von Sperling, 2007 apud Chapra

1997). A Figura 7 é uma representacao desses fenbmenos.
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tempo tempo

espaco
espago

Difusao

Advecgao

Figura 7 — Representacao do transporte de uma substancia no espaco e no tempo devido
a adveccdao e difusao, representados pelo grafico a esquerda e direita, respectivamente
(von Sperling, 2007) .

A advecgéo € o resultado do movimento unidirecional do fluido, ndo alterando as
caracteristicas da substancia a ser transportada. A adveccao transporta a matéria de
uma posi¢cao no espacgo para outra. No caso de rios, a adveccdo move o constituinte de
montante para jusante, como resultado do movimento do proéprio liquido. Nos rios, a

adveccdo é o principal mecanismo de transporte dos constituintes.

A difusé@o refere-se ao movimento da massa devido ao movimento aleatério do
liquido ou a mistura. Esse transporte causa o espalhamento e diluicdo do constituinte
ao longo do tempo, com um desprezivel movimento do seu centro de massa. Numa
escala microscoépica, a difusdo molecular resulta do movimento aleatério Browniano das
moléculas de agua. Numa escala maior, um movimento aleatério também ocorre
causado pela difusédo turbulenta. Ambas tém a tendéncia de minimizar diferencas de
concentracao pelo fato de moverem a massa de regides de alta concentracdo para

regides de baixa concentracdo (Chapra, 1997). A difusdo pode ser modelada por:

d ~
J, = —D. (d—;) Equacao (21)
onde,

Jy = fluxo de massa na direcdo x (ML?T?) e

D = coeficiente de difusdo (L*T™).
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Esta equacdo é a primeira Lei de Fick e especifica que o fluxo de massa é
proporcional ao gradiente de concentracdo. Num tanque coberto, o coeficiente de

difuséo € baixo. No caso de agitagdo do tanque, esse coeficiente seria maior.

A disperséo seria o efeito conjunto da difusdo molecular/turbulenta e da
adveccdo. Por exemplo, no meio de um rio, existe um predominio do movimento
advectivo, porque o gradiente de velocidades € maior. Ja, proximo as margens,
predomina o transporte difusivo, pois se tem uma maior formacdo de vortices. O
equilibrio dos dois fenébmenos condiciona a uma concentracdo homogénea ao longo da

secao transversal do rio (Menegon, 2005).
3.4.4. Modelos de cargas pontuais

Os modelos de cargas pontuais séo utilizados para examinar as interacdes entre
as cargas de poluentes e sua resposta em corpos hidricos, avaliando a capacidade de
assimilacdo desses corpos através de diferentes cenérios. As cargas pontuais sao
geralmente faceis de serem identificadas, uma vez que estdo associadas a atividades

localizadas.

Tais modelos variam consideravelmente em relacdo a complexidade: desde
programas que calculam a concentracdo de oxigénio dissolvido de maneira uniforme ao
longo de um rio até aqueles que processam interacées entre nutrientes e floracdes
algais. Tipicamente desenvolvem um balanco de massa para um ou mais constituintes,
levando em consideracao trés fatores: transporte através do sistema (regime hidrologico
e hidraulico), reacbes dentro do sistema (reacdes quimicas, fisicas e biologicas que
afetam as varidveis) e entradas junto ao sistema (lancamentos ou subtracdes de agua

do sistema por atividades antrépicas e naturais).

Segundo EPA (1995), para propésito de discussado, esses programas podem ser
divididos em trés classes: modelos hidrodindmicos, modelos uniformes de qualidade da

agua e modelos dinamicos de qualidade da agua.

Os hidrodindmicos simulam as caracteristicas do transporte da agua pela sua

velocidade do escoamento. Tais modelos podem representar 0s aspectos do
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movimento da agua em rios, lagos, reservatorios e estuarios. Dependendo do tipo de
sistema ser simulado e das capacidades do modelo, € possivel a simulacdo de

escoamentos 1-D na longitudinal, 2-D na vertical, 2-D na horizontal e até 3-D.
3.4.5. Modelos de cargas difusas

Os modelos de cargas difusas simulam a geracéo e o movimento dos poluentes
do ponto de origem até a descarga nos corpos d'agua (EPA, 1995). A previsdo do
movimento desses poluentes é basicamente funcdo do uso e ocupacédo do solo, sendo
gue alguns programas mais sofisticados descrevem 0s processos de precipitacao,

escoamento superficial e arraste de sedimentos.

Segundo Braga et al (2008), as cargas difusas sdo cargas poluidoras que
provém de atividades que depositam poluentes de forma esparsa sobre a area de
contribuicdo da bacia hidrogréfica. Essas cargas poluidoras chegam aos corpos
hidricos de forma intermitente, associadas a eventos de precipitacdo e sdo geradas a
partir de extensas areas de ocupacao antropica, tornando dificil associar-se a elas um

ponto de origem.
3.4.6. Modelos ecoldgicos

A modelagem numérica do ecossistema compreende estudos que examinam ou
preveem o status de um habitat ou uma comunidade biolégica, de maneira a fornecer

uma interpretagdo do estado da saude ecoldgica de um corpo hidrico.

A aplicacdo de modelos ecoldgicos € importante quando se deseja avaliar o nivel
de comprometimento das espécies naturais de um corpo hidrico de maneira que a
gualidade da &gua permita o desenvolvimento desses seres. Assim, 0 uso desses
programas € uma nova area da ciéncia que foca a quantificacdo das relacdes entre os
componentes bidticos e abibticos de um ecossistema, incluindo a simulacdo das
dindmicas das populagbes e comunidades, estimativa do balanco de oxigénio,
comportamento de substancias téxicas e seus impactos na comunidade bioldgica, além

da modelagem da eutrofizagdo (EPA, 1995).
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3.4.7. Calibracdo de modelos de qualidade de agua

A calibracdo consiste na variacdo dos parametros do modelo de maneira a obter
uma concordancia Otima entre os resultados calculados e os dados observados
(Chapra, 1997). Tal estagio da modelagem é também definido por von Sperling (2007)

como a estimativa dos parametros (coeficientes) integrantes das equacoes.

Ap6s a medicdo em laboratério dos dados de qualidade da &gua, torna-se
necessario o ajuste dos parametros do modelo. Na Figura 8, Chapra (1997) propde
uma maneira sistematica de se obter o melhor ajuste, onde os parametros cinéticos sao
separados do restante das informacdes assumindo que 0s outros parametros estao

bem definidos.

.. Parametros fisicos .
Coletadedados —»+ condigdes de contorno e cargas :

.. Condigoes iniciais

R \
MODELO | —
Variaveis
de estado

calculadas
— | Parametros cinéticos (c,)

Ensaios de laboratério e campo
Valores de literatura

Calibrar os
parametros

ERRO ACEITAVEL ?

R Erro=(c, - ¢,)f

Falso

Variaveis
de estado
medidas

(c.)

Verdadeiro

Calibragao concluida

Figura 8 — Diagrama esquematico do processo de calibracdo de modelos - Fonte:
adaptacao de Chapra (1997).

Assim, antes do inicio do processo de calibracdo é necessaria a medicao das
cargas lancadas ao sistema, condi¢cdes de contorno e condi¢des iniciais com suficiente
precisdo para nao se tornarem fontes de incerteza. De maneira similar torna-se

necessaria uma caracterizacdo acurada da geometria e hidraulica do sistema. Com
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essas informacfes disponiveis, tais parametros fisicos devem se manter fixos na

calibragem.

Uma vez definidos os parametros fisicos, o foco da calibracdo torna-se o ajuste dos
parametros cinéticos. Alguns destes podem ser medidos em campo ou estimados a
partir das variaveis de estado observadas, sendo que os parametros restantes devem
ser variados dentro de um intervalo razoavel e coerente até a obtencdo de um ajuste
otimo.

Existem muitas maneiras para a realizacdo dos ajustes, desde o procedimento
informal de tentativa e erro até técnicas computacionais automaticas que buscam obter
um valor 6timo para uma determinada funcdo de erro, geralmente a minimizacao da

soma dos quadrados dos erros.
3.4.7.1. Avaliacéo do ajuste do modelo

Existem duas maneiras principais de para avaliacao da calibracdo de um modelo: a
forma subjetiva e a objetiva. A primeira € baseada na comparagdo visual entre as
simula¢cdes e os dados enquanto que na segunda é necessaria uma quantificacdo da
medicdo da qualidade do ajuste (usualmente uma medicdo do erro), sendo que o
modelador ajusta os parametros até o momento em que esse erro atinja um valor
minimo (Tao, 2008).

Segundo von Sperling (2007), existem distintas abordagens para se inferir sobre a
qualidade do ajuste, dentre elas a visualizagcdo de graficos, coeficiente de
determinacgédo, raiz média dos erros ao quadrado (RMEQ), erro relativo e andlise da

regressao entre os valores estimados e observados.
a) Visualizacao de gréficos

E uma maneira simples de avaliagdo do ajuste, onde se busca obter a maior
proximidade entre os dados observados e calculados pelo modelo em um gréafico
plotado com as distancias no eixo horizontal. Pela agilidade e praticidade, € mais

indicado em modelos mais simples que possuam menor quantidade de parametros,
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porém pode ser Util para complementar uma avaliacdo de resultados obtidos a partir de

uma abordagem mais complexa.
b) Coeficiente de determinagéo

O coeficiente de determinacdo (CD) € uma relacdo entre a soma dos residuos ao

guadrado e a variancia total dos dados observados, sendo expresso como:

_ 2
CD — 1 _ Z(Yobs Yest)

2(Yobs—Yobsmédio)?

Equacao (22)

Onde:

Yobs = Valor observado

Yest = Valor estimado

Y obsmedio = Média dos valores observados

Os valores de CD podem variar entre -~ a +1, sendo que para CD positivo o
valor representa a fracdo da variancia total dos dados observados que é explicada pelo
modelo; CD igual a 1 indica perfeito ajuste entre os dados observados e estimados; CD
igual a zero indica que o modelo conduz a um ajuste equivalente ao de um modelo
composto por uma reta horizontal que passa pelo valor médio dos pontos observados;
CD negativo indica que o modelo conduz a um ajuste ndo melhor que o de um modelo

composto por uma reta horizontal que passa pela média dos pontos observados.

c) Raiz média dos erros ao quadrado (RMEQ)

RMEQ = /Z(Y‘”’ST_YQ“)Z Equacio (23)

Yons = Valor observado

Onde:

Yest = Valor estimado

n = nimero de dados
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A RMEQ tem bom comportamento estatistico e proporciona uma medicao direta
do erro do modelo. Se RMEQ ¢é dividida pela média da variavel observada

(RMEQ/Y obsmedio), €la da uma indicacao da magnitude relativa do erro (Thomann, 1982).

A soma dos quadrados resulta num valor que deve ser um minimo quando 0s
prognosticos e as medicfes sdo concordantes. Ademais tal estatistica fornece um
resultado que pode ser avaliado conforme os parametros sao variados (Pelletier et al,
2006).

d) Erro relativo

ER (%) — 100 |(Yobsmédio_yestmédio)| Equa(;éo (24)

Yestmeédio

Onde:
Y obsmedio = Média dos valores observados
Yestmedio = Média dos valores estimados

Por ser um método relativo pode ser usada na comparacdo entre modelos. No
entanto ela apresenta um fraco comportamento para baixos valores de Yopsmedio, € NAO
reconhece a variabilidade dos dados, Além disso, esta estatistica € pobre quando
Yobsmedio € Maior que Yesmedio, POIS nesta condicdo o méaximo erro relativo é 100%
(Thomann, 1982).

e) Analise daregresséo entre os valores estimados e observados

A regressdao linear é uma das estatisticas utilizadas com maior frequéncia entre os
dados estimados e observados. Pressupde-se que se R? da regressdo for préximo a 1,
0 ajuste é bom. Porém, ocorrem casos em que R? é igual a 1 mas os valores
observados e estimados ao longo do tempo plotados em um gréafico ndo possuem boa

aderéncia. Assim, torna-se necessaria a avaliacao através da visualizacao de gréficos.
3.4.7.2. Aplicacéo de algoritmos genéticos para calibracdo de modelos

Os algoritmos genéticos (AG) sdo modelos de otimizacdo baseados na evolugéo

dos seres vivos, sendo que os primeiros estudos foram desenvolvidos nos anos 70 por
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Holland (1975) na Universidade de Michigan, nos Estados Unidos. Os AG’s maximizam
os resultados do modelo comparados aos dados medidos em campo através da
definicdo, feita pelo usuario, do tamanho da populacdo a ser simulada, que sera

constante durante todo o processo evolutivo do algoritmo (Guedes et al, 2009).

O termo algoritmo genético (AG) é fruto de uma analogia entre um conjunto de
operacbes matematicas e algumas ideias de Darwin sobre selecdo natural. Segundo
Darwin, a natureza seleciona os seres mais adaptados ao meio ambiente, favorecendo
assim sua reproducdo. Dessa forma, seres menos adaptados séo eliminados ou sofrem
uma reducado drastica no seu numero de individuos. Esse mecanismo permite que as
diferencas que facilitam a sobrevivéncia em um dado meio sejam transmitidas as
geracgdes seguintes. Com a repeticao desse ciclo, essas caracteristicas firmam-se e dao

origem a novas espécies mais bem adaptadas ao meio em que vivem (Leonardi, 2002).

Em esséncia, pode-se afirmar que AG sdo mecanismos de busca e otimizacdo
inspirados nos principios da selecdo natural e evolugdo. As principais caracteristicas de
um AG sdao: a) codificacdo de variaveis; b) teste simultaneo de solucdes; c) utilizacdo de
operadores de procura aleatdria. Na elaboracdo de AG, conceitos como adaptacéo,
sobrevivéncia, reproducdo e mutacdo sdo redefinidas para dar origem a elegantes e
poderosos algoritmos aptos a resolugcdo de uma enorme variedade de problemas
(Leonardi 2002).

Segundo Carvalho (2005), a evolucdo tem produzido sistemas com capacidades
enormes, através de mecanismos relativamente simples de autorreproducdo que

seguem algumas regras basicas:

a) evolucdo ocorre ao nivel dos cromossomos. Ou seja, 0 organismo ndo evoluli,
apenas serve de veiculo no qual os genes sdo conduzidos e passados adiante. Sao os

cromossomos que sofrem alteracdes com o reagrupamento dos genes;

b) a natureza tende a fazer mais cépias dos cromossomos que produzem um
organismo mais adaptado. Se um organismo sobrevive tempo suficiente e é saudavel,
seus genes tém uma capacidade maior de serem passados as proximas geracdes

através da reproducao;
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c) a diversidade deve ser mantida na populacdo. Aparentemente, mutacdes
aleatérias acontecem com frequéncia na natureza com o objetivo de garantir a
ocorréncia de variagbes nos organismos. Estas mutacdes genéticas geralmente
resultam numa Util, e até mesmo vital caracteristica de sobrevivéncia das espécies.
Com uma gama maior de possiveis combina¢des, uma populacdo estd menos sujeita a
fraquezas comuns, como virus, por exemplo, ou outros problemas associados a

procriagdo consanguinea que poderiam vir a afetar e destruir todos os seus individuos.

Holland (1975) aplicou essas propriedades da evolugcdo a sequencias simples de
nameros que representavam o0s cromossomos. Codificando seu problema numa
sequencia binaria, para representar os cromossomos, e fazendo com que
computadores gerassem muitas sequéncias binarias aleatorias, de forma a produzir
uma populagéo, determinou seu algoritmo genético que, apesar de simples e robusto,

encontrou solug¢des 6timas para uma grande variedade de problemas.

Assim, nos algoritmos genéticos, a busca da solugdo para um problema é modelada
em uma estrutura de dados que se assemelha a de um cromossomo. Com a aplicacao
de operadores sé@o geradas combinacdes dessa estrutura, com a preservacao de certas
informagBes criticas. Uma implantacdo do algoritmo genético comeca com uma
populagdo (geralmente randdmica) de cromossomos que s&do entdo avaliadas para
gerar oportunidades reprodutivas de forma que 0s cromossomos que representam uma
solucdo “melhor” tenham mais chances de se reproduzir do que 0s que representam
solucdo “pior”. Sendo as definicdes de solucdo melhor ou pior relativas a populagéo

atual.

Os algoritmos genéticos diferem dos tradicionais métodos de otimizagcdo em quatro

aspectos importantes:

a) Usam um codigo para as variaveis de controle ao invés das proprias
variaveis;

b) Pesquisam numa populacdo a solucao para outra populagdo, ao invés de
fazer uma pesquisa individual;

c) Usam somente a informacgé&o da funcéo objetivo e ndo de suas derivadas;
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d) Usam regras de transicdo probabilisticas ao invés de wusar regras

deterministicas.

A computacdo evolutiva engloba uma grande quantidade de métodos como 0s
algoritmos genéticos (AG), programacdo evolucionaria, programacdo geneética,
estratégias evolucionéarias, entre outros (Kondageski, 2008). O algoritmo genético
representa o método mais difundido e conhecido no universo da computagéo evolutiva;
isto se deve ao fato de ser relativamente simples, flexivel e de facil implementacéo

computacional (Lacerda et al, 1999).

Na natureza, individuos de uma populacdo competem por recursos como
alimentos, agua e abrigo; também competem por um companheiro para o
acasalamento. Aqueles individuos que possuirem as melhores caracteristicas para a
sobrevivéncia, e para a atracdo do companheiro, provavelmente produzirdo um maior
namero de descendentes. Por outro lado, individuos com caracteristicas inferiores
produzirdo poucos (ou mesmo nenhum) descendentes. Isto significa que os genes
daqueles individuos mais bem adaptados ao meio espalhar-se-do por um numero
crescente de descendentes a cada geracdo. A combinagdo de excelentes
caracteristicas de diferentes pais pode resultar em individuos cuja aptiddo é maior do
gue a dos pais. Desta forma, as espécies tornam-se cada vez mais adaptadas ao seu
ambiente. Um algoritmo genético usa uma analogia deste comportamento natural;
assim, as possiveis solu¢cdes do problema de otimizagdo sdo denominadas de
individuos, que podem ser agrupados, formando uma populacdo. A aptiddo de um
individuo representa o grau 6timo da resposta produzida por ele, ou seja, 0 quéo
préximo ele esta do ponto 6timo. Esta aptidao é calculada pela funcédo-aptiddo que, em

alguns casos, pode ser a propria funcéo que se deseja otimizar (Kondageski, 2008).

Empregar o AG para o calculo de pontos de maximo ou minimo de uma funcédo é
especialmente util quando nao é derivavel ou é complicada de derivar, inclusive
podendo ser descontinua. Nestas situacdes, a maiorias das técnicas, principalmente de
otimizagdo numérica, ndo podem ser aplicadas. Além disso, esta técnica apresenta uma

vantagem mais evidente quando se trabalha com otimizacdo de funcgdes mais
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complexas, como funcdes nao lineares, e que apresentem grande numero de variaveis.
Outro ponto a favor dos AG’s consiste no fato de que a solucdo obtida por tal método,

ou mesmo a convergéncia dele, ndo é excessivamente dependente do ponto inicial.

Ademais, os algoritmos genéticos apresentam algumas outras vantagens, pois
funcionam tanto com parametros continuos como discretos, ou uma combinacéo deles;
realizam buscas simultdneas em varias regiées do espaco de busca, pois trabalham
com uma populacdo, e ndo com um Uunico ponto, e desta forma reduzem
consideravelmente a probabilidade de ocorréncia de um minimo local; fornecem uma
lista de pardmetros oOtimos e ndo uma simples solucdo; sdo faceis de serem
implementados em computadores; sdo modulares e portateis, no sentido de que o
mecanismo de evolucdo € separado da representacdo particular do problema
considerado, assim, eles podem ser transferidos de um problema para outro; sao
flexiveis para trabalhar com restricbes arbitrarias e otimizar multiplas funcées com
objetivos conflitantes; sdo também facilmente hibridizados com outras técnicas de

otimizacao (Lacerda et al, 1999).

Outros termos originados da biologia, e relacionados aos AG’s (Lacerda et al, 1999)
sao:
Cromossomo - Nos AG’s, um cromossomo representa a estrutura de dados que
codifica uma solucdo para um problema, ou seja, um simples ponto no espaco de
busca. Pode ser uma cadeia de bits, ou um vetor contendo as variaveis de decisdo do

problema de otimizagao;

Individuo - Um simples membro da populac¢do. Nos AG’s, um individuo é formado pelo

cromossomo e sua aptidao;

Populagcdo — representa um conjunto de individuos da mesma espécie. Na linguagem
dos AG’s, representa um conjunto de pontos candidatos a solugdo do problema

otimizacao;
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Gene - Na biologia é a unidade de hereditariedade que é transmitida pelo cromossomo
e que controla as caracteristicas do organismo. Nos AG'’s, é um parametro codificado

Nno Cromossomo, ou seja, um elemento do vetor que representa 0 Cromossomo;

Gendtipo - Na biologia representa a composi¢ao genética contida no Genoma, ou seja,
o conjunto de genes de um individuo. Nos AG’s, representa a informacdo contida no

Cromossomo;

Selecdo - A selecdo constitui o mecanismo de escolha dos individuos (pontos
candidatos a soluc&o) de acordo com os valores da funcéo-objetivo, ou funcéo-aptidao,
na linguagem dos algoritmos genéticos. Aqueles com alto valor de aptiddo tém maior
probabilidade de contribuir com um ou mais descendentes para a proxima geracdo. Em
popula¢cdes naturais, a aptiddo constitui a habilidade do individuo de sobreviver aos
predadores, doencas e outros obstaculos para chegar a idade adulta e posterior

reproducéo;

Cruzamento (“crossover”) - O operador de cruzamento é aplicado a um par de
individuos selecionado da populacdo - os chamados individuos pais - gerando dois
individuos filhos. E este operador que possibilita a introdugcdo de novos individuos na
populacdo. E considerado, juntamente com a mutacdo, o principal mecanismo dos
AG'’s, pois explora as regifes desconhecidas do espaco de busca. Existem varios tipos
de operadores de cruzamento, tanto para representacdo binaria, quanto para

representacao real dos cromossomos;

Mutacdo - Os operadores de mutacdo S&80 necessarios para a introducdo e
manutencdo da diversidade genética da populacdo. Este operador altera,
arbitrariamente, um ou mais componentes de um cromossomo filho escolhido,
fornecendo, assim, meios para a introducao de novos elementos na populacdo. Desta
forma, a mutacdo assegura que a probabilidade de se chegar a qualquer ponto do
espaco de busca nuca sera zero. O operador de mutagéo é aplicado aos cromossomos

filhos com uma probabilidade de mutacao igual a Pmy:.

Além disso, tem-se outra definicdo importante: a simulagcéo, que representa o ciclo

que vai da geracgao aleatoria de uma populacgéo inicial até a convergéncia do algoritmo.
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Quando se inicia uma nova simulacédo gera-se uma nova populacéo inicial, que evolui
através de sucessivas geracbes até atingir o critério de convergéncia definido,

retornando com a melhor solucdo encontrada (Kodagenski, 2008).

A implementacdo de um algoritmo genético comeca com a geracdo aleatoria de
uma quantidade de cromossomos, ou seja, de vetores contendo as variaveis de decisao
do problema de otimizacdo; ao conjunto destes da-se o nome de populagéo inicial.
Estes vetores sdo avaliados durante o processo evolutivo e recebem uma nota que
reproduz a qualidade da solugdo que eles representam. Aos mais aptos, ou seja,
agueles que produzirem as melhores solucbes, é atribuida maior probabilidade de
serem selecionados, de forma que eles geralmente sdo mantidos no processo do AG.
Quanto aos menos aptos, esta probabilidade é menor, de forma que estes geralmente
sdo descartados do processo. Aqueles vetores selecionados podem ser combinados
para a formacdo de outros, 0os quais integrardo a populagéo; este processo representa
o chamado operador de “crossover’” ou cruzamento. Além disso, 0S Cromossomos
formados no processo de cruzamento podem sofrer modificagbes em suas
caracteristicas fundamentais, através do operador de mutacdo. Desta forma, estes
individuos gerados possuem algumas caracteristicas herdadas dos cromossomos
“pais”. Esta nova populacdo de possiveis solu¢cdes produzidas contém uma maior
proporcdo das caracteristicas dos melhores individuos da geracdo anterior. Desta
forma, caracteristicas 6timas sdo espalhadas por muitas geracdes na populacéo, sendo
misturadas e permutadas com outras boas caracteristicas. Através do favorecimento do
cruzamento dos melhores individuos da populacdo, as areas mais promissoras do
espaco de busca sdo exploradas. Se o algoritmo foi bem elaborado, a populagéo

convergira para uma solucdo 6tima do problema (Kondageski, 2008).

A Figura 9 apresenta a configuracdo de um algoritmo genético tipico.
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Figura 9 — Representacao de AG tipico (Kondageski, 2008).

Cada ciclo completo do algoritmo da Figura 9, desde a avaliagcdo da aptidao, ou
“fitness”, dos individuos, até a aplicacdo do operador de mutacdo, representa uma

geracao, na linguagem dos algoritmos genéticos.

3.4.8. Validacao

Apés a calibracdo do modelo e antes de sua utilizacdo para a realizagcdo das

simulacdes, deve-se realizar uma etapa de validagé&o.

A validacdo do modelo consiste em novas simulagcdes com uma nova série (ou
idealmente varias séries) de dados observados e também de alteracdes nos parametros

fisicos e forcantes de maneira a representar as novas condi¢cdes. Entretanto, os
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parametros cinéticos devem ser fixados nos mesmos valores onde o modelo fora
calibrado (Chapra, 1997).

Caso as novas simulagdes produzam valores que coincidam com os dados
observados o modelo esta validado como uma ferramenta efetiva de previsdo para o
intervalo das condicdes definidas pelas séries de dados utilizadas nas etapas de
calibragéo e validagdo. Se ndo houver uma boa aderéncia o0 modelo deve ser analisado
no sentido de se determinar as possiveis razdes para tal discrepancia, como um melhor

refinamento e caracterizacdo do problema.

Reckhow et al (1990) justificam a necessidade da validagcao (também intitulada de
“andlise de residuos” pelos autores) dos modelos uma vez que as séries dos dados
observados e estimados podem apresentar tendéncias e comportamentos ciclicos, 0s
quais introduzem limitacdes para a utilizacdo de testes estatisticos mais convencionais,
como o teste “t”. No entanto, € menos provavel a ocorréncia destes fenbmenos nos

residuos, fazendo com que seja preferivel a sua utilizacao.

3.4.9. Andlise da Incerteza

A Andlise da Incerteza pode ser baseada na execucédo de um elevado numero de
simulagdes, configurando a denominada Simulacdo Monte Carlo. O niumero de rodadas
deve ser maior quanto mais complexo for o modelo e maior o nimero de variaveis

(dados de entrada).

Em cada simulacdo do modelo é selecionado um conjunto diferente de valores dos
dados de entrada sobre os quais existe incerteza. Cada valor é gerado aleatoriamente,
segundo uma distribuicdo e dentro de uma faixa de critérios pré-especificados. As
saidas obtidas sdo posteriormente analisadas estatisticamente, gerando resultados em
termos de probabilidade e ndo apenas valores deterministicos. O fluxograma da Figura

10 ilustra a Simulacdo Monte Carlo para Analise da Incerteza.

58



SIMULAGCAO MONTE CARLO

ESTABELECER UMA FAIXA PARA
CADA DADO DE ENTRADA

Y

GERAR ALEATORIAMENTE
—> DADOS DE ENTRADA
DENTRO DA FAIXA

A\

CALCULAR OS VALORES
DAS VARIAVEIS DE SAIDA

SALVAR OS DADOS DE
ENTRADA E SAIDA

\
| OUTRA SIMULAGCAO?

NAO

Y
FIM

SIM

Figura 10 — Fluxograma da analise da incerteza (adaptado de von Sperling, 2007).

3.4.10. Analise de sensibilidade de modelos

Chapra (1997) recomenda que antes das simulacbes haja o conhecimento do

comportamento geral de um modelo de qualidade de &gua através da andlise de
sensibilidade.

Existem muitas maneiras de se realizar tal tipo de analise, e dentre elas as mais
usuais sdo a perturbacdo de parametros ou analise de sensibilidade informal (von

Sperling, 2007), andlise de sensibilidade de primeira ordem e a simulagdo Monte Carlo.

Na perturbacéo de parametros roda-se o modelo com diferentes valores deste dado
e interpreta-se como resultado obtido foi influenciado por essa variagdo. O
estabelecimento dos distintos valores do dado de entrada, bem como a interpretacdo
acerca da sensibilidade do modelo, dependera do conhecimento, experiéncia e bom
senso do analista (von Sperling, 2007).

A andlise de erros de primeira ordem trabalha com coeficientes normalizados de

sensibilidade, os quais representam a porcentagem de variacdo na variavel de saida
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resultante de uma variacao de x% em cada variavel de entrada. S&o calculadas entéo,
para cada variavel de saida, as porcentagens da variancia atribuidas para cada variavel

de entrada. O modelo QUAL2EUNCAS é capaz de realizar tal analise.

Ja na simulacdo Monte Carlo Spear e Hornberger (1980) apud von Sperling (2007)
sugerem um numero elevado de corridas do modelo, cada qual com um conjunto
diferente dos valores dos dados de entrada selecionados aleatoriamente dentro da

distribuicdo especifica.

Inicialmente separa-se o conjunto de dados em duas amostras distintas, de acordo
com algum critério especificado. Apos esta separacao de todos os resultados nas duas
amostras (“dentro” e “fora” do critério), procede-se a uma andlise estatistica
comparando a distribuicdo de cada dado de interesse na amostra “dentro” com a
distribuicdo deste mesmo dado na amostra “fora”. Caso as duas distribuicbes sejam
significativamente diferentes, o dado € considerado importante para o desempenho do
modelo, isto é, as estimativas do modelo (em termo do dado de saida considerado) sao

sensiveis a esse dado de entrada.

Caso contrario o dado é considerado ndo importante na faixa e distribuicdo
especificadas, j4 que a diferenca nos dados de saida das duas amostras ndo pode ser
explicada por um dado de entrada que apresenta pouca variagdo de uma amostra para

a outra. O fluxograma da Figura 11 ilustra o processo.
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FLUXOGRAMA DA ANALISE DE SENSIBILIDADE

Arquivos de dados gerados pela
Simulagdo Monte Carlo

Y
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(valores “dentro do critério”) (valores “fora do critério”)

Para cada dado de entrada: comparagédo das
distribuicdes “dentro” e “fora” (amostras 1 e 2)

\ A
Distribui¢Ges significativamente Distribuigdes nao significativamente
diferentes diferentes
\ 4
Dado de entrada importante Dado de entrada ndo importante

Figura 11 — Fluxograma da analise de sensibilidade (adaptado de von Sperling, 2007).

O teste estatistico de comparacdo entre as duas amostras deve ser um teste ndo
paramétrico, o qual independe da distribuicdo de frequéncia da amostra, como o teste
de comparacdo de medianas de Mann-Whitney ou um teste de hip6teses convencional

(teste t para a diferenca entre duas médias).
3.4.11. Selecdo de modelos de qualidade de agua

A definicdo do modelo apropriado depende da finalidade na qual ele sera aplicado.
A definicdo dos objetivos é o primeiro passo no desenvolvimento da aproximacédo a ser
realizada pela modelagem, sendo que em alguns casos 0s objetivos serdo somente
atingidos com a aplicagdo de uma combinacdo de modelos. Em outros casos, técnicas
de avaliacdo mais simples poderdo ser suficientes para substanciar o0 processo
decisério. Assim, a selecdo de modelos pode ser baseada em critérios como o0s
recursos financeiros considerados, necessidade de dados, custo da aplicagdo do

modelo, precisdo requerida, tipos de poluentes considerados e experiéncia do usuario.
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A selecao e aplicacdo de um modelo ou uma ferramenta de analise € sempre uma parte
do processo de construgdo do consenso de um plano para a bacia hidrografica. O
envolvimento das partes interessadas no processo de selecdo do modelo pode ajudar
na aceitacdo dos resultados obtidos nas simulacoes e ainda fazer com que as decisdes

a serem tomadas passem a ser baseadas nesses resultados (EPA, 1997).

O progresso da ciéncia e da programacao de computadores junto as evolucdes dos
problemas ambientais permitiram o desenvolvimento de modelos mais complexos e de
estruturas mais abrangentes. Infelizmente tal fato conduz a concepcao errénea de que
modelos complexos sao necessariamente superiores a aproximacdes mais simples
[Chapra (2003), Lindenschmidt (2006) e Thomann (1998)].

A Figura 12 ilustra que a escolha de um modelo de qualidade de agua envolve um
conflito entre a complexidade do modelo, a confiabilidade requerida, custos para coleta

de dados estimacao de parametros e tempo.

A A 5

Complexidade
Requerida
I

A [y g Vppp——— Confiabilidads

# -——— e - "

Requerida

Log (CONFIABILIDADE)
)

modelo Custo=§

———

-
-

B
>

|
I
I ~.
1
Log (COMPLEXIDADE) Log (COn

VIFLEXIDADE)

Figura 12 — Confiabilidade versus complexidade de modelos: (A) modelagem isolada de
decisfes; (B) modelagem influenciada pelo contexto das decisfes - Fonte: adaptacédo de
Chapra (2003).

O gréfico (A) da Figura 10 representa que se o orcamento € ilimitado entdo um
modelo mais complexo sera mais confiavel. Porém, ao adicionar-se complexidade ao
modelo, é assumido que havera recursos financeiros suficientes para coleta de dados
de campo e estudos de laboratério para especificar adequadamente os parametros
adicionais. Ademais, essa afirmagdo ndo é verdadeira pois existem limites nas

habilidades de caracterizar o meio ambiente de maneira matematica (Chapra, 2003).
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Na realidade, em funcdo das limitacdes financeiras, a modelagem matemaética é

realizada com dados limitados. Nesses casos podem ocorrer duas situagoes:

i. Um modelo muito simples sera tdo irreal que ndo produzira resultados
confiaveis;

i.  Um modelo muito complexo sera tao “superparametrizado” que ultrapassara
as informacgdes disponiveis e se tornara igualmente irreal em fungdo da

incerteza dos parametros.

Assim, duas outras consideracdes devem ser impostas: a confiabilidade e a
complexidade necessarias para resolver o problema (grafico (B) da Figura 10). Como
exemplo, enquanto que um modelo simples é adequado para avaliar impactos
estéticos, um modelo mais complexo (e mais dados de entrada) € necessario para

avaliar problemas de saude publica (Chapra, 2003).

Outro fator importante na selecdo de modelos € o tempo necessario para
levantamento dos dados de campo e de simulacdo via computadores, uma vez que
muitos programas usardo dados historicos insuficientes na tentativa de produzir
resultados confiaveis e, simultaneamente, ao adicionar complexidade o tempo de

computacao aumenta significativamente.

Ainda em relacdo a selecdo de modelos, Kauark-Leite e Nascimento (1993) apud

von Sperling (2007) citam que aqueles devem apresentar as seguintes propriedades:

v' Coeréncia racional: deve haver uma coeréncia da transcricao que se faz entre
0s objetos ou fenbmenos percebidos e sua traducdo na linguagem teérica escolhida;
v' Ajuste aos dados experimentais: espera-se que o modelo seja capaz de gerar
resultados que se aproximem dos dados experimentais. No entanto, 0 mero ajuste a
um conjunto de dados ndo € suficiente para que o modelo possa ser considerado
totalmente adequado;

v' Unicidade e identificabilidade: é possivel se construirem distintos modelos
representando um mesmo fendbmeno, mas a justificativa da adogdo de um
determinado modelo ndo deve se basear apenas no ajuste dos dados experimentais.

Deve-se buscar um modelo Unico para um dado nivel de representacao (unicidade
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de representacdo do sistema) e se ajustarem os parametros de modelos a partir dos
dados experimentais, obtendo-se um conjunto Unico de parametros (identificabilidade
dos parametros). Deve-se atentar para o fato de que os modelos ambientais podem
ser bastante complexos e com pouca identificabilidade, com distintos conjuntos de
valores dos coeficientes conduzindo a ajustes similares aos dados experimentais;

v Minimalidade: o conceito de minimalidade é de que, se um modelo simples é
suficiente, nenhum outro modelo mais complexo € necessario. A minimalidade
concerne a economia dos meios utilizados (minimo numero de variaveis e de
parametros) ou, ainda, o principio da reducdo do arbitrario. O principio da
minimalidade ndo busca a simples reducdo da complexidade, mas a reducéo
prudente da redundéancia. Naturalmente que o principio é desejavel, mas deve ser
praticado com critério, para ndo cercear o avango do conhecimento cientifico;

v'  Falsificabilidade: a falsificabilidade concerne a possibilidade de se invalidarem
hipoteses assumidas na construcdo do modelo. Uma hipotese é falsificavel se a
|6gica autoriza a existéncia de um enunciado ou de uma série de enunciados de
observacdo que lhe seriam contraditorios, que a falsificariam, caso se revelassem
verdadeiros. Toda hipétese ou todo sistema de hipotese deve satisfazer esta
condicdo fundamental para adquirir o status de lei ou teoria cientifica. Para fazer
parte da ciéncia uma hipGtese deve ser falsificavel, ou seja, deve ser possivel
invalida-la. Naturalmente que, no caso da modelagem matematica de sistemas
ambientais, os meios experimentais disponiveis podem ser insuficientes para se
provar a inadequacgéo de uma hipoétese;

v' Poder de previsdo: os critérios anteriores dizem respeito a coeréncia racional
do modelo e das observacdes utilizadas em sua constru¢do. Ja o poder de previsao
encontra-se relacionado com a extensao de seu dominio de validade. Um modelo
encontra-se tanto mais justificado quanto mais amplo se mostra seu campo de
aplicabilidade, a posteriori. Neste sentido, modelos caixa preta (aqueles que enfocam
apenas o0 que € mensuravel, ou seja, dados de entrada e saida), mesmo que

eventualmente tenham conduzido a um melhor ajuste aos dados experimentais, tem
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menor poder de previsdo que modelos mecanisticos (modelos conceituais

fisicamente fundamentados).

3.5. O modelo QUAL2Kw

O QUAL2Kw é um modelo de qualidade da agua de cargas pontuais e difusas
aplicado em rios e corregos, distribuido pela Agéncia Norte Americana de Protecao
Ambiental (USEPA). Este modelo é implementado em extensao Microsoft Windows,
utiliza como macro linguagem o Visual Basic, sendo o Excel utilizado como programa
de interface grafica. Ele representa o estado da arte e as duas Ultimas décadas de
avancos na modelagem numérica e computacional de qualidade da 4gua em rios (Tao,
2008).

O modelo QUAL2Kw foi escolhido no presente trabalho uma vez que atende aos
preceitos de ampla utilizacdo, ser o modelo oficial da EPA e inclusive fora utilizado em
diversas pesquisas recentes [Bottino (2008); Tao (2008); Salvai (2008); Fan et al
(2007); Fan et al (2009); Marsili-Libelli et al (2008); Chaminda et al (2007); Turner et al
(2009); Guedes et al (2009)].

Esse modelo é baseado em equacdes diferenciais ordindrias para sistemas
unidimensionais e de fluxo constante (regime permanente de vazdes). O modelo
possui, também, como um de seus pilares a homogeneidade da concentracdo da
variavel limnoldégica em estudo numa mesma secao transversal, podendo ser utilizado
para simular o comportamento de diversos indicadores e constituintes de qualidade de
agua (Guedes et al, 2009).

O modelo QUAL2Kw possui algumas caracteristicas do modelo QUAL2E (Brown e
Barnwell, 1987), bastante difundido em estudos de qualidade da 4gua. As semelhancas

entre os modelos séo (Pelletier et al, 2008):

e O escoamento é unidimensional e € considerada mistura completa no rio

verticalmente e lateralmente;
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e O saldo de calor e temperatura € simulado como funcdo da meteorologia em
uma escala de tempo diurna;

e Todas as varidveis sdo simuladas em uma escala de tempo diurna, uma vez que
a cinética da qualidade de 4gua é diurna;

e Sao simuladas fontes pontuais e cargas difusas de calor e massa.
A estrutura do QUAL2Kw inclui os seguintes novos elementos:

e A segmentacdo no modelo QUALZ2E sé poderia ser igualmente espacada. J& no
QUALZ2Kw é possivel simular trechos de comprimentos diferentes e ainda podem-se
adicionar multiplos langcamentos e abstracdes em qualquer trecho, fornecendo uma
maior liberdade ao usuario caso necessite de maior resolucdo em um determinado
trecho. Os tributarios podem ser representados como fontes pontuais. A Figura 13

apresenta um esquema da segmentacéo que o programa assume.
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Figura 13 — Esquema de segmentacado do QUAL2Kw (FONTE: Pelletier et al, 2008).

Pelo fato do software QUAL2Kw considerar o rio como uma juncdo de diversos
segmentos (com dimensao determinada no momento de criagdo de cada modelo),
limita-se a precisdo dos dados de saida a essas divisbes. Ou seja, os dados sdo
fornecidos pontualmente apenas nas intersec¢cfes dos segmentos e nao em qualquer

local do rio. O curso d’agua é dividido em um numero de elementos computacionais e,
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para cada elemento, é feito um balanco hidrolégico em termos de fluxo (m®/s), balanco

energético em termos de temperatura e balanco de massa em termos de concentragao.

N = 4 =) -

Trecho Elementos

Figura 14 — Divisado dos trechos em elementos (FONTE: Pelletier et al, 2008).

e No modelo QUAL2Kw sdo usadas duas formas de DBO carbonacea para
representar o carbono orgéanico. Essas formas sdo a lentamente oxidavel e
rapidamente oxidavel. Ademais, particulas de matéria organica nao viva (detritos)
sdo simuladas. Esses detritos sdo compostos por carbono particulado, nitrogénio e
fésforo em uma estequiometria fixada,

e O modelo QUAL2Kw adapta a andxia por reducdo das reacbes de oxidacdo a
ordem zero para baixas concentracdes de oxigénio dissolvido;

e A desnitrificacdo € modelada como uma reacdo de primeira ordem que se torna
mais pronunciada em baixas concentracdes de oxigénio dissolvido;

e Interacdo entre sedimento e agua: fluxos de oxigénio dissolvido sedimento-agua
sdo simulados como funcdo da sedimentacdo da matéria organica particulada,
reacBes com os sedimentos e a concentracao das formas sollveis nas camadas de
agua superiores;

e Simula explicitamente as algas fixas ao fundo, que aumentam através da
fotossintese e decrescem por meio da morte e respiracdo. Tais algas excretam
amonia e fosfatos inorganicos e absorvem amoénia ou nitrato e fosforo;

e A extingdo da luz é calculada em funcdo das algas, detritos e solidos

inorganicos;
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e Tanto a alcalinidade quanto o carbono inorganico sao simulados. O pH do rio é
entdo simulado baseado nessas duas quantificacbes, sendo que valores de pH
altos provocam a transformac&o da aménia para a forma ionizada (NH;") toxica;

e Um patdgeno genérico € simulado e a sua remocao é determinada em funcao da

temperatura, luz e sedimentacao;

e Simulacdo explicita do efeito de quedas d’agua em funcdo de cachoeiras e

barragens na transferéncia de gases

e Autocalibracdo dos parametros através do algoritmo genético PIKAIA.
No entanto, a estrutura do QUAL2Kw néo inclui os seguintes elementos:

e Mobdulo de andlise de incerteza;

e Derivagdes, uma vez que sO simula o rio principal.

Dentre esses fatores, a simulacdo das algas de forma explicita e o algoritmo

genético para autocalibracdo também influenciaram a sele¢cdo do QUAL2Kw.

O modelo QUAL2Kw resolve as equacdes internas atraves de integracdo numerica
direta pelo método de Euler ou 0 médoto Runge-Kutta. Dependendo do tempo de
residéncia pode ser necessario que o usuario simule mais alguns dias até que se atinja
o estado de equilibrio, conforme estudo realizado por Turner et al (2009).

3.5.1. Balancgo de vazao

O balanco de vazdes para cada trecho € calculado pela seguinte equacgao:
Qi = Qi—1 + Qini — Qan,i Equacao (25)

Sendo Q; a vazéo efluente do trecho i para o trecho de jusante i+1 (em m3/d), Qi1 a
vazéo afluente do trecho de montante i-1 (m3¥d), Qi,; a vazao total afluente de fontes
pontuais ou nédo pontuais (m3d) e Qap; a vazao total afluente devido a abstracdes
pontuais e ndo pontuais (m3/d). A Figura 15 apresenta uma ilustracdo do balanco de
vaz0es para cada trecho.
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Figura 15 — llustracdo do balanco de vazdes (FONTE: Pelletier et al, 2008).

A vazao total afluente das fontes é computada como:
Qin,i = ?ill st,i,j + Z?fil ans,i,j Equagéo (26)

onde Qus,j € a j-ésima fonte pontual afluente ao elemento i (m3/d), Qps,; € 0 NUmero total
de fontes pontuais ao elemento i, Qnpsjj € @ j-€ésima fonte ndo pontual afluente ao
elemento i (m3/d) e npsi € o niumero total de fontes ndo pontuais afluentes ao elemento

i. O total de abstracfes € calculado como
Qab,i = 57211 Qpa,i,j + Z?fiu ana,i,j Equa(;éo (27)

onde Qpa,j € a j-ésima fonte pontual abstraida do elemento i (m®/d), pai € o nimero total
de fontes pontuais abstraidas ao elemento i, Qnaj € a j-ésima fonte ndo pontual
abstraida ao elemento i (m3d) e Qnpai € 0 numero total de fontes n&do pontuais
abstraidas ao elemento i. As fontes ndo pontuais (cargas difusas) e abstracfes séo

consideradas como fontes lineares, conforme a Figura 16.
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Figura 16 — Representacao das cargas difusas no modelo QUAL2Kw (FONTE: Pelletier et
al, 2008).
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3.5.2. Caracteristicas hidraulicas

Uma vez computada a vazao efluente de cada elemento, a velocidade e a
profundidade podem ser calculadas por vertedouros, coeficientes de descargas ou

equacao de Manning.
e Equacao de Manning

Para o modelo, cada elemento é idealizado como um canal trapezoidal. Em
condicbes de vazbes permanentes, a equacdo de Manning pode ser usada para

expressar a relacdo entre a vazao e a profundidade como:

1/2 5/3
s A
n P2/3

Q Equacéo (28)

__________

N A

Sa1 «—» Ss2 Q; U

By

Figura 17 — Esquema para determinagdo da vaz&do no modelo QUAL2Kw (FONTE: Pelletier
et al, 2008).

onde S, é a declividade do canal, A. € a area molhada, n é o coeficiente de rugosidade

do canal e P € o perimetro molhado.

A, = [By + 0,5(ss; + ss)H]H Equacéao (29)

P=By+Hys}4 +1+Hs%+1 Equagéo (30)

2
3 5
(Qn)5<BO+Hk_1\/5521+1+Hk_1\/5522+1)

S3/10[B,+0,5(ss1+Ss2) Hk—1]

H, = Equacao (31)

onde k = 1,2,...,m, onde m € o nimero de iteragbes. Uma expectativa inicial de Ho =0 &
empregada. O método é finalizado quando o erro estimado fica abaixo de um valor

especifico de 0,001%. O erro estimado € calculado na equagao:
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Hk+1—Hk|

£ = |
Hpyq

Equacéao (32)

A area da secao pode ser determinada pela Equacéo 29 e a velocidade pode entao

ser determinada pela equacéo da continuidade:

U _Q Equacéo (32)
A
A largura média do elemento, B [m], é computada como:

B= % Equacéo (33)

A Tabela 2 apresenta valores sugeridos do coeficiente de rugosidade de Manning

para diversas superficies.

Tabela 2 - Coeficiente de rugosidade de Manning (Fonte: Chow, 1959).

Material n

Canais artificiais

Concreto 0,012

Fundo de pedra com laterais de

Concreto 0,020
Pedra coberta com argamassa 0,023
Pedras soltas no leito do canal 0,033

Canais naturais

Limpo e reto 0,030
Limpo e sinuoso 0,040
Com vegetacao, pocas e sinuoso 0,050
Com arbustos, madeira 0,100
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Valores tipicos do coeficiente de Manning (n) variam de acordo com a vazao e
profundidade (Gordon et al, 1992 apud Pelletier et al, 2008). Conforme a profundidade
diminui em vazdes baixas, a rugosidade relativa aumenta. Valores tipicos publicados de
n, que varia de 0,015 para canais lisos para até 0,15 para canais rugosos naturais, sao
representativos de condi¢des onde a vazao esta no limite de transbordamento da calha
do rio (Rosgen, 1996 apud Pelletier, 2008). Condicdes criticas de profundidade para
avaliar a qualidade da agua sao geralmente muito menores que a profundidade de

extravasamento, e a rugosidade relativa nesse caso deve ser muito maior.
e Curvas-chave

Equacbes exponenciais podem ser usadas para relacionar a velocidade média e

profundidade em vazao:
U=aQ’ Equagcéo (34)
H=aQ’ Equacéo (35)

onde a, b, a e B séo coeficientes empiricos que sdo determinados das curvas
velocidade-vazdo e curva-chave, respectivamente. Os valores de velocidade e

profundidade sao entdo empregados para determinar a area e largura da secao pelas

equacoes:
_Q <
A= U Equacéao (36)
B =% Equacao (37)

Os expoentes b e B possuem valores tipicos apresentados na Tabela 3.

Tabela 3 — Valores tipicos dos expoentes das curvas-chave usados para determinar a
velocidade e profundidade pela vazao (Pelletier et al, 2008).

Equacdo Expoente Valortipico Range
U=aQ b 0,43 0,4-0,6
H = oQ” B 0,45 0,3-0,5
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3.5.3. Constituintes do modelo e balan¢co de massa geral

A Tabela 4 apresenta as variaveis de qualidade de agua que podem ser simuladas
no QUAL2Kw. Os constituintes que sdo da coluna d’agua séo indicados pelo valor “1”
subscrito e aqueles com valor “2” sdo relativos a zona hiporreica, com excecdo das
algas de fundo na coluna d'agua (a, INp, IP,) e as bactérias heterotréficas na zona de
sedimento hiporreica.

Tabela 4 - Variaveis simuladas no QUAL2Kw.

Variavel Simbolo Unidade
Condutividade S1, S2 pumhos
Solidos Inorganicos Suspensos m; 1, Mi2 mgD/L
Oxigénio Dissolvido 01, 0, mgO /L
DBOc lenta Cs1, Cs2 mg O /L
DBOc rapida Ci1, Ci2 mg O /L
Nitrogénio Orgéanico No.1, No2 MgN/L
Nitrogénio Amoniacal Na 1, Na2 MgN/L
Nitrato N1, Nn2 MgN/L
Fosforo Organico Po,1; Po,2 ugP/L
Fosforo Inorgénico Pi1, Pi2 ugP/L
Fitoplancton ap1, Ap2 MgA/L
Detritos Mo 1, Mo mgD/L
Patogeno X1, X2 cfu/100 mL
Alcalinidade Alky, Alk, mgCaCo /L
Carbono Inorgénico Total Cr1, C12 mole/L
Algas inferiores ap,an mgA/m2
Algas inferiores — nitrogénio INy mgN/m2
Algas inferiores — fésforo IN, mgp/m2
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A simulacdo dos constituintes do sedimento da zona hiporreica € opcional no

QUAL2Kw, sendo que ha trés opgoes:

e Sem simulacdo da zona hiporreica: as transferéncias de massa entre a

coluna d’agua, agua intersticial hiporreica e a cinética da qualidade da agua
da agua intersticial hiporreica ndo sao simulados;
e Nivel 1: simulacdo de primeira ordem na oxidacdo da CDBO rapida com
atenuacdo da CDBO e oxigénio dissolvido do sedimento da zona hiporreica;
e Nivel 2: simulacdo do crescimento do biofilme de bactérias heterotroficas
(ordem zero ou primeira ordem), respiracdo, oxigénio dissolvido, amonia,

nitrato e fosforo inorganico na zona hiporreica intersticial.

Para todas as variaveis, com excecdo das algas inferiores, o balangco de massa

para um componente em um elemento € definido como (Figura 16):

dc; — Qi1 Qi . Qouti E

! E] w;
L — 2L 4+ 21, — e Y+ (e —Cc )+ L+ S 3
Tt 7, Ci—1 v, Ci v, C; : (ci—1 —¢y) 7, (ciz1 — <) 7 S; Equacéo (38)

14

onde W; é a carga externa do componente no elemento i [g/d ou mg/d], e S; sdo as
fontes e abstragcbes do componente devido a reagbes e mecanismos de transferéncia

de massa [g/m®d ou mg/m®/d]. A troca de massa entre a superficie da 4gua e a zona

de sedimento hiporreica é representada pela troca de vazdes no elemento i [E,;

em

m®/dia] e pela diferenca da concentracdo na superficie da agua (c;) e da zona de
sedimento hiporreica (cz,).

transferéncia

atmosférica
carga de massa I abstracéo de massa
vazao de miy — 1 vazdode
entrada : i ' saida
Dispersdo *—tr—> by Dispersio
1 1

Algas

inferiores Sedimentos

Figura 18 — Balanco de massa (FONTE: Pelletier et al, 2008).
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Com excecdo do biofilme heterotrofico de bactérias, o balanco de massa geral para

um elemento na zona de sedimento hiporreica é escrito como:

dc,, Epyp.i
P15 4 (e . Equacéo (39
dt 2,i szi (I 2,|) q g ( )

onde S;; = fontes e abstra¢cdes do constituinte na zona hiporreica devido a reacodes, V;

= ¢,;A,;H,; /100 = volume de agua intersticial na zona de sedimento hiporreica [m?,
¢, € a porosidade do sedimento da zona hiporreica [adimensional entre 0 e 1], Ag; =

area da superficie do trecho [m?], e H,,; = a espessura da zona hiporreica. A porosidade
€ definida como o volume total de sedimento que esta, ao mesmo tempo, na fase

liquida e interconectada.
As cargas externas sao computadas como:
— \OpSsi npsi x
Wi — 4j=1 st,i,j Cpsi,j +Zj=1 ans,i,j Cnpsi,j Equagao (40)

onde cpsjj € a j-ésima concentragdo da fonte pontual no elemento i [mg/L ou pg/L], e

Cnps,ij € @ j-€ésima concentragdo da fonte difusa no elemento i [mg/L ou ng/L].

Para as algas inferiores, os termos de transporte e carga sao omitidos:

% = Spi Equacao (41)
di% = Spni Equacéo (42)
4Py _ Shpi Equacédo (43)

dt

onde Sp; sao as fontes a abstracdes da biomassa das algas inferiores devido a reacdes
[mgA/m?/d], Spn; Sd0 as fontes e abstraces do nitrogénio das algas inferiores devido a
reacdes [mgN/m?/d], e Spp, S80 as fontes e abstracées do fésforo das algas inferiores

devido a reagées [mgP/m?/d].

Para as bactérias heterotroficas no sedimento da zona hiporreica (opgdo Nivel

2), os termos de transporte e cargas sdo omitidos:
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da. .
% = Sah,i Equacéo (44)

onde Sani = fontes e abstracbes de bactérias heterotréficas na zona de sedimento

hiporreica devido as reacdes [gD/m?/d)].

As fontes e abstracfes para as variaveis de estado séo representadas na Figura 19,

com excec¢do das concentracdes internas de nitrogénio e fésforo nas algas inferiores.
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Figura 19 — Cinética do modelo e processos de transferéncia de massa. As variaveis de
estado sdo definidas na Tabela 4. (FONTE: Pelletier et al, 2008).

Os processos cinéticos sao dissolucdo (ds), hidrdlise (h), oxidacdo (ox), nitrificacéo
(n), desnitrificacdo (dn), fotossintese (p), respiracdo (r), excrec¢do (e), morte (d),
respiracao/excrecao (rx). Os processos de transferéncia de massa séo a reaeracao (re),
sedimentacéo (s), demanda de oxigénio do fundo (SOD), transferéncia de sedimentos e
fluxo do carbono inorganico do sedimento (cr). Além destas variaveis de estado, o
modelo também computa varidveis compostas como o carbono orgéanico total,
nitrogénio total, fésforo total nitrogénio Kjeldahl e sélidos suspensos totais que também

sédo incluidas na calibragéo.
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Analisando a Figura 19 pela algas (ap) e algas de fundo (ay), verifica-se que ao
morrerem (d) geram, via relacdes estequiométricas (rga, f'nd € rpg) detritos, nitrogénio
organico e fosforo organico, respectivamente. Os detritos sofrem dissolu¢do (ds) e
sedimentacao (s). Apds sofrerem dissolugcao geram DBOCIenta (cs) e, por hidrélise (h),
DBOCrapida (cg), sendo que ambas sofrem oxidagdo com consumo de oxigénio (0) e

geracgao de gas carbdnico (cy).

O nitrogénio orgéanico (n,) sedimenta e sofre hidrolise, sendo convertido a nitrogénio
amoniacal (n;) que sofre interagbes com o0 sedimento (se) e, pelo processo de
nitrificacdo, produz os nitratos (n,). Estes também sofrem interac6es com o sedimento e

ainda podem passar pela desnitrificacéo.

s

O fésforo organico (p,) sedimenta e é convertido a fosforo inorganico (p;) por
hidrélise, que também sedimenta e sofre interagdes com o sedimento. A amdnia, 0
nitrato e o fosforo inorganico sao reagentes na fotossintese (p), onde também ha

consumo de CO;, (ct) e geracdo de oxigénio.

O modelo ainda assume a respiragdo das algas (r), com consumo de oxigénio e
liberacao de géas carbdnico, além da excrecédo (e) que gera fésforo inorganico e amonia.
Oxigénio e gas carbbnico ainda sofrem influéncia da reaeracdo e demanda (SOD) e

fluxo do sedimento (cy).

No anexo A é apresentado o manual do QUAL2Kw onde séo definidas as formas

como as reagdes, 0s processos quimicos e fisicos sdo modelados.

3.5.4. PIKAIA - algoritmo genético de autocalibracdo do QUAL2Kw

O PIKAIA é o algoritmo genético usado no QUAL2Kw como ferramenta para a
otimizagcdo de seu processo de calibracdo, sendo desenvolvido por Charbonneau
(1995) para a solucédo de diversos problemas nas areas da astrofisica e astronomia. O

fluxograma deste AG é apresentado na Figura 20.
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Gerar uma “populagdo” de simulagdes do modelo
através da escolha de valores aleatérios para todos
os parametros do modelo dentro de um intervalo
especifico, em uma distribuigdo uniforme de valores
possiveis. O genétipo de cada simulagao individual
na populagdo contém os valores das taxas dos
parametros cinéticos que estdo sendo otimizados.

!

Avaliar a qualidade do ajuste de cada simulagao
domodelo para a populagao atual (ex.: O reciproco
da raiz média dos erros ao quadrado).

!

Selecionar pares de simulagdes do modelo (“pais”)
da populagao atual, com a probabilidade de que uma
dada simulagdo seja selecionada e feita proporcional
para o ajuste do da simulagao do modelo.

!

Acasalar as duas simulagées ascendentes e
produzir duas novas simulagoes (“crias”). O
cruzamento da informagéo genética dos parametros
cinéticos ocorremno acasalamento, assim como
varias opgdes de mutagao.

!

O numero de geragdes é igual ao
critério de encerramento.

Fim da otimizagao

Figura 20 — Fluxograma do algoritmo genético utilizado no QUAL2Kw (adaptado de
Pelletier et al, 2006).

O PIKAIA tem por objetivo maximizar uma funcdo-objetivo f(x). Os parametros

cinéticos (x) sao relacionados no algoritmo em uma escala de 0,0 a 1,0. Estes séo
sequenciados pelos valores de x de acordo com uma interpolacdo linear entre os
valores minimo e maximo, especificados pelo usuario, para cada parametro cinético a
ser otimizado. O valor da funcao-objetivo f(x), que rege a maximizacao realizada pelo
algoritmo genético (AG), corresponde a aptiddo, ou adequacdo, de determinada

simulacéo para os parametros sequenciados em questao.

Na aba “RATES” do QUAL2kw é possivel especificar os parametros que seréo
autocalibrados ou inseridos pelo usuario, com seus respectivos intervalos de valores

minimos e méximos.
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A maximizac&o do melhor ajuste entre a simulacdo e os dados medidos em campo
é feita através do indice RMEQ (Equagéao 45), ou seja, pela menor diferenca entre as
previsbes do modelo e os dados observados para os diferentes parametros a serem
analisados (Kannel et al, 2007). O programa necessita de uma férmula de ajuste em

gue conforme seu resultado aumente o valor do ajuste também aumente.

Uma vez que a RMEQ diminui conforme o ajuste melhora, Pelletier et al (2008)
sugere o0 uso do inverso da RMEQ, uma vez que esta razdo sera maior junto com a

gualidade do ajuste.

Assim, a funcdo-objetivo f(x), conforme apresentada na Equacado 45, é capaz de
representar todas as variaveis do modelo e atendera as condi¢cdes impostas pelo
PIKAIA:

Tt 045

f@) =X wi] [ZL%JL

S (Pij-0ij)”
m

Equacéo (45)

N[ =

Onde:

O; = valores observados;

P; = valores simulados;

m = numero de pares de valores observados e simulados;

w; = fator de ponderacéo, onde € possivel priorizar algumas variaveis em detrimento de

outras;
g = numero de parametros simulados.

Na aba “FITNESS” do QUAL2Kw o0 usuario pode estruturar a funcéo objetivo mais
conveniente, desde que seu valor aumente com a qualidade do ajuste. Para tal, deve-
se lancar os valores observados e os valores calculados e posteriormente igualar a

célula G3 na aba “RATES” a célula que apresente o resultado da férmula da Equacéo
45 na aba “FITNESS”.
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A Tabela 5 apresenta onde sao lancados os coeficientes do PIKAIA.

Tabela 5 — Coeficientes do PIKAIA na aba “RATES” do QUAL2Kw.

Auto-calibration genetic algorithm control:

Random number seed 123456 | seed
Model runs in a population (<=512) 100 np
Generations in the evolution 50 | ngen
Digits to encode genotype (<=6) 5 nd
Crossover mode (1, 2,3,4,5,6,0r7) 3 | icross
Crossover probability (0-1): 0,85 | pcross
Mutation mode (1, 2, 3, 4, 5, or 6) 2 imut
Initial mutation rate (0-1): 0,005 | pmut
Minimum mutation rate (0-1): 0,0005 | pmutmn
Maximum mutation rate (0-1): 0,25 | pmutmx
Relative fitness differential (0-1): 1 fdif
Reproduction plan (1, 2, or 3): 1 irep
Elitism (0 or 1): 1] ielite
Restart from previous evolution (0 or 1): 0 | irestart

Onde:

seed: qualquer valor inteiro pode ser langado como uma semente para a geragcao de

numeros aleatorios;
np: numero de simulacdes em uma populacéo (valor default é 100);

ngen: nimero de geracdes da evolugcdo, sendo que este € o numero de geracdes onde

cada solucéo para a calibracdo automética esta a evoluir (default € 50);

nd: numero de digitos para codificar o gendtipo, ou seja, 0 numero de digitos

significativos (ou numero de genes) retidos na codificacdo cromossoémica (default € 5);
icross: modo de cruzamento (default é 3);

pcross: probabilidade de cruzamento. Se o cruzamento ocorre, um ou dois pontos de
unido sédo usados com probabilidades iguais (deve ser menor ou igual a 1,0, sendo o
default 0,85);

imut: modo de mutacéo (default é 2);
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pmut: taxa de mutagdo inicial e deve ser pequeno. A pmut € a probabilidade que

qualquer dos genes irdo sofrer muta¢cdes em qualquer geracéo (default € 0,005);
pmutmn: deve ser maior e igual a zero (default € 0,0005);

pmutmx: deve ser menor ou igual a 1,0 (default é 0,25);

fdif: varia de 0 a 1, sendo default igual a 1

irep: plano de reproducdo, onde 1 é o substituicdo total das geracdes; 2 € o
substituicdo aleatéria constante; 3 € o substituicdo constante que descarta as piores

crias (default é 1);

ielite: 1 é ligado e 0 é desligado, sendo aplicado somente nos planos de reproducado 1 e
2 (default € 0)

irestart: reinicio da evolucdo anterior, onde 0 sdo valores aleatdrios iniciais; 1 € 0 uso

da ultima geracao da simulacéo anterior para a populacao inicial (default € 0).

Dessa maneira, supondo-se que em uma determinada situacdo seja necessaria a
calibracdo de n parametros, sendo p, cada parametro, e que cada vetor cromossomo
gualquer (C,) representa um conjunto de parametros e cada gene um parametro, tem-

se:

Cn = [p1: 02, P3:P4; D5 . s P100]

sendo que cada gene (ou parametro) tem valores minimos e maximos previamente

definidos.

Conforme os operadores genéticos (cruzamento, mutacao, elitismo) sédo inseridos
no programa, o PIKAIA ir& realizar essas operacdes e salvar aquelas combinagdes de
Cromossomos cujos genes que geraram um melhor ajuste na fungdo objetivo. Esses
cromossomos sao cruzados iterativamente até que se atinja o critério de parada, ou
seja, 0 numero de geracdes previamente definido. A Ultima geracdo é aquela que

apresenta o melhor ajuste.

Portanto, o tempo de simulacdo para a autocalibracdo é determinado pelo nimero

de vezes que o modelo é executado dentro de uma populagédo (np) e o nimero de
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geracdes (ngen), sendo o numero de rodadas do QUAL2Kw sera pelo menos

np*(ngen+1) vezes.
3.5.5. Configuracdo do QUAL2Kw

O modelo QUAL2Kw verséo 5.1 é implementado no ambiente Microsoft Windows®
e usa o Excel como interface gréfica, sendo que o programa esta escrito em FORTRAN
95. Assim, o0 usudrio insere e edita os dados numa planilha e entdo o programa
executavel em linguagem computacional escreve os resultados em outras planilhas e

gréficos em diferentes abas no mesmo arquivo Excel do programa original.

[ 4 A | B oG]
QUAL2Kw (version 5.1)
Stream Water Quality Model Open Run Run
Greg Pelletier, Steve Chapra, and Hua Tao File VBA Fortran

1

2
Ead

4 | Department of Ecology and Tufts University
8
6

7

8

ITAPANHAU[

44+ vi| QUAL2K  Headw h  FeachFates  IntialConditons A Tempersturs

Pronto | |

Figura 21 — Interface gréafica do usuario no QUAL2Kw.
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3.6. Fundamentos ted6ricos do mecanismo das marés

O mecanismo de formacdo das ondas de maré € complexo, sendo em primeira
analise, relacionado ao movimento do sistema terra-sol-lua. Nas regifes de estuarios, a
onda de maré apresenta oscilacbes de alta frequéncia em funcdo da topo-batimetria
local, descarga fluvial e dissipacéo de energia devido aos atritos no fundo e margens do
estuario. Desta forma, a onda de maré num estuario pode ser consideravelmente
deformada (Martins, 2008).

A interacdo entre a onda de maré e as margens é responsavel pela alteracdo das
alturas de maré e velocidades das correntes. A convergéncia das margens do estuario,
no sentido externo-interno, provoca a compressao da onda de maré e, na auséncia de
atrito, provoca o aumento da altura de agua. Quando o atrito é importante, ocorre a

reducdo das cotas maximas atingidas.

A analise dos fenébmenos de maré é feita a partir da decomposicao das alturas em
componentes harmonicos a partir da analise espectral (Franco, 1998 apud Martins,
2008) e as principais componentes sao relacionadas ao movimento diurno do sol e da
lua, sendo denominadas de componentes ‘diurnas e semi-diurnas’. Estas respondem
por mais de 80% da amplitude total da maré. No caso dos estuarios, as componentes
de aguas rasas também aparecem, como harmdnicos combinados das componentes
M2, S2 e N2.

Hpn = Hiedio + Z N ano * & COS(Wi T+E a0 — Fi) Equacao (46)
1

onde

Hmedio € 0 nivel de referéncia considerado

Ni.ano € O fator de correcéo da amplitude da componente i, para 0 ano
Eiano € 0 fator de correcdo da fase da componente i, para o ano

a; € a amplitude da componente i

Fi é a fase da componente i
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Tabela 6 - Principais componentes da maré na costa brasileira (Martins, 2008).

Periodo Componente Velocidade (°/hora)
_ O 13,943
Diurno Ky 28,440
Q. 57,424
M, 28,984
Semi Di S, 30,000
emi Diurno N, 58 984
T, 57,968
MS, 58,984
Aguas Rasas M, 57,968
M3 43,476

A determinacdo das constantes harmonicas a partir de observagdes de campo pode
ser feita através de diferentes métodos, destacando-se entre eles o que emprega a
‘transformada rapida de Fourrier - FFT’, 0 método dos minimos quadrados e o método

da correlagédo (Martins, 2008).

3.7. O aplicativo CLIV para a determinacdo da linha d"’dgua em escoamentos

transitorios

O CLIV é um aplicativo para calculo do escoamento em canais e condutos
funcionando a superficie livre, sendo que 0s processos matematicos empregados
permitem a simulacdo dos escoamentos permanentes gradualmente variados (linha

d'agua) e dos escoamentos transitérios (http://www.daee.sp.gov.br).

Para o escoamento permanente aplica-se um modelo numérico derivado da
Equacéo da Quantidade de Movimento (Equacédo 48) que permite a solu¢ao do céalculo
da linha d’agua para canais de qualquer geometria. Tal equacao, juntamente com a
Equacéo da Continuidade (Equacao 48), também sdo conhecidas como Equacgdes de
Saint-Venant (Tucci et al, 1998):

Z_i\+ B% =q Equacéo (47)

Q . [, Q2 dh .

= T o (ﬁ 7) +gA— + gASy = qucosy Equacao (48)
Onde:
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X : coordenada longitudinal

t: tempo

Q : Vazao liquida

y : Cota do nivel d'agua

p : Perimetro molhado

A : Area molhada

B : Largura a superficie livre

b : Coeficiente de Quantidade de Movimento
g : Vazao liquida de contribuicdo lateral especifica
St @ Inclinacao da linha de energia

v : Velocidade da contribuicdo lateral liquida

v : Angulo da contribuic&o lateral com o eixo do canal

A Figura 22 indica o significado fisico das variaveis relacionadas.

Figura 22 — Significado fisico das variaveis das Equacdes de Saint-Venant (Martins’,
2008).

O parametro S; representa as perdas de energia, usualmente calculadas pela

equacdo de Chézy, da forma:

2
S¢ = CZEZRh Equacao (49)

onde o termo C é uma das formas de definicdo do pardmetro de resisténcia ao

escoamento:
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6
\/% = ’% = % = %‘/Tz_h EqanaO (50)

A Equacgéo 48 pode ser reescrita da forma:
Q%0A

A2 aX|y=const|

2., T8, 2% ga(L - BF) 2 - B

ot = Aox + gAS; = qvcosy Equacdo (51)

onde

F2 =28 Equacdo (52)

gA3

€ 0 quadrado do numero de Froude do escoamento.
O célculo do escoamento permanente e sem contribuigdes laterais com quantidade

de movimento € dado por:
262q + gAQL— BFA) 2+ gAS; =0 Equagéo (53)

Entretanto, o0s escoamentos ndo permanentes tém como caracteristica a
variabilidade dos parametros no tempo e no espago conjuntamente. E a situagio
genérica do escoamento dos cursos d’agua naturais em regime de cheias (Martins®,
2008).

O CLIV realiza o célculo de transitorios através dos modelos Preissmann e
McCormack, sendo que no primeiro € utilizado o método das diferencas finitas implicito
onde é adotado um esquema de discretizacdo temporal e espacial das grandezas
envolvidas (Silva, 2006). Fadiga (1991) apresenta uma descricdo detalhada do CLIV e

dos calculos de linha d’agua.
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4, METODOLOGIA

4.1. Area de estudo

A Bacia do Rio Itapanhau esta localizada na regido Centro-Leste do Estado de Séo
Paulo, fazendo parte da Bacia da Baixada Santista (UGRHI 7). Possui uma area de
149km2 na exultéria em 23°45'24S e 46° 3'7°0, abrangendo quatro municipios:

Bertioga, Biritiba-Mirim, Mogi das Cruzes e Salesopolis.

ESTADO DE 5A0 PAULO

= Limite Municipal

mmm Limile do UGRHI

FONTE: IPFT - Base de Dados Geoambientais do

Eslodo de Sao Poulo / IGC / DAEE sMA / SEAD E

Figura 23 — Localizac&o da Bacia da Baixada Santista (UGRHI 7) no estado de Sdo Paulo.

A Figura 24 apresenta o tracado da Bacia do Itapanhau, com exultéria em 23°45'24"S
e 46° 3'7"0, através da juncao das cartas IBGE MI-2795-1/3, MI-2794-2 e MI-2794-4.
Na Figura 25 tem-se uma aproximacdo com o detalhamento da formacdo do Rio

Itapanhau e a identificagdo dos pontos de amostragem.
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Figura 24 — Localizacéo e tracado da Bacia do Rio Itapanhai com exultéria em 23°45'24"S
e 46° 3'7"'0 através das Cartas IBGE de Salesépolis, Mogi das Cruzes e Bertioga (MI-2795-
1/3, MI-2794-2 e MI-2794-4).
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Figura 25 — Tracado da parcela de interesse da bacia do Rio Itapanhald com os rios e a
identificacdo dos pontos de amostragem de qualidade de agua.
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Diferentemente da populacéo de Bertioga inserida na por¢cédo da planicie litoranea da
bacia do Itapanhau, a populacdo dos municipios de Mogi das Cruzes, Biritiba-Mirim e
Salesépolis residente na parte do planalto dessa area de drenagem é basicamente
rural, como é possivel visualizar nas imagens da Figura 26. A parcela da area de
grandes declividades é praticamente inabitada e constitui parte do Parque Estadual da

Serra do Mar.

Google

Figura 26 — Foto de satélite da regido em estudo (Fonte: Google Earth).

De acordo com o Relatério do Comité da Bacia da Baixada Santista (2007), a
temperatura média anual da regido € superior a 24° C e a média das minimas, em julho,
ultrapassa a 16°C; na encosta da Serra do Mar, a temperatura média anual oscila entre
20° C e 24° C e a média das minimas entre 8° C e 10° C, podendo em determinadas

ocasides atingir 0° C.

Ainda conforme esse relatério, a Bacia do Rio Itapanhal é basicamente composta
pela Mata Natural ou Nativa (Floresta Ombrofila Densa) que constitui uma vegetacao
muito densa e exuberante, predominante na bacia, distribuindo-se ao longo das

encostas da porcao serrana, a partir de alguns metros de altitude, até mais de 1.000m
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acima do nivel do mar. A Floresta Ombrofila Densa possui uma enorme variacao de
composi¢cao da flora, conferindo-lhe uma elevada biodiversidade devida a elevada
pluviosidade. Ademais, a vegetacdo de Restinga desenvolve-se sobre os sedimentos
marinhos recentes da Baixada, sendo considerada também como comunidade edéfica,
pois depende mais da natureza do solo do que do clima. E caracterizada pelo estrato
herbaceo, arbustivo e arbéreo, este Ultimo mais interiorizado. Seu desenvolvimento é
condicionado pelo nivel do lencol freatico, pelo tipo de solo, pela proximidade do mar e

pelos efeitos do vento marinho.

Adicionalmente, o substrato geoldgico da regido € composto por grande variedade
litologica, agrupada genericamente em dois grupos com caracteristicas distintas: as
rochas do embasamento cristalino e as coberturas cenozéicas, correspondente a faixa
litordnea. Os dados sobre geologia sdo de fundamental importancia para a bacia, pois

apresentam relacao direta com os aquiferos existentes.

Em relacéo a pluviosidade, a zona contigua a cabeceira do Rio Itapanhal chega a ter
0 maior indice pluviométrico do Brasil, tendo uma média anual de 4.600 mm. O alto
indice pluviométrico deve-se principalmente ao efeito das fei¢cdes topograficas do relevo
sobre a circulacao atmosférica da regido. Por ser uma area cercada de montanhas e
muito préxima do oceano, os ventos carregados de umidade sao barrados pelas
montanhas costeiras e se elevam. Devido a esta elevacdo, ocorre um resfriamento do
ar e o vapor de agua em excesso se precipita sob a forma de chuva ou nevoeiro (Silva
Filho, 1988 apud Pinto, 2000).

A regido possui um ano hidrolégico que inicia em outubro, onde também se inicia a
estacdo Umida que vai até abril, sendo a estacdo seca compreendida entre os meses
de maio e setembro. Na Figura 27, a partir de dados diarios coletados parcialmente
consistidos do posto E3-106 do DAEE, de maio de 1948 a abril de 2001, apresentam-se
as médias mensais de chuva acumulada em mm/m2. E importante salientar que os
dados dessa estacdo apresentaram muitas falhas em novembro, razdo pela qual o

volume médio de chuva apresentou-se menor que a média.
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Figura 27 — Chuva média mensal no periodo de maio de 1948 a abril de 2001 registrada
pelo Posto E3-106 do DAEE, nas coordenadas 23°51' S e 46°08'.

Em relacdo a ocupacao, segundo dados da CETESB (2007), o municipio de Bertioga
possui 51.080 habitantes sendo 50.145 na area urbana. A coleta de esgotos abrange
34% da populacao, sendo que todo o esgoto coletado é tratado por uma ETE Lodos
Ativados pela SABESP, onde o Rio Itapanhal € o corpo receptor, além de alguns

loteamentos que possuem ETEs préprias.

E importante salientar que n&o foram encontrados na literatura estudos especificos

de qualidade de agua e dispersao nesse trecho do Rio Itapanhad.

4.2. Amostragem e dados a serem simulados

A Figura 28 apresenta os pontos de amostragem no Rio Itapanhau (Q1, Q2, Q3, Q4
e Qb5) e dois lancamentos (L1, uma ETE de um loteamento e L2, o Rio Bananal).
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Figura 28 — Identificac&o e fotos do trecho do rio em relagdo aos pontos amostrados.

A Tabela 7 apresenta as coordenadas de cada ponto de amostragem, sendo que na

Tabela 8 séo relacionadas as variaveis de qualidade de agua medidas em laboratério.

Tabela 7 — Localizacdo e identificacdo dos pontos amostrados.

PONTO LOCALIZAQAO COORDENADAS

Q1 Junto ao inicio da Serra do Mar 23°45'03.11"S 46° 03'14.52"0

Q2 Junto as captacdes da SABESP e loteamento 23°46'36.54"S 46° 03'12.60"O

Q3 800m a jusante do lancamento do loteamento 23°46'38.38"S 46° 03'38.21"0

Q4 100m a montante do encontro go Rio Bananal no Rio 23°46'57 41"S 46° 4'51 28"0
Itapanhad

Q5 Junto ao término da R_ua Ap_rovada 597 no Bairro de 23°47'45.12"S 46° 5'38.01"0
Vista Linda

L1 Lancamento do efluente tratado do loteamento 23°46'35.80"S 46° 3'16.84"0

L2 Rio Bananal 23°46'55.33"S 46° 4'53.35"0
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Tabela 8 — Variaveis de qualidade de agua medidas dos pontos amostrados.

Variavel Unidade Método Referéncia Bibliogréfica
Alcalinidade mgCaCOs/L  Titulométrico APHA (2005), 2320B
Condutividade uS/cm Potenciométrico APHA (2005), 2510

Determinacgdo de Pigmentos
Clorofila pg/L Fotossintetizantes Clorofila-A,Be Ce L5 - 306/CETESB 12/90
Feofitina-A
Demanda Bioquimica de Oxigénio
DBO mgO./L (DBO) — Método da diluicdo e L5 — 120/CETESB 10/91
incubagao (20° C, 5 dias)
4- Espectrofotométrico com o kit 8190
Fosfato mgPO™/L DR 5000/HACH HACH (2008)
. Espectrofotométrico com o kit 8190
Fosforo Total mgP/L DR 5000/HACH HACH (2008)
Nitrogénio Espectrofotométrico com o kit 10023
Amoniacal MgNH/L 5 5000/HACH HACH (2008)
. Espectrofotométrico com o kit 10020
Nitrato mgNOs/L DR 5000/HACH HACH (2008)
I Espectrofotométrico com o kit 10019
Nitrito mgNO2/L DR 5000/HACH HACH (2008)
Nitrogénio Espectrofotométrico com o kit 10072
Total MGN/L bR 5000/HACH HACH (2008)
Oxigénio Determinacéo de Oxigénio Dissolvido
xigen! mgO-/L em aguas — Método de Winckler L5 — 169/CETESB 01/78
Dissolvido 2 - P
modificado pela Azida sédica
pH - Potenciométrico APHA (2005), 4500 H*
Solidos mg/L Método Gravimétrico APHA (2005), 2540
Temperatura °c Potenciométrico -

O ponto Q1 € um trecho do Rio Itapanhal bem preservado, sendo inclusive
explorado pelo ecoturismo. No ponto Q2 tém-se as captacdes da SABESP que atende
parte do municipio de Bertioga e de um loteamento de alto padrdo no mesmo
municipio. O trecho compreendido entre esses pontos fora explorado por empresas de
aterro até o fim da década de 90, sendo que hoje essa atividade foi proibida na regiéo.
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Figura 29 — Ponto Q1 (a) e Q2 (b, onde estdo as duas captacdes).

A 700m a montante do ponto Q3 tém-se o lancamento da ETE (L1) de um
loteamento com uma outorga de 800m3/h por 24h/dia. E um trecho também preservado,
sendo que a margem direita explorada por pequenas plantacdes de banana para
subsisténcia.

Figura 30 — Fotos do ponto Q3, trecho ainda bem preservado do Rio Itapanhad.

Entretanto, nas proximidades dos pontos Q4 e, principalmente, Q5, € possivel a
identificacdo de sub-habitacbes sem algum tipo de coleta e tratamento de esgotos, com
muitas destas instaladas na margem esquerda do rio. Existe ainda um comércio de
hospedagem e locagdo de pequenas embarcacdes, captura e venda de camarado vivo
em funcéo da pesca do robalo, usualmente entre os meses de hovembro a margo.
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Figura 31 — Fotos dos pontos Q4 (a e b, onde é possivel identificar a mata ciliar
preservada e resquicios das instalag@es de antigos portos de areia) e Q5 (c e d presenca
de sub-habitacdes).

O Rio Bananal (identificado como ponto L2) € um rio cuja bacia apresenta-se
preservada, com baixissimo indice de ocupacdo. As aguas desse corpo hidrico sédo
geralmente cristalinas na auséncia de chuvas, sendo um potencial manancial para a
regido.

Figura 32 — Encontro das aguas dos rios Bananal e Itapanhal (a) e coleta de amostra
para DBO e OD no Rio Bananal (b).
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Todas as andlises foram realizadas em laboratério, com excecdo da condutividade
gue foi medida in situ através de um condutivimetro HANNA PWT, com sensibilidade de
0,1uS, e temperatura, através de um termdmetro de campo GULTERM200, ambos
previamente calibrados. No momento das coletas os frascos foram lavados com a
propria dgua do ponto amostrado, sendo posteriormente preservadas em frascos
adequados (como o frasco da DBO e o de coliformes), sendo devidamente preservadas
em caixas térmicas a aproximadamente 4°C, conforme CETESB (1998). O OD foi fixado
com 2mL de sulfato manganoso 2mL de azida sddica in situ, conforme o Método de
Winkler. Todas as amostras entraram em processo de andlise no mesmo dia, ndo

havendo preservacao para andlise em dias posteriores.

O pH foi medido através de um peagametro de bancada DIGIMED DMPH-2;
nitrogénio total, am®bnia, nitrato, nitrito, fosforo total e fosfato foram medidos em um
espectrofotdbmero HACH DR5000, com comprimentos de onda de 410, 655, 410, 507,
880, 880 e respectivamente. O nitrogénio organico foi determinado pela subtracdo entre
0 nitrogénio total e a soma da amadnia, nitrato e nitrito, conforme estudos realizado por
Guedes (2009) e Turner et al (2008). O fésforo organico também foi obtido pela

subtracao entre o fésforo total e o fosfato inorganico.

O método utilizado para determinacdo de clorofila foi baseado em APHA (2005) e
CETESB L5/306 (1990). As amostras foram coletadas em frascos ambar, sendo
filtradas em laboratério a vacuo um volume de 100 a 500mL. Ap6s a secagem do filtro
com a amostra os mesmos foram colocados em um almofariz, sendo adicionado 5mL
de solucéo de acetona 90% e macerado. As amostras maceradas sao transferidas para
um tubo de centrifuga e ajustado o volume para 10mL. Os tubos séo envolvidos em
papel aluminio e submetidos a 4°C por no minimo duas horas, e posteriormente
centrifugados durante 20 minutos a 2600 a 3000 rpm. O sobrenadante é transferido
para um tubo de ensaio com tampa envolvido em papel aluminio. A dltima etapa
consiste na leitura espectrofotométrica antes e apés acidificacdo com 0,1mL de &cido
cloridrico 0,1N, sendo duas leituras realizadas a 664 e 750nm antes e apds 665 e

750nm a acidificacéo. A clorofila-a é determinada pela Equacéao:
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26,7x(leitura_antes—leitura_ap0ds)*Volume do extrato (mL)

Clorofila — a(ug/L) = Equacao (54)

Volume da amostra (L)

Em relacdo ao OD, a partir da amostra preservada adiciona-se 2mL de fluoreto de
sédio e 2mL de acido sulfdrico concentrado. A amostra é tampada e agitada para a
dissolucdo do precipitado, sendo transferido 100mL para um Erlenmeyer de 250mL e
titulado com solucdo de tiossulfato de sédio a 0,0125N até a coloragdo amarelo-claro.
Adiciona-se 2mL de amido e procede-se com a titulagcdo até a viragem da cor azul para
incolor. O OD é determinado a partir de uma relacao entre o volume gasto de tiossulfato

de sddio e o fator da solugéo desse sal.

A DBO para aguas limpas (todos os pontos com excecdo do ponto L1) foi
determinada pelo método A da norma CETESB L5-120 (1991), a partir da diferenca
entre o OD inicial e 0 OD ap6s um periodo de 5 dias na incubadora de DBO a 20°C. Ja
a DBO da amostra do ponto L2 foi determinada a partir dos métodos B e C da norma
citada. Para realizar a inibicdo da nitrificacédo foi adicionado 0,16g de TCMP (2-cloro-6-

triclorometil-piridina) para cada 300mL de amostra.

Os soélidos foram determinados pelo método gravimétrico, onde fora filtrado um
volume conhecido da amostra e esse filtrado submetido a temperatura de 103°C por 1
hora em estufa. ApGs esse procedimento, transferiu-se a amostra para um dessecador
por um periodo de tempo necessario para o resfriamento. Realizou-se a pesagem
determinado-se 0s soélidos suspensos totais. Para a determinacdo dos sélidos
suspensos fixos, submeteu-se as amostras a uma mufla a 550°C por 15 minutos,
transferindo-se as amostras para um dessecador para resfriamento. A diferenca entre
0s sélidos suspensos totais e sélidos suspensos fixos sdo o0s solidos suspensos
volateis. As Figuras 34 a 36 ilustram algumas das atividades de analises e de campo e

laboratoriais desenvolvidas.
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Figura 35 — Fixacdo do oxigénio (a); equipamentos de coleta e preservacdo de amostra
(b); frascos contendo amostras para analises (c).

Foram realizadas 3 campanhas de medicdo de dados de qualidade de agua:
01/10/2009, 05/11/2009 e 17/12/2009
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4.3. Defini¢cdo das condi¢gdes hidrodinadmicas e hidrolégicas

Os graficos das Figuras 36 e 37 apresentam, respectivamente, os registros de nivel
d’agua e vazao do Rio Itapanhal nos pontos Q1 e Q3 de novembro de 2006 a marco
de 2008. A variancia no nivel d’agua do ponto Q3 é 0,152, enquanto que no ponto Q1 é
0,047.
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Figura 36 — Nivel d’agua observado nos pontos Q1 e Q3 de 11/06 a 03/08.

100

9 |Vazéo (m3/s) pontos Ql e Q3|

80

70

60

50

40

Vazéo (md3/s)

) i |
o AWV \-b.nth“M,A,L NN Vg WOV

0
nov-06 dez-06 dez-06 jan-07 mar-07 mar-07 abr-07 mai-07 jun-07 jul-07 ago-07  set-07 out-07  nov-07 dez-07 jan-08 fev-08  mar-08

Q1 (m3¥s)

Q3 (m?¥s)

Figura 37 — Vazéo calculada por curva-chave nos pontos Q1 e Q3 de 11/06 a 03/08.
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Além de haver maior variabilidade no nivel d’agua do ponto Q3, verifica-se nos

gréficos da Figura 38 que ndo ha uma boa relacdo entre esse nivel e vazdo nesses dois

pontos em funcédo do baixo R? (0,3065 e 0,3005).
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Figura 38 — Relacdes entre H1 e H3 e Q1 e Q3.

O coeficiente de correlacdo entre o nivel d’agua de Q1 e Q3 é de 0,55 e de 0,58

para a vazao entre 0S mesmos pontos, ou seja, tem-se uma baixa correlacdo que pode

estar associada as extracfes e o langcamento a montante de Q3, além de uma possivel

influéncia da maré. Tal fato é ainda corroborado pela existéncia de vazées menores em

Q3 do que em Q1.

Entretanto, no ponto Q2 existe uma pequena barragem de cerca de 30cm de queda

que pode evitar o efeito a montante em funcao de variacdo do nivel de jusante. Alguns

dados coletados de nivel d'agua a montante e jusante dessa barragem no periodo de

11/08 a 07/09 sdo apresentados nos graficos da Figura 39.
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Figura 39 — NA nas proximidades do ponto Q2 onde se verifica a permanéncia a montante
uma variagdo ajusante desse ponto.

Dessa forma, mesmo havendo tais extracdes e 0 langcamento a montante de Q3,
entende-se que existe influéncia das condicdes do nivel de jusante no trecho Q2 a Q6,
pois foram registrados niveis d’agua constantes a montante de Q2 e niveis d’agua

variaveis ao longo de alguns dias a jusante de Q2, conforme apresentado na Figura 39.

Portanto, para uma melhor representacdo das condi¢des hidrodindmicas naturais,
tornou-se necessaria a inclusdo do nivel de jusante variavel dominado pelo regime das
marés. Para tanto foram utilizadas as constantes harmdnicas da estacdo maregréfica
mais préxima e as amplitudes e fases determinadas a partir de um ajuste pelos
registros de nivel d’agua no ponto Q3 no periodo de 01/01/2008 a 31/03/2008.

Foi considerado que o trecho Q1-Q3 possuia as mesmas caracteristicas
geométricas, assim como também foi assumido que o trecho Q3-Q6 possuia as

mesmas secodes, sendo elas apresentadas na Figura 40.
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Figura 40 — Secdes transversais dos trechos Q1 a Q3 e Q3 a Q6.

Como o QUAL2Kw ndo simula escoamentos transitorios, foi necessario o uso do
software CLIV da Fundacao Centro Tecnoldgico de Hidraulica para a determinacao dos
coeficientes de descarga (Equacdes 35 e 36) nas secoes de interesse e em diferentes
condicbes de maré (alta, média e baixa). Esse procedimento foi adotado por Fan et al

(2009), usando o software HEC-RAS do Hydrological Engineering Center nos EUA.

Dessa forma um modelo hidrodinamico (CLIV) é acoplado ao modelo de qualidade
da agua (QUAL2Kw) de forma que o primeiro defina o nivel d’agua de jusante que, em
diferentes vazdes, produzira diferentes velocidades e profundidades. Tais grandezas

fisicas devem alterar as variaveis de qualidade de agua.

4.4. Definicdo dos cenérios

A vazdo Qi calculada por regionalizacdo hidrolégica através do aplicativo
disponivel no web site do SIGRH (http://www.sigrh.sp.gov.br) com exultéria em
23°45'24"S e 46° 3'7"0 e area de drenagem de 149kmz, é de 2,577m?3/s, sendo que o
Qos9 calculado pelo mesmo programa resulta em 3,914m3/s, conforme apresentado na

Figura 41.
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Figura 41 — Q-1 (a) e Qs (b) calculadas pelo aplicativo disponivel no web site do SIGRH.

O grafico da Figura 42 apresenta as vazdes médias mensais do Rio Itapanhaul e os

volumes médios mensais de lancamento do efluente tratado do Unico loteamento da

regido que diluia o seu efluente nesse corpo d’agua na época dos levantamentos de

dados de campo. As médias mensais foram divididas pela média anual, para ambas as

vazoes, no sentido de proporcionar uma melhor visualizagcéo da realidade do problema.

2,50

2,00

1,50

0,50

0,00

VazBes médias mensais do Rio Itapanhau e do langcamento de efluente
tratado divididas pela média anual

jan fev mar abr mai jun

m— \3z30 média mensal normalizada do Rio

1 vaz&o média mensal normalizada do efluente

jul ago set out nov dez

média

Figura 42 — Vazdes médias mensais dividias pela média anual do Rio Itapanhal e de
lancamento do efluente tratado no periodo de novembro de 2006 a julho de 2008
extraidas a partir de dados diarios.
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E possivel observar que nos meses Umidos (novembro a abril), além da vazdo do
rio ser superior a média anual, os volumes mensais de efluente lancado sdo também
superiores & sua média em funcdo da sazonalidade caracteristica de cidades de
veraneio. Essa relagdo se inverte durante os outros meses do ano, onde as vazdes do
rio tendem a ser menores que a média e os volumes de efluente também, com excecao
de julho onde ocorre o periodo de férias escolares quando as vazfes lancadas sdo

maiores.

Desta forma considerou-se a importancia de realizar o estudo para essas duas
situacOes distintas, definindo-se vazdes de referéncia e de despejo para cada um

desses dois periodos.

Justifica-se a adocdo dessa separacdo uma vez que a probabilidade de ocorréncia
de uma vazdo minima anual (Qgsy% OU Q710) NOS Meses Umidos é muito baixa, assim
como seria rara a ocorréncia de um volume de efluente tratado muito acima da média

nos meses secos de inverno e inicio de primavera, principalmente.

Assim, a partir de dados de vazdes diarias do rio e do lancamento no periodo de
novembro de 2006 a julho de 2008, determinou-se 0 Qgsy para o periodo seco e
periodo chuvoso, tanto para o rio quanto para o efluente. A Tabela 9 apresenta tais
vazdes de referéncia.

Tabela 9 — Qgs0, Obtida para os periodos seco e chuvoso a partir de uma série de dados
diarios de novembro de 2006 a julho de 2008.

Qgs (m3/s) para periodo seco Qgs (M3/s) para periodo chuvoso
(maio a outubro) (novembro a abiril)
2,499 3,750

Portanto foram realizadas nove simulacfes, sendo trés para o periodo seco (maré
alta, baixa e média); trés para o periodo umido (maré alta, baixa e média) e, apds a

determinacdo do cenario mais critico entre os dois periodos, realizou-se mais trés
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simula¢gdes (mesmas condi¢cdes de nivel citadas) aumentando-se em 50% a vazao de

captacdo de agua e langamento do efluente do loteamento.

4.5. Configuracdo do modelo QUAL2Kw

O trecho em estudo foi dividido em 12 trechos de 1,50km de comprimento. O tempo
de céalculo assumido foi de 10 minutos usando o método de integracéo de Euler. Para
ndo haver interferéncia das condic¢des iniciais, optou-se adotar o mesmo procedimento
de Turner et al (2009), assumindo 20 dias repetidos de simulacdes. A Figura 43

apresenta o esquema utilizado.
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Figura 43 — Esquema de segmentacdo do modelo com as extracfes e langamentos.
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O meétodo de solucdo adotado para o pH foi o de Newton-Raphson. Considerou-se
a diagénese do sedimento e a simulacdo da zona hiporreica foi considerada como nivel
2.

Em virtude da influéncia da maré no nivel da secdo Q3 ndo se considerou a
contribuicdo da agua subterranea nas simulagcfes, uma vez que nao foi possivel realizar
uma simples correlacao entre as vazodes registradas por curva-chave da secao Ql e a
diferenca de vazdo entre Q1 e Q3, muito provavelmente em virtude da influéncia de

maré e das extracfes e langcamento a montante de Q3.

No modelo hidraulico do QUAL2Kw (aba “REACH”) foram lancados os coeficientes
de descarga a, 8, a e b de cada uma das secfes em estudo, sendo que estes variaram

conforme o nivel da maré assumido.

Conforme apresentado na sec¢éo 9.4.G do Anexo A, a DBO medida nas analises foi
multiplicada pelo fator 1,46, conforme sugerido pelo manual do modelo para o computo

da DBOC;,st. Ademais, a DBOC,,, foi considerada nula.

A razao de assumir tais simplificacdes foi em funcdo dos resultados incompativeis
usando o inibidor de nitrificagdo, onde a DBO analisada com esse agente apresentou-
se superior a DBO total. Tal fato pode ser explicado em funcdo da imprecisdao do

meétodo e dos baixos valores a serem medidos ao longo das secdes selecionadas.
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5. APRESENTACAO DOS RESULTADOS E DISCUSSAO
5.1. Amplitudes e fases obtidas pela anélise harmbnica

Segundo Martins (2008), o emprego do FFT é feito a partir de valores horarios de
maré obtidos dos registros maregraficos continuos. Como no presente trabalho foram
utilizados apenas 2 registros diarios no periodo de 01/01/08 a 31/03/08, foi empregado

0 método dos minimos quadrados.

A FEMAR (Fundacdo de Estudos do Mar) disponibiliza em seu website
(http://www.femar.com.br) o Catalogo de Estacdes Maregréaficas Brasileiras, onde fora
utilizada como base de estudos a ficha da estacdo llha de Barnabé (Figura 44), no

municipio de Santos - SP, pois era a estacdo maregrafica mais proxima disponivel.

FEMAR-FUNDACAO DE ESTUDOS DO MAR Catdlogo de Estagdes Maregrificas Brasileiras

Nome da Estacilo : | ILHA BARNABE - SP
Localizagio : | Porto de Santos, no antigo trapiche de acesso a lha
Organ. Responsivel : | CODESP / DHN -
Latitude : 23" 557 8§ Longitude : 46° 199 W

Periodo Analisado : | 27/09/74 2 29/11/74 N° de Componentes : 24 R
Anélise Harmdnica : | Método Almirante Santos Franco |

Classificacfio : | Maré de Desigualdades Diurnas

Estabelecimento do Porto: I H 59 min Nivel Médio [ 74 em
(HWF&C) (Zo): | acima do NR.

Média das Preamares 142 cm Média das Preamares | 129 em
Superiores (MHHW) : acima do NR. Inferiores (MLHW) : | acimado NR

Média das Baixa-mares 23cm| Média das Baixa-mares 2cm
Superiores (MHLW): | acima do NR. Inferiores (MLLW): | acima do NR.

CONSTANTES HARMONICAS SELECIONADAS

Componentes Semi- Fase (g) Componentes Semi- Fase (g)
amplitude amplitude
(H) cm graus () (H) cm graus (%)
Sa - - MU, - -
Ssa - - N2 5,1 146
Mm . - NU; 1,0 138
Mf . - M, 38,4 086
MTM L; - -
Msf - - T2 1,4 088
O 2,5 051 Sz 233 088
0y 11,4 083 K; 6.3 088
M, - - MO; 1,7 086
P, 2,1 152 M, 5,5 245
K, 6,2 158 MEK; 34 105
3y - - MN, . -
00, - - M, 2,7 348
MNS; - - SN, - -
2N; 0,7 206 MS, 36 144

Referéncias de Nivel: RN implantada na escada do prédio da antiga Alfindega de Santos

Obs: Nio hi referéncias a outros periodos
‘Ver também a estagiio BNDO 50221 - Barnabé

Cédigo BNDQ: 50226
-235 -

Figura 44 — Constantes harménicas da estacéao llha Barnabé publicadas pela FEMAR com
suas respectivas amplitudes e fases (http://www.femar.com.br).

109



Assumiu-se que a maré no ponto Q3 contemplava as mesmas componentes da

estacdo da llha Barnabé, porém, em funcdo das interacdes com o afunilamento com

estuério e o rio, as amplitudes e fases sofrem alteragdes.

Assim, em uma planilha Excel com a ferramenta SOLVER buscou-se minimizar o

erro quadratico entre os valores observados e os calculados pela propria planilha,

variando-se as amplitudes e fases de cada uma das componentes. Obteve-se um novo

conjunto de fases e amplitudes para cada uma das 29 constantes harménicas,

conforme apresentado na Tabela 10.

Tabela 10 - Amplitudes e fases das constantes harménicas no ponto Q3.

Numero 1 2 3 4 5 6 7 8
Componente M2 S2 M4 (OX1 M3 SSA K2 SA
Amplitude 0,000 0,364 0,012 0,000 0,019 0,000 0,000 0,000
Fase 86,0 88,0 304,0 83,0 245,0 0,0 88,0 0,0
NUmero 9 10 11 12 13 14 15 16
Componente MS4 MO3 MN4 N2 K1 MF MSF MK3
Amplitude 0,006 0,000 0,016 0,000 0,321 0,000 0,109 0,096
Fase 144,0 0,0 0,0 143,0 158,0 0,0 0,0 105,3
NuUmero 17 18 19 20 21 22 23 24
Componente Q1 MuU2 L2 2N2 P1 T2 SN4 NU2
Amplitude 0,009 0,061 0,063 0,058 0,000 0,305 0,000 0,000
Fase 0,0 0,1 0,0 0,0 152,2 0,0 0,0 0,0
NuUmero 25 26 27 28 29
Componente 001 M1 MM MNS2 J1
Amplitude 0,000 0,000 0,072 0,045 0,000
Fase 0,0 0,0 0,0 0,0 0,0
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O grafico da Figura 45 apresenta os dados observados e os calculados pela

planilha. Observa-se que houve discordancias entre tais valores, principalmente

aqueles abaixo de 2,00m e acima de 2,60m, uma vez que deve haver outras

componentes de aguas rasas nao listadas naquelas da Ilha Barnabé, além do possivel

efeito do ruido meteorolégico. A soma do erro médio quadratico foi de 10,82m2, sendo o

erro maximo de 1,19m e o médio de 0,019m.

3,00

o
o
) & © o % e x%x
2,50 ogsgs O&x ®, ngx 0o W
— oX oy % J@ xX x x x X %%
= oo % £ (73 x0 x By % ® 400
= Xy X % x XNKX % x O 0 ot g0 X
© *% X% 00X Xx P g xx% o Xy ®
2200 Ix 4 *x x 00 o **X50 ® © (S
P4 o) 008 %> 00 o o o
Q9 %% o ®o 00 ©
oo o o
o
1,50
OObserv x Calc
1,00
0l/jan 31/jan 01/mar
Data

31/mar

Figura 45 — Niveis d’agua observados e calculados no periodo de 01/01/08 a 31/03/08 no

ponto Q3.

O grafico da Figura 46 apresenta a correlacdo entre os dados observados e

calculados pela planilha, onde € verificado um ajuste ruim, porém como a maioria dos

pontos ficou dentro do intervalo de +10%, os parametros de maré foram utilizados para

a determinacéo do nivel d’agua de jusante.
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0,00
0,00 1,00 2,00 Observ 3,00

Figura 46 — Correlacao entre os niveis d’agua calculados e observados no periodo de
01/01/08 a 31/03/2008.

Uma vez determinadas as novas amplitudes e fases das constantes harménicas no
ponto Q3, gerou-se uma série 4 meses de dados (01/10/09 a 31/01/2010) de nivel
d'agua a cada 3 horas e transportou-se ao ponto Q6, sendo tal nivel considerado como
condicdo de contorno de jusante para o CLIV (Figura 47). Esse periodo foi selecionado

em virtude de englobar as datas das amostragens para a calibragdo do QUAL2Kw.
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Figura 47 — Niveis d"agua assumidos como condicdo de contorno de jusante no ponto Q6
obtidos a partir das novas amplitudes e fases das constantes harménicas no ponto Q3.
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5.2. Resultados do CLIV e determinagdo dos coeficientes de descarga

Os resultados de nivel d’agua, profundidade e velocidade ao longo do trecho

simulado sé&o apresentados nas Figuras 48 a 50, para condicdao de NA de jusante
méaximo calculado de 3,333m em 03/12/09 as 12:00h e minimo de 1,602m em 24/01/09

as 21:00h para vazdes de 2, 10, 30, 50 e 70 m®s; ambos os NA's foram obtidos da

série apresentada na Figura 48.

[ NIVEL D'AGUA (NA méx = 3,333m) |

0 3000 6000 9000 12000 15000

distancia a jusante de Q1 (m)

18000

2m3/s 10m3/s 30m3/4

50m3/s

70m3/s == e= Cota F

NIVEL D'AGUA (NA min=1,602m) |

0 3000 6000 9000 12000 15000 18000

distancia a jusante de Q1 (m)

2m3/s 10m3/s 30m3/4

50m3/s 70m3/s == e= Cota F|

Figura 48 — Resultados de NA relativos as diferentes vazfes simuladas para os niveis
d’agua maximo e minimo de jusante ao longo do trecho simulado.
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Figura 49 — Resultados de profundidades relativas as diferentes vazdes simuladas para
os niveis d’agua de jusante maximo e minimo ao longo do trecho simulado.
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Figura 50 — Resultados de velocidades relativas as diferentes vazdes simuladas para os
niveis d’agua de jusante maximo e minimo ao longo do trecho simulado.
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Analisando os resultados apresentados nas Figuras 48 a 50 é possivel observar
que na situacdo de nivel maximo ha um acumulo de &gua a jusante e, portanto as

profundidades sdo maiores e as velocidades sdo menores ao longo do eixo do rio.

Inversamente, na situacdo de nivel d’dgua minimo a jusante tém-se, em geral,
maiores velocidades e menores profundidades ao longo do eixo do rio. Entretanto, na
Figura 48 (NAmin) verifica-se que houve um declinio nas velocidades para as vazdes
2m3/s e 10m3/s em virtude de que o nivel correspondente a tais vazfes € ainda baixo o

suficiente para que néo sofra influéncia da condi¢do de contorno de jusante.

Para essas mesmas vazdes e condi¢des de nivel maximo, verificam-se ainda que
as velocidades e profundidades comecam a sofrer influéncia da maré mais a montante
em relacdo a condi¢cdo em nivel minimo. Tal fato ocorre pela mesma situacéo citada,

uma vez que vazdes baixas tém maior sensibilidade ao efeito do nivel alto de jusante.

E importante salientar que as velocidades negativas apresentadas foram
descartadas na criagcdo das curvas de descarga, uma vez que ndo € possivel a
determinacdo matemética de relagcbes exponenciais entre ndmeros positivos e

negativos.
5.3. Determinacéo dos coeficientes de descarga

Para a determinagdo dos coeficientes de descarga médios foram simuladas no
CLIV as vazbes de 2, 10, 30, 50 e 70 m?¥/s, cada uma com 961 pontos referentes aos
NA's obtidos na Figura 47. Posteriormente geraram-se graficos de dispersdo entre H e
Q e v e Q onde foram determinados os coeficientes de descarga para marés altas,
médias e baixas através da insercdo de curvas que envolveram os limites inferiores e
superiores das nuvens de pontos de cada secdo. Os resultados s&o apresentados nas
Figuras 51 a 55.
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Figura 51 — Determinacédo dos coeficientes de descarga para a se¢cdo Q1 (MA, MB e MM
correspondem a maré alta, maré baixa e maré média, respectivamente).
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Figura 52 — Determinacé&o dos coeficientes de descarga para a se¢cao Q2.
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Figura 53 — Determinacé&o dos coeficientes de descarga para a se¢cao Q3.
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Figura 54 — Determinac&o dos coeficientes de descarga para a se¢cao Q4.
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Figura 55 — Determinacé&o dos coeficientes de descarga para a se¢cao Q5.

De acordo com os graficos das Figuras 51 a 55 e os graficos da Figura 48 (NA ao

longo do rio para diferentes vazdes), é possivel identificar que a partir do ponto Q2 e,

dependendo da vazdo e nivel do rio, a condicdo de contorno de jusante passa a

121



influenciar o regime do escoamento em funcao desse trecho estar em uma porgao mais
baixa onde sofre influéncia da maré. Pelos gréficos da Figura 51 (se¢cdo Q1) ndo ha

essa influéncia em funcdo deste ponto estar em uma cota elevada.

Entretanto todos os outros pontos passam a hdo mais possuir uma relacao univoca
entre ve Q ou H e Q uma vez que uma mesma vazao pode apresentar diferentes
velocidades e profundidades em fungcéo do nivel da maré a jusante. Assim observa-se
uma significativa dispersdo de pontos nos graficos de velocidade e profundidade das

secdes Q2, Q3, Q4 e Q5, o mesmo ndo ocorrendo na secdo Q1.

Os coeficientes de descarga para cada secdo e para cada NA de jusante das

Figuras 51 a 55 sao apresentados na Tabela 11.

Tabela 11 - Coeficientes de descarga para cada secao e para cada NA de jusante.

secao secao
Q1 v H Q4 \% H
maré a b a B maré a b a B
média 0,5464 0,3082 0,2787 0,4125 média 0,0386 0,7593 1,5757 0,1638
baixa 0,5464 0,3082 0,2787 0,4125 baixa 0,0151 11,0295 11,2571 0,1927
alta 0,5464 0,3082 10,2787 0,4125 alta 0,0127 11,0056 2,5232 0,0703
secao secao
Q2 v H Q5 % H
maré a b a B maré a b a B
média 0,2022 0,4177 0,452 0,3947 média 0,018 0,9347 2,6639 0,0428
baixa 0,3566 0,279 0,3681 0,4421 baixa 0,0405 0,7773 1,8907 0,0794
alta 0,0316 0,8886 0,8013 0,2587 alta 0,0084 1,0673 3,313 0,0327
secao
Q3 \ H
maré a b a B

média 0,063 0,6813 1,3094 0,209
baixa 0,1037 0,508 0,7044 0,365
alta 0,0132 11,0362 2,2376 0,0873
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5.4. Calibragdo do modelo

A calibracdo do modelo foi realizada pelo algoritmo genético, sendo utilizadas 100
geracoes e 100 simulagbes dentro de uma mesma populagcédo, uma vez que Pelletier et
al (2006) verificaram que o acréscimo destes parametros nao resultava em ganhos
sensiveis na qualidade do ajuste. Os outros parametros utilizados no PIKAIA sao

apresentados na Tabela 12.

Tabela 12 — Parametros utilizados no PIKAIA para a calibracdo do modelo.

Auto-calibration genetic algorithm control:

Random number seed 123456  seed
Model runs in a population (<=512) 100 np
Generations in the evolution 100  ngen
Digits to encode genotype (<=6) 6 nd
Crossover mode (1, 2, 3, 4,5, 6, 0r7) 5 icross
Crossover probability (0-1): 0,85  pcross
Mutation mode (1, 2, 3, 4, 5, or 6) 2 imut
Initial mutation rate (0-1): 0,005  pmut
Minimum mutation rate (0-1): 0,0005 pmutmn
Maximum mutation rate (0-1): 0,25 pmutmx
Relative fitness differential (0-1): 1 fdif
Reproduction plan (1, 2, or 3): 1 irep
Elitism (0 or 1): 1  elite
Restart from previous evolution (0 or 1): 0 irestart

Foram utilizados simultaneamente 3 microcomputadores para a autocalibragao:
PENTIUM IV 2,4GHz 1,5GB RAM,; Intel Pentium IV 3,06GHZ 1GB RAM e SEMPROM
3000+ 1,8GHz 1GB RAM, sendo necessarias 86, 98 e 48 horas, respectivamente para

completar o processo.

A autocalibracédo foi realizada a partir da média das concentragcbes observadas nas
campanhas de dados coletados nos dias 01/10/2009, 05/11/2009 e 17/12/2009, uma

vez que nédo houve um bom ajuste para a calibracéo nestes dias individualmente.
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A dificuldade da calibracao ocorreu em virtude da presenca de dados extremos que
foram observados provavelmente em virtude da intermiténcia do lancamento do
empreendimento e das duas abstra¢des, onde nao ha uma regularidade no regime em
funcdo das baixas vazfGes noturnas de agua consumida e esgoto gerado. Talvez uma
amostragem composta ao longo do dia, respeitando o tempo de transito no lancamento,
poderia ter evitado concentracdes dispares que ocorreram tanto na forma de
concentracdes ou medi¢gbes baixas (como ocorreu com o0 pH no dia 17/12/09) ou nulas

(clorofila em 05/11 e 17/12) como em concentracdes altas (DBO em 05/11).

Portanto assumiu-se a hipétese que as condi¢cbes de qualidade de agua do rio,
nessa época do ano, sdo as médias dessas trés observacdes. Dessa forma a
calibragcéo para as trés situagcfes de nivel de jusante buscou determinar os parametros

do modelo QUAL2Kw para cada uma dessas condi¢des hidrodinamicas.

Assumiram-se pesos de valor 100 na Equacédo 45 para as variaveis OD , DBO e pH,
e valor 10 para as variaveis NHs, NOgs, Py € Clorofila-a. Os inversos dos RMEQ'’s
obtidos pela autocalibracdo foram de 2,85264, 2,96248 e 2,83116, para maré alta,

média e baixa, respectivamente.

Foi ainda necessario o ajuste manual da taxa de nitrificacdo da amoénia (kn,) para
cada um dos trechos. A reaerac¢do foi simulada pela forma interna no modelo, onde o
método é selecionado conforme relacdes entre profundidade e velocidade (Anexo A,
secdo 9.5.N). Na Tabela do Anexo B sdo apresentados os coeficientes obtidos na
calibracdo para as trés condi¢des hidrodinamicas.

Nas Figuras 56 a 62 s&o apresentados os resultados da calibracdo para as
variaveis de qualidade de agua OD, DBO, N-NHs, NOgz, Piya., Clorofila-a e pH. As
captacOes do loteamento e SABESP, bem como o langcamento do loteamento e o Rio
Bananal séo identificados como cap_lot, cap_SBP, Ict_lot e Bananal, respectivamente.
A captacdo da SABESP foi considerada 0,42m?/s, volume outorgado pelo DAEE.
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Figura 56 — Resultado da calibracao para o OD.
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Figura 57 — Resultado da calibragdo para a DBO.
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Figura 58 — Resultado da calibracao para o N-NHa.
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Figura 59 — Resultado da calibragdo para o NO:s.
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Figura 60 — Resultado da calibrac@o para 0 Pygq.
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Figura 61 — Resultado da calibracado para a Clorofila-a.
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Figura 62 — Resultado da calibracao para o pH.

Os resultados da calibracdo observados nas Figuras 56 a 62 quando comparadas
em relacdo a média das observacbes apresentaram um bom ajuste, principalmente
para o OD (Figura 56), DBO (Figura 57), NH3 (Figura 58) e pH (Figura 62). Ja para NOg,
Pwta € Clorofila-a os resultados foram razoaveis, principalmente para a Ultima variavel
em funcdo da grande quantidade de parametros necessarios para calibra-la e dos

baixos valores registrados.

Entretanto, ao se analisar os dados observados nas trés campanhas de uma forma
geral, as curvas calculadas pelo modelo conseguiram permanecer entre essas
observacdes, indicando que os coeficientes encontrados produzem resultados de
gualidade de agua que tem maior probabilidade de ocorrer nessa época chuvosa,

periodo no qual se realizou a calibracéo.
5.5. Validagéo

As Figuras 63 e 64 apresentam os resultados da validacdo do modelo QUAL2Kw

para periodo chuvoso e seco, respectivamente nos dias 03/01/07 e 30/05/07.
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Figura 63 - Resultados da validagao para periodo chuvoso (03/01/2007).
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Figura 64 - Resultados da validacao para periodo seco (30/5/2007).
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Analisando os graficos das Figuras 63 e 64 verifica-se que houve uma boa resposta
do modelo QUAL2Kw para periodo seco e chuvoso, ao se utilizarem os mesmos
parametros e coeficientes de descargas obtidos na calibracdo (Anexo B). A excecéo
fica por conta do NOj3; logo a jusante do lancamento do loteamento para periodo
chuvoso; fésforo também no mesmo ponto, para ambos os periodos; NHz; neste mesmo

ponto em periodo seco e clorofila-a, na mesma coordenada, para periodo seco.

7

Entretanto, € importante salientar da necessidade de mais pontos de
monitoramento, uma vez que sO havia dados disponiveis em Q1, Q2 e Q3. Dessa
maneira ndo foi possivel avaliar em maiores detalhes se os coeficientes do QUAL2Kw
precisam de algum ajuste a jusante de Q3. Ademais, existe uma incerteza associada
aos dados de qualidade de agua do Rio Bananal (L2) uma vez que se assumiram as
médias das campanhas de 01/10/09, 05/11/09 e 17/12/09.

5.6. Apresentacdo das simulacdes dos respectivos cenérios

Foram realizadas simulacbes contemplando trés cenarios, sendo o primeiro
utilizando Qgsy, do rio na estacdo chuvosa com as vazdes de langamento e captacdo do
empreendimento que representam 5% daqueles registrados na mesma estacdo no

periodo de janeiro de 2006 a dezembro de 2009.

Para a construgdo do segundo cenario Usou-se 0 mesmo critério que no primeiro,
porém com as vazfes do rio, lancamento e captacdo para a estacdo seca. O terceiro
cenario foi construido a partir da selecédo das condi¢des de nivel d’agua de jusante mais
criticas com o aumento da vazao de lancamento e captacdo do loteamento em 50%
para a estacdo hidrologica que produziu as condi¢cdes mais desfavoraveis. Para o Rio
Bananal (L2) foi utilizada a Qgsy para periodo chuvoso e Q710 para periodo seco,

ambas calculadas pela Regionalizacdo de Vazdes disponivel no website do SIGRH.

Em relacdo as variaveis de qualidade de agua para os cenarios, tanto as condi¢des
na cabeceira (condicdo inicial) tanto a do lancamento, foram obtidas através da
mediana de uma série de observacfes semanais de janeiro de 2006 a dezembro de

2009. A série de vazoes registrada do lancamento é diaria e a do Rio Itapanhau é a
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partir de uma média duas leituras diarias de 02/11/2006 a 31/10/2008. A Tabela 13

apresenta esses resultados para periodo seco e chuvoso.
Tabela 13 — Mediana das varidveis de qualidade de agua e vazbes de lancamento e

captacao com permanéncia de 95% para os periodos seco e chuvoso de janeiro de 2006 a
dezembro de 2009.

Variavel Rio Itapanhau Lancamento (L1) Lancamento (L2)
Periodo Periodo Periodo Periodo Periodo Periodo
Seco Chuvoso Seco Chuvoso Seco Chuvoso
Vazdo 2,499 3,750 0,064 0,1273 0,224 0,340
(m3/s)
OD (mgl/l) 8,30 7.6 2,83 0,46 7,40 7,40
DBO 05 05 13,50 21,50 241 2.41
(mg/L)
pH 6,52 6,34 7,60 8,00 5,39 5,39
N-NH; 20 20 4606 5544 0,00 0,00
(ML)
NO;
1600 2000 2710 3263 0,00 0,00
(ML)
Proca 60 50 1092 1169 0,00 0,00
(ML)
Clorofila-a 0,89 0,89 189,57 246,98 0,00 0,00
(ML)

*Foi utilizado o Q7,10 calculado por regionalizagdo como vazédo minima para o Rio Bananal no periodo seco.

Nos gréaficos das Figuras 65 a 71 sdo apresentados os resultados das
simula¢des para periodo chuvoso, enquanto que as saidas das simulacfes do periodo

seco estdo nos graficos das Figuras 72 a 78.
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Figura 65 — Resultados das saidas de OD para periodo chuvoso.
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Figura 66 — Resultados das saidas de DBO para periodo chuvoso.
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|N-NH3(pg/L)-chuvoso

Distancia de jusante (km)

600
500
400
=
>
e
% 300
z --—-— - MA
.............. e
200 MM
a cap_lot
° cap_SBP
x Ict_lot
x Bananal
Limite N-NH3 (ug/L)
10,00
Distancia de jusante (km)
Figura 67 — Resultados das saidas de NH; para periodo chuvoso.
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Figura 68 — Resultados das saidas de NO; para periodo chuvoso.
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Figura 69 — Resultados das saidas de Py, para periodo chuvoso.
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Figura 70 — Resultados das saidas de Clorofila-a para periodo chuvoso.
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| pH - chuvoso
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Figura 71 — Resultados das saidas de pH para periodo chuvoso.
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Figura 72 — Resultados das saidas de OD para periodo seco.
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Figura 73 — Resultados das saidas de DBO para periodo seco.
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Figura 74 — Resultados das saidas de NH; para periodo seco.
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Figura 75 — Resultados das saidas de NO; para periodo seco.
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Figura 76 — Resultados das saidas de Py, para periodo seco.
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Figura 77 — Resultados das saidas de Clorofila-a para periodo seco.
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Figura 78 — Resultados das saidas de pH para periodo seco.
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Analisando-se as saidas para periodo chuvoso, verifica-se que houve atendimento
a todos os padrbes de qualidade de agua para rios classe 2 de acordo com a
Resolucdo CONAMA 357/05 no trecho simulado. A excecao foi o pH, ap6s o aporte do
Rio Bananal (ponto Q3, km 7,77, pH 5,39) que apresentou valores de 5,60 a 5,80 do
km 7,7 ao km O para todas as condi¢cdes hidrodinamicas. Ainda houve uma pequena
elevacdo dessa variavel para proximo de 7,00 logo apés o langcamento L1 (km 14,15,
Figura 71).

Em relacdo as condi¢des de nivel d’agua de jusante também para periodo chuvoso,
€ possivel observar que as concentracdes de OD foram maiores na maré baixa em
funcdo da maior reaeracéo (Figura 65). Tal fato pode ser explicado em fung&o da maior
velocidade e menor profundidade, conforme as equacdes de reaeracdo adotadas pelo
QUAL2Kw e apresentadas em anexo (A-125 a A-137), confirmando os resultados de
velocidade e profundidade apresentados nas Figuras 49 e 50. Em todas as marés
observou-se a curva caracteristica de decréscimo do OD, porém apenas na maré baixa
houve a recuperacdo. Lancamentos futuros nesse trecho de jusante nessas outras
condicbes de nivel podem provocar ndo conformidades em relacdo ao padrdo de

gualidade.

A DBO em periodo chuvoso também apresentou resultados diferentes para as
diferentes condi¢cdes de jusante, sendo que na maré baixa ap6és o km 2,50 os
resultados ficaram acima de 2 mg/L (Figura 66). Para todas as condicbes houve um
aumento imediato apdés o lancamento do loteamento e foi observado que nas marés
média e baixa a tendéncia da concentracao dessa variavel € ascendente, enquanto que

na maré alta ela é descendente.

A amobnia total (Figura 67) sofreu um aumento significativo apés o langamento no
periodo chuvoso para todas as condi¢cdes de maré, sendo que na maré alta o pico das
concentracdes atingiu 100 pg/L e na maré baixa e média atingiu 153 pg/L. O limite
lancado no gréafico de 500 pg/L foi correspondente ao pH acima de 8,5 por razdes de
visualizacdo do gréafico, sendo que o limite para o pH observado das simula¢cdes foi
sempre inferior a 7,5 onde o limite é de 3.700 pg/L pela Resolugdo CONAMA 357/05

140



para rios classe 2. Em relagdo ao nitrato, os resultados obtidos (Figura 68) ficaram
sempre abaixo de 2.000 pg/L, ndo sofrendo acréscimo em fungcédo do lancamento uma

vez que a concentragdo dessa variavel no efluente tratado foi de 3.263 pg/L.

Fésforo total e Clorofila-a para periodo chuvoso (Figuras 70 e 71, respectivamente)
apresentaram comportamento semelhante, com um sensivel acréscimo apdés o
lancamento (L1). Verificam-se para ambas as variaveis que a condicdo de maré alta é

mais critica uma vez que ndo ha decaimento das concentracoes.

Ja para os resultados das simulagcdes em periodo seco, também n&do houve
nenhuma situacdo de concentracbes em desatendimento em relacdo a CONAMA
357/05.

Observou-se, nesse periodo, resultados de OD (Figura 72) maiores que em periodo
chuvoso, sendo que também houve um melhor comportamento na maré baixa pelas
mesmas razfes de maiores velocidades e menores profundidades. Para nivel médio e

alto em jusante o OD permaneceu descendente, porém sempre superior a 7,80.

O comportamento da DBO em periodo seco (Figura 73) foi semelhante ao periodo
chuvoso, inclusive em valores. A maré baixa apresentou a situacdo mais critica, com

resultados ascendentes e proximos a 2 mg/L.

Para a amonia em periodo seco (Figura 74) os resultados foram maiores para maré
baixa e média, com o pico apo6s o lancamento em 100 pg/L. Na maré alta a

concentracao foi menor, ndo superando 55 pg/L.

O nitrato em periodo seco (Figura 75) teve comportamento semelhante ao periodo
chuvoso, com valores descendentes sempre abaixo de 2.000 pg/L, sem sofrer

aumentos em fungao dos lancamentos L1 (efluente) e L2 (Rio Bananal).

As concentracdes de fosforo total em periodo seco (Figura 76) sofreram uma
elevacao significativa ap6s o langcamento do loteamento, com uma situagao critica
verificada na maré alta que s6 passa a diminuir ap6s a desembocadura do Rio Bananal
no km 7,77. Para as marés média e baixa o fésforo foi consumido ao longo do trecho

simulado.
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A clorofila-a para periodo seco (Figura 77) sofreu um acréscimo logo a jusante do
langcamento L1 e manteve uma tendéncia descendente ao longo do trecho simulado,
com excecao para a situacdo de maré alta onde a concentracédo ficou estavel em torno
de 4,80 pg/L.

Ja para o pH em periodo seco (Figura 78) ndo houve valores abaixo de 6,00 como
ocorrido em periodo chuvoso provavelmente em fungdo da menor vazao simulada do

Rio Bananal de 0,224 m3/s, enquanto que no periodo umido foi utilizado 0,340 m?3/s.

Portanto, o periodo chuvoso foi onde ocorreram as situa¢cdes mais criticas e, entdo,
se realizaram novas simulagdes para um aumento de 50% na vaz&o de captacédo e
lancamento do efluente do loteamento. Os graficos da Figura 79 apresentam o0s

resultados dessas simulagdes.
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Figura 79 — Saidas do QUAL2Kw para aumento de 50% nas vazfes de captacdo e
lancamento do loteamento.
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No cenério de aumento de 50% nas vazdes de captacdo de 4gua e lancamento do
efluente tratado do loteamento, ainda verifica-se que o trecho simulado permanece em
conformidade com os limites preconizados na Resolugdo CONAMA 357/05, com

excecdo do fésforo total desde esse despejo até o km 7,50 aproximadamente.

Tanto OD quanto DBO sofreram aumento e decréscimo de cerca de 1mg/L nas
proximidades de Q6, respectivamente. Novamente a situacdo de maré baixa

apresentou maiores concentracfes dessas duas variaveis.

5.7. Anédlise daincerteza

No sentido de avaliar o resultado de OD no km 1,51 para maré alta no periodo
chuvoso de forma probabilistica, utilizou-se a simulagdo Monte Carlo realizada através
do suplemento YASAIw para Excel acoplado ao modelo QUAL2Kw, disponivel em
http://www.ecy.wa.gov/programs/eap/models.html e desenvolvido por Eckstein e
Riedmueller (2009).

Para tanto, variou-se o OD, DBO e NHjz no rio, além das vazbes do Itapanhau e
Bananal. Também foram alterados o coeficiente de reaeracdo (K,n) € a taxa de
nitrificagcdo (K,,) de cada trecho, todos dentro de uma distribuicdo lognormal. O

QUAL2Kw foi rodado 1000 vezes e os resultados sdo apresentados na Figura 80.
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Histograma de concentragdes de OD no km 1,55
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Figura 80 — Histograma de concentracdes de OD no km 1,51 para maré alta no periodo
chuvoso.

Assim, ao invés de se apresentar um resultado deterministico (6,92 mg/L, como foi
apresentado no gréfico de OD da Figura 65) e incorporando a incerteza da medicao de
cada um dos parametros selecionados do modelo e executar um nimero grande de
simulacdes, tem-se que apenas 2% dos dados (20 simulacfes) resultaram em OD
menores ou iguais a 6,65 mg/L. Foi utilizado um desvio padrdo de 10% da média para

as vazoes e 30% para os demais parametros.

5.8. Andlise de sensibilidade

A Figura 81 apresenta os resultados 1000 simulagbes Monte Carlo para as
variaveis OD no km 1,55, NH3 no km 14,03 e Py N0 km 13,53, variando-se 0s
parametros Kan, Kna € Kyp (taxa de hidrolise do fosforo organico) segundo distribuicdes
lognormais com o desvio padrdo estimando em 30% do valor da média, garantindo

assim uma grande faixa de valores. O critério utilizado foi a sele¢cdo dos valores dos
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parametros que geraram os 50% valores menores das varidveis para uma amostra e a

selecdo dos outros 50% valores maiores para a outra amostra.
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Figura 81 — Simulacédo Monte Carlo para analise de sensibilidade dos parédmetros Kah, Kqa
e th.

Através de analise visual € possivel afirmar que ndo h& diferencas significativas
entre as duas amostras, para todos os parametros. Realizou-se também um teste ndo
paramétrico “t” e verificou-se que ndo ha diferencas entre as médias das duas amostras

com significancia de 5%.
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6. CONSIDERACOES FINAIS

Apés a realizacdo das simulacfes € possivel afirmar que, a partir da determinacao
das condi¢des hidrodindmicas com o CLIV para diferentes condi¢des de nivel d’agua de
jusante, o modelo QUAL2Kw apresentou-se como uma ferramenta adequada para a

simulacéo de langcamentos pontuais no Rio Itapanhad.

Entretanto, em funcdo da superparametrizacdo desse modelo e da auséncia de
medicdes dos seus coeficientes, faz-se necessario comparar seus resultados com
modelos mais simples e ainda realizar estudos de analise de incerteza e sensibilidade
mais aprofundados. Essas investigacdes permitiriam definir quais coeficientes sdo mais
sensiveis as simulacdes e, portanto, poder-se-ia investir maiores recursos na sua

determinacao e diminuir a incerteza dos resultados.

Em funcdo de boa parte do rio em analise sofrer interferéncia do nivel d’agua de
jusante, principalmente a partir do ponto Q2, fez-se necessaria a simulacdo das
condicbes hidrodindmicas em regime transitorio a partir da determinacdo dos
parametros de maré para o ponto final da modelagem. Sem essa abordagem né&o
haveria uma determinacdo de condi¢des criticas conforme ocorrido com o fosforo total
durante as marés altas nos dois periodos hidrolégicos. Portanto, foi possivel verificar a
que as condi¢des de nivel d’agua de jusante, em funcéo das marés, afetam a qualidade
da agua a montante uma vez que as velocidades diminuem e as profundidades

aumentam nas marés altas e o inverso nas marés baixas.

O modelo fora calibrado para trés condi¢Bes de nivel d’agua de jusante: maré alta,
média e baixa para periodo seco e chuvoso. Como nédo havia dados para calibracdo em
periodo seco, foram utilizados os mesmos parametros de periodo chuvoso gerando
uma incerteza nas simulacfes de estiagem. A validacao foi realizada para periodo seco
e chuvoso, porém a verificacdo da robusteza em diferentes condi¢des hidroldgicas foi

limitada devido a escassez de dados ao longo do rio.

Os cenarios mais criticos observados ocorreram no periodo chuvoso, uma vez que

o OD no rio € menor que no periodo seco provavelmente em funcdo da maior
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temperatura da agua no verdo. Ademais, o volume de efluente langcado nessas épocas

€ cerca de duas vezes maior que no periodo seco, inclusive com OD menor.

E importante salientar que a viabilizacdo de licencas e outorgas de lancamento de
efluentes e captacdes deve considerar a sazonabilidade da regido, bem como a sua

sincronia com os periodos secos e chuvosos.

Apesar de realizada apenas para o OD em periodo chuvoso, a analise da incerteza
por simulacdo Monte Carlo mostrou que é possivel apresentar os resultados em forma
probabilistica, ou seja, é possivel conhecer o risco assumido que € desconsiderado

pela abordagem deterministica.

Os resultados obtidos e a metodologia utilizada podem fomentar a tomada de
decisdo em relacdo ao uso dos recursos hidricos no trecho estudado. Apesar da
complexidade nas simulacdes ao envolverem-se dois modelos, um hidrodindmico e
outro de qualidade de &gua, além da determinacdo das amplitudes e fases das
constantes harménicas, a andlise apresentada no presente trabalho pode ser replicavel

a estudos futuros envolvendo rios de maré.
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7. RECOMENDACOES

e Calibrar e validar o célculo dos niveis d’agua com observacdes reais, uma vez
definidas a fase e a amplitude de cada componente harménica principal

transportada da relacdo apresentada pela FEMAR na llha Barnabg;

e Determinar a curva de permanéncia do nivel d’agua de jusante com a finalidade
de se conhecer a probabilidade da ocorréncia dos eventos criticos. Com esse
estudo seria possivel prever exatamente as horas e os dias em que as condi¢des
de diluicdo sdo mais adversas para cada varidvel de qualidade de 4gua, como

exemplo o fosforo total nas marés altas;

e Calibrar o QUAL2Kw para periodo seco;

e Ampliar o0 monitoramento ao longo do Rio Itapanhal no sentido de obter uma
melhor validacdo para o QUAL2Kw em periodo seco e chuvoso. Seria ainda
importante realizar as simulagdes em um trecho mais longo do rio até a
desembocadura com o mar, que néo foi realizado nesse trabalho em virtude dos

recursos disponiveis para analises laboratoriais;

e Estimar a carga difusa nos trechos a jusante do ponto Q4, onde as margens do

Rio Itapanhal passam a ser ocupadas por sub-habitacdes;

e Prosseguir com os registros de vazao no sentido de se construir uma curva de
permanéncia com menor risco em funcdo do atual tamanho da série de
observacdes (2 anos). Paralelamente a isso, poder-se-ia calibrar e validar o CLIV

com tais registros de nivel d’agua,;
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e Realizar comparagdes entre outros modelos mais simples, como 0 QUAL-UFMG,
QUALZ2E e o proprio modelo de Streeter-Phelps. No caso da simulagdo até a
desembocadura com o mar far-se-ia necessario o uso de modelos

bidimensionais ou tridimensionais especificos para estuarios.

150



8. BIBLIOGRAFIA

APHA — American Public Health Association. (2005). Standart Methods of the

Examination of Water and Wastewater. 212 edi¢cdo, Washington, DC.

Bottino, F. (2008) “Estudo Experimental e Matemaético de Qualidade de Agua com
Base na Ecohidrologia Fluvial de Pequenas Bacias: Estudo de Caso do rio Canha,
Baixo Ribeira do Iguape, SP”. Dissertacdo (Mestrado em Hidraulica e Saneamento),

Escola de Engenharia de S&o Carlos/USP, S&o Paulo. 208 p.

Braga, B.; Hespanhol, I., Conejo, J. G. L., Barros, M. T. L., Spencer, M., Porto, M.,
Nucci, N., Juliano, N., Eiger, S. (2003). Introducdo a Engenharia Ambiental. Prentice
Hall, Sdo Paulo — SP. 305 p.

Brown, L., Barnwell, T.O., Jr., (1987). The Enhanced StreamWater Quality Models
QUAL2E and QUALZ2E-UNCAS: Documentation and User Manual. Report
EPA/600/3-87/007. U.S. Environmental Protection Agency, Athens, GA.

Carvalho, R. C. (2005). Analise Mateméatica de Investimentos em Processos de
Despoluicdo de Bacias Hidrogréaficas. Dissertagdo de Mestrado. Programa de Pos-
Graduacdo em Engenharia de Recursos Hidricos e Ambiental, Setor de Tecnologia,

Universidade Federal do Parana.

CETESB (1978). Norma L5-169: Determinacao de Oxigénio Dissolvido em aguas —

Método de Winckler modificado pela azida s6dica.

CETESB (1990). Norma L5-306: Determinacao de Pigmentos Fotossintetizantes
Clorofila-A, B e C e Feofitina-A.

CETESB (1991). Norma L5-120:Demanda Bioquimica de Oxigénio (DBO) — Método
da diluicdo e incubacgéo (20° C, 5 dias).

151



CETESB (1993). Norma L5-123:Determinacdo da Condutividade — Método do

condutivimetro.

CETESB (1998). Guia de Coleta e Preservacdo de Amostras de Agua. Secretaria
Especial do Meio Ambiente do Ministério da Habitacdo, Urbanismo e Meio Ambiente
(SEMA), Séo Paulo, 12 edicéo, 149p.

CETESB (2007). Norma L5-406:Coliformes Fecais — Determinacao em amostras de

agua pelatécnica de tubos multiplos com o Meio Al.

Chaminda, G. G. T., Aramaki, T., Amarasekara, T., Herath, G. B. B., Babel, M. S.
(2007). “Modeling and Assessment of Water Quality in the Kelani River, Sri
Lanka”. Southeast Asian Water Environment, 91-98.

Chapra, S. C. (1997). Surface Water Quality Modelling. ECB/McGraw-Hill. 844p.

Chapra, S. C. (2003). “Engineering Water Quality Models and TMDLs”. Journal of
Water Resources Planning and Management, ASCE, 129, pp. 247 — 256.

Chow, V. T. (1959). Open Channel Hydraulics. New York, McGraw-Hill, 680p.

CONAMA (2005). Resolugcdo CONAMA 357/05. Brasilia, DF.

Di Toro, D.M. (2001). Sediment Flux Modeling. Wiley-Interscience, New York, NY.

Eckstein, J., Riedmueller S., T. (2009). YASAI: Yet Another Add-in for Teaching.
Elementary Monte Carlo Simulation in Excel. INFORMS Transactions on Education
2:2 (12-26).

152



Fadiga, F. M. Jr. (1999). Critério hidraulico para dimensionamento de transi¢cées
em canais operando em regime fluvial. Tese de Doutorado pela Escola Politécnica da

Universidade de Sao Paulo, Sdo Paulo, 124 p.

Fan, C., Wang, W., Liao, M. (2007). “Impact of Tidal Effects on Rivers Running
Through Urban Area — A Case Study in Northern Taiwan”. Environmental

Informatics Archives, Volume 5, pp. 409-414.

Fan, C., Ko, C.,, Wang, W. (2009). “An Innovative Modeling Approach Using
QUALZ2K and HEC-RAS Integration to Assess the Impact of Tidal Effect on River
Water Quality Simulation”. Journal of Environmental Management, 90, pp. 1824-1832

Franco, A.S. (1998). "Tides - fundamentals, analysis and prediction" — 22 Edicao.
FCTH, Séo Paulo, 249 p.

Guedes, H. A. S. (2009). Modelagem da qualidade da agua e da capacidade de
autodepuracdo do Rio Pomba. Dissertacdo (Mestrado em Recursos
Hidricos e Ambientais). Engenharia Agricola. Universidade Federal de

Vicosa. Minas Gerais. 148 pp.

HACH (2008). DR 5000 - Manual do Usuério. DOC 022.90.00654. 22 edig&o.

Holland, J. H. (1975). Adaptation in Natural and Artificial Systems: Na Introductory
Analysis with Applications to Biology, Control, and Artificial Intelligence. Ann

Arbor, MI: University of Michigan Press.

IBGE - Instituto Brasileiro de Geografia e Estatistica. IBGE MI-2795-1/3, MI-2794-2 e
MI-2794-4.

Jordéo, E. P., Pessba, C. A. “Tratamento de Esgotos Domésticos”. 42 edicdo, 2005,
906p.

153



Kannel, P. R.. Lee, S., Kanel, S. R.; Lee, Y-S, Pelletier, G. J. (2007). “Application of
Automated QUAL2Kw for Water Quality Modeling and Management in the Bagmati
river, Nepal”. Ecological Modelling, 202, pp. 503-517.

Kondageski, J., H., (2008). “Calibracdo de Modelo de Qualidade da Agua para o Rio
Utilizando Algoritmo Genético”. Dissertacdo apresentada ao curso de Poés-
Graduacdo em Engenharia de Recursos Hidricos e Ambiental, da Universidade Federal

do Parana.

Lacerda, E. G. M. de; Carvalho, A. C. P. L. F. de. (1999). Introducdo aos algoritmos
genéticos. In: Galvdo, C. de O.; Valenca, M.J.S. (orgs.). Sistemas inteligentes:
aplicacbes a recursos hidricos e ciéncias ambientais: Porto Alegre: Ed.
Universidade/UFRGS, 1999. p. 88-148.

Leonardi, R. (2002). “Producédo de Mapas de Anisotropia da Radiagcao Coésmica de
Fundo em Microondas Utilizando um Algoritmo Genético”. Dissertacdo de

Mestrado em Astrofisica, INPE.

Lindenschmidt, K.E. (2006). “The effect of complexity on parameter sensitivity and
model uncertain in river water quality modeling”. Ecological Modeling 190, pp 72—
86.

Marsili-Libelli, S., Giusti, E. (2008). “Water Quality Modeling for Small River Basins”.
Environmental Modelling & Software. 23, pp. 451 — 463.

Martins, J. R. S. (2008). Nota Técnica. Joinville Plano Diretor de Drenagem Urbana

Estimativa de Niveis Extremos de Maré. Trabalho nao publicado.

Martins® J. R. S. (2008). Notas de aula da disciplina Hidraulica Fluvial.

154



Martins, R. H. O. (1998). “Carga Difusa em Ambientes Urbanos: A Bacia
Representativa do Corrego do Mandaqui”. Tese de doutorado apresentada a Escola

Politécnica da Universidade de Sao Paulo.

Masato, K. (2003). “Conceitos de Zona Riparia e seus Aspectos
Geohidrobiolégicos”. | Seminério de Hidrologia Florestal: Zonas Riparias — Alfredo
Wagner/SC.

Menegon, N. (2005) “Aplicacdo do Modelo Matematico de Qualidade de Agua —
SIMOX Ill — na Bacia do Rio Camanducaia”. Dissertacado de Mestrado, USP.

Metcalf & Eddy (2003). “Wastewater Engineering: treatment and reuse”. Metcalf &
Eddy Inc. 4 ed., 1819p.

Naghettini, M. Pinto, E. J. A. (2007). Hidrologia Estatistica. CPRM. 12 edi¢c&o. 561p.

Pelletier, G. J., Chapra, S. C., TAO, H. (2006). “QUAL2Kw — A Framework for
Modeling Water Quality in Streams and Rivers using a Generic Algorithm for

Calibration”. Environmental Modelling & Software, 21, pp. 419-425.

Pelletier, G. J., Chapra, S. C. (2008). QUAL2Kw: A Modeling Framework for
Simulating River and Stream Water Quality — Theory and Documentation (version

5.1). Washington State, Department of Ecology. 104 p.

Pinto, R. M. S. (2000). “Dados Radiométricos (0,400 A 0,900 mm) na Avaliacédo de
Efeitos da Poluicdo Atmosférica em Folhas de Espécies da Mata Atlantica em
Cubatéo”. Dissertacdo de Mestrado em Sensoriamento Remoto, Instituto Nacional de

Pesquisas Espaciais — INPE.

Porto, R. L. L. (Org.) (1991) .Hidrologia Ambiental. Sdo Paulo: ABRH. v. 1. 414 p.

155



Reckhow, K. H., Clements, J. T., Dodd, R. C.. (1990). “Statistical Evaluation of
Mechanistic Water-Quality Models”. Journal of Environmental Engineering, Vol. 116,
pp. 250-268.

Salvai, A., Bezdan, A. (2008). “Water Quality Model QUAL2K in TMDL
Development”. BALWOIS - Water Observation and Information System for Balkan

Countries Conference. 27, pp. 1-8.

Silva, R. A. P. (2006). “Sistemas de Suporte a Tomada de Decisdes em
Gerenciamento de Cheias”. Dissertacdo apresentada a Escola Politécnica da

Universidade de Sao Paulo para obtencdo de grau de Mestre em Engenharia.

Streeter, H. W., Phelps, E.B. (1958). “A Study of the Pollution and Natural
Purification of the Ohio River lll, Factors Concerned in the Phenomena of
Oxidation and Reaeration”, U.S. Pub. Health Serv., Pub. Health Bulletin N.° 146,
February 1925, 75 pp. Reprinted by U.S., DHEW, PHA.

Tao, H. (2008). “Calibration, Sensitivity and Uncertainty Analysis in Surface Water
Quality Modeling”. A dissertation submitted by Hua Tao in partial fulfilment of the
requirements for the degree of Doctor of Philosophy in Environmental and Water

Resources Engineering at Tufts University.

Tchobanoglous, G., Schroeder, E.D. (1985). Water Quality — Characteristics,
Modeling, Modification. Addison-Wesley, Reading, MA

Thomann, R.V. (1982). “Verification of Water Quality Models”. Journal of
Environmental Engineering Division, ASCE, 108 (EE5), pp, 923-940

Thomann, R.V., Mueller, J. A. (1987). Principles of Surface Water Quality Modeling

and Control. Harper International Edition. 644p.

156



Thomann, R. V. (1998). ““The future ‘Golden Age’ of predictive models for surface
water quality and ecosystem management.’” Journal of Environmental Engineering,
124, 94-103.

Tucci, C.E.M. (org.). (1993). Hidrologia - Ciéncia e Aplicacdo. Colecdo ABRH de
Recursos Hidricos, v.4 — Porto Alegre: Ed. da Universidade: ABRH: EDUSP. 32 edicdo
943 p.

Tucci, C.E.M. (org.). (1995). Drenagem Urbana. Cole¢do ABRH de Recursos Hidricos,
v.5 — Porto Alegre: Ed. da Universidade/UFGRS. 12 edicdo 428 p.

Turner, D. F., Pelletier, G. J., Kasper, B. (2009). “Dissolved Oxygen and pH Modeling
of a Periphyton Dominated, Nutrient Enriched River”. Journal of Environmental
Engineering, ASCE, 135, pp 645 — 652.

von Sperling, M. (1995) — Introducdo a Qualidade das Aguas e ao Tratamento de
Esgotos. Vol. 1. Departamento de Engenharia Sanitaria e Ambiental, Universidade

Federal de Minas Gerais. 32 edicao 451 p.

von Sperling, M. (2007) — Estudos e Modelagem da Qualidade da Agua. Vol. 7.
Departamento de Engenharia Sanitaria e Ambiental, Universidade Federal de Minas

Gerais, 12 edicdo 588p.

157



9. ANEXO A — TRANSCRIGAO DO MANUAL DO QUAL2Kw

9.1. Tempo de transito
O tempo de transito (ou tempo de residéncia) de cada elemento é calculado como
Vk

T, = — Equagc&o (A-1)

Q

onde T = é o tempo de residéncia do k™ elemento [d], Vi = 0 volume do k" elemento [m®] = AcxAxy, € AXc = 0 comprimento do K™ elemento [m].
Tais tempos séo entdo acumulados para determinar o tempo de transito do limite de montante ao limite de jusante do elemento i,

i
tt,i = sz Equacéo (A-2)
k=1

Onde t;; = tempo de transito [d].

9.2. Disperséo longitudinal

Ha duas opcdes que podem ser utilizadas para determinar a dispersdo longitudinal entre os limites de dois elementos: primeiramente o usudrio
pode inserir valores estimados na aba “REACH” ou, caso ndo se tenha os valores, a férmula da equagdo A-3 é empregada internamente a partir das
caracteristicas hidraulicas do canal para computar a disperséo (Fischer et al, 1979 apud Pelletier et al, 2008):

U .2 B_Z
E pii = 0011# Equacéo (A-3)

onde E,; = disperséo longitudinal entre os elementos ie i+ 1 [mzls], Ui = velocidade [m/s], B; = largura [m], H; = profundidade média [m], e U‘* =
velocidade de cisalhamento [m/s], que possui relagdo com os seguintes parametros:

U I* =40 Hi Si Equagéo (A-4)

onde g = aceleragdo da gravidade [= 9,81 m/s?] e S = declividade do canal [adimensionall.

Apods computar ou inserir o Ep;, a disperséo numérica é calculada da seguinte maneira:

U, AX
En,i = Equagéo (A-5)

2

A dispersdo do modelo E; (isto é, o valor usado nos célculos do modelo) é entéo calculada da forma:
. Se E,;< E,, a dispersédo do modelo Ei é calculada como E,; — Ey;
. Se E,,;> E,;, 0 modelo considera um valor nulo para a disperséo.
9.3. Modelo de temperatura

Conforme a Figura Al, o balanco de calor leva em consideracéo as transferéncias de calor entre os elementos adjacentes, cargas, abstracdes,
atmosfera e os sedimentos. O balango de calor para o elemento i pode ser escrito como:

dTi Qi—l Qi Qabi Ei—l Ei
BRI S R LIRS SR ) P, S
dt Vi i-1 Vi i : i Vi ( i-1 |) Vi ( i+l |)
Wi m3 Ji ( m Jsi m j
+ + +
PuCpVi | 20°cm® ) p,C,,H; \100cm ) p,C,H, {100cm

Equacéo (A-6)
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onde T; = temperatura no elemento i [°C], t = tempo [d], E: = coeficiente de dispers&o entre os elementos i e i+1 [m3/d], Wi, = fontes de calor pontuais e
n&o pontuais no elemento i [cal/d], p, = densidade da agua [g/cm?], Cpw = calor especifico da agua [cal/(g°C)], Jn; = fluxo de calor ar-agua [cal/(cm? d)],
e Js; = fluxo de calor sedimento-agua [cal/(cm? d)].

Transferéncia

Carga de atmosférica Abstracéo
calor l I I de calor
T T
| I
Vazdo de entrada — ———— Vazdo de saida
1 | 1
Dispersdo «——» <«——» Disperséo
I 1
[
Transferéncia

sedimento-agua

Y

sedimento

Figura A1 — Balango de calor (adaptado de Pelletier et al, 2008).

O coeficiente de disperséo entre os elementos é computado como

£ EiA
(A% + MXiy )12

Equagao (A-7)

Nota-se que existem dois tipos de condi¢cdes de contorno que sdo usados a jusante do rio: (1) condicdo de dispersdo zero (condigdo de
contorno natural) e (2) condicéo de contorno prescrita. A escolha dessas opgdes é realizada na aba “HEADWATER".

O saldo de calor das fontes é computado como:

psi npsi

Wh,i :pCp Zst,i,ijsi,j + Zans,i,anpsi,j
=1 j=t Equagcéo (A-8)

onde Tys;j € @ jin fonte pontual de temperatura para o elemento i [°C], e Tnpsj € @ jin carga difusa de temperatura para o elemento i [°C].
A. Fluxo de calor na superficie

Conforme ilustrado na Figura A2, a troca de calor com a superficie € modelada conforme a combinacéo de cinco processos:

J, =10+, -3, -, -]

¢ e Equagao (A-9)

onde 1(0) = radiacéo solar de onda curta na superficie da agua, J,, = radiagdo atmosférica de onda longa, Jy, = reflexdo de onda longa pela agua, J. =
conducéo e J. = evaporacéo. Todos os fluxos séo expressos em cal/cm?/d.
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A AN A
Y N
Saldo de radiagdo absrovida Termos dependentes da agua

Figura A2 — Os componentes datroca de calor pela superficie (adaptado de Pelletier et al, 2008).
B. Radiagéo solar

O modelo computa a quantidade de radiagéo solar na &gua em uma latitude (La) e longitude (Lim) da superficie do planeta. Essa quantidade é
uma fungéo da radiacéo do topo da atmosfera terrestre que é atenuada pela transmissédo atmosférica, cobertura de nuvens reflexdo e sombreamento:

10 = 1, a a (1-R,) @-S)

C
Equacéo (A-10)
radiacdo atenuacéo atenuacdo  reflexdo ~ sombreamento
extraterrestre  atmosférica  pelasnuvens

onde 1(0) = radiagdo solar na superficie da agua [cal/cmzld], lo = radiacdo extraterrestre, isto é, no topo da atmosfera terrestre [cal/cmzld], a; = atenuacdo
atmosférica, a. = atenuagéo por nuvens, Rs = albedo (fracdo refletida), and Sy = sombreamento (fragdo bloqueada por vegetacéo, topografia).

RADIACAO EXTRATERRESTRE: A radiagio extraterrestre é calculada de acordo com

W
— 0
lo =—"sina

r Equacéo (A-11)

onde Wy = constante solar [1367 W/m? ou 2823 cal/cmzld], r = raio normalizado da érbita da Terra (isto é, a relacéo .entre a distancia real entre o Sol e
a Terra e a distancia média entre o Sol e a Terra), e « = altitude do Sol [radianos], que pode ser computada como

sina =sinssinL,, +coss cosL,, codz) Equago (A-12)

onde &= declinagdo solar [radianos], L, = latitude local [radianos], e 7= o0 angulo local do Sol [radianos].

O raio normalizado pode ser estimado por

2r
r=1+ 0’017(:0{3_65 (186— Dy) Equag&o (A-13)

onde Dy = dia Juliano (Jan. 1 =1, Jan. 2 = 2, etc.).

A declinagéo solar pode ser estimada como

T 2
0=2345—co§ —(172-D uaco (A-
180 {365( y) Equagéo (A-14)

O angulo local horario em radianos é dado por
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trueSolarTime
T=| ———-180 i Equacéo (A-15)
4 180
onde:
trueSolafe=localTimeeqgtime-4x L, —60xtimezon Equacéo (A-16)

onde trueSolarTime é o tempo solar determinado da posicéo real do sol no céu [minutos], localTime é a hora local em minutes (hora local padréo), Lim
é a longitude local (décimos de graus positivos para o hemisfério ocidental), e timezone é zona de hora local em horas relativa ao Meridiano de
Greenwich. O valor de eqtime representa a diferenca entre a hora solar verdadeira e a hora solar média em minutos de tempo.

O QUAL2Kw calcula a altitude do Sol e o eqgtime, assim como as horas de nascer do Sol e por do Sol através de algoritmos desenvolvidos pela
NOAA (National Oceanic and Atmospheric Administration).

O fotoperiodo f [horas] é computado como

f = tss _tsr Equacéo (A-17)

onde tss = hora do p6r do sol [horas] e ts; = hora do nascer do sol [horas].

ATENUACAO ATMOSFERICA: 0 QUAL2Kw utiliza dois métodos para estimar a fragdo da atenuag&o atmosférica de um céu limpo (ay):

. Bras (1990)
. Ryan e Stolzenbach (1972)

O método de Bras computa a; como:

—Ng .4M
a; =¢ fact Equag&o (A-18)

onde ng € um fator de turbidez atmosférica que varia de aproximadamente 2 para céus limpos até 4 ou 5 para céus neblinosos de areas urbanas. O
coeficiente de espalhamento molecular (a;) é calculado como

a, =0128-0,054log,, m Equagdo (A-19)

onde m é a massa de ar 6ptica, calculada por

1
m=
sina +0,15(a, +3.885) >

Equacéo (A-20)

onde oy € a altitude do sol em graus a partir do horizonte = a x (180°/r).

O modelo de Ryan e Stolzenbach (1972) computa a; a partir de uma elevagéo da superficie e a altitude solar como:

288—0,0065e|ev]5'255

a=asl

Equagéo (A-21)

onde a, é o coeficiente de transmisséo atmosférica (0,70 - 0,91, valor tipico aproximadamente 0,8), e elev é a elevagdo da superficie do solo em
metros.

ATENUACAO DE NUVENS: a atenuagéo da radiag&o solar devido & cobertura de nuvens é calculada como

a; = 1-0.65C E Equagcéo (A-22)

onde C, = fragdo do céu coberto por nuvens.

REFLECTIVIDADE: é calculada como
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B
Rs = A(Zd Equagéo (A-23)

onde A e B séo coeficientes relacionados a cobertura de nuvens (Tabela Al).

Tabela Al — Coeficientes usados para calcular a refletividade baseados na cobertura de nuvens.

Nebulosidade Limpo Espalhada Interrompida Nublado

CL 0 0,1-0,5 0,5-0,9 1,0

Coeficientes A B A B A B A B
1,18 -0,77 2,20 -0,97 0,95 -0,75 0,35 -0,45

SOMBREAMENTO: é uma variavel de entrada no QUAL2Kw (aba “SHADE"), sendo definida pela fracdo da radiagéo solar potencial que é bloqueada
pela topografia e vegetagéo.

C. Radiacdo atmosférica de ondas longas

O fluxo descendente da radiacéo de ondas longas da atmosfera € um dos maiores termos no balango de calor na superficie. Esse fluxo pode
ser calculado pela Lei de Stefan-Boltzmann:

Ja= ofT

ar T 273)4 g (1— RL) SKOR Equacéo (A-24)

a sky

onde o = constante de Stefan Boltzmann = 11,7x10°® cal/(cm2 d K%, Ta = temperatura do ar [°C], &y = emissividade efetiva da atmosfera
[adimensional], e R =coeficiente de reflexdo de ondas longas [adimensional]. A emissividade é a relagdo entre a variagdo de ondas longas de um
objeto comparado com a radiacéo de um emissor perfeito na mesma temperatura. O coeficiente de reflexdo é geralmente pequeno e assume-se
tipicamente com valores iguais a 0,03. O termo SKOP; é o fator de abertura da fragéo solar (Rutherford et al, 1997 apud Pelletier et al, 2008).

O modelo de radiacdo de ondas longas é selecionado na aba “LIGHT AND HEAT” do QUAL2Kw. Trés métodos alternativos [Brutsaert (1982),
Brunt (1932) e Koberg (1964)] estéo disponiveis para representar a emissividade efetiva (esy):

Brutsaert (1982). A equagdo de Brutsaert é fisicamente embasada ao invés de ser empiricamente derivada e vem apresentando resultados
satisfatérios para uma ampla faixa de condicdes atmosféricas de temperatura do ar e umidade em latitudes intermediarias para condigdes acima do
congelamento:

17
1,333224¢,,
brut T

a

=k

& clear Equacéo (A-25)

onde e, € a pressdo de vapor de ar [mm Hg], e T, é a temperatura do ar em °K. o fator de 1,333224 converte a pressédo de vapor de mm Hg para
millibars. Brutsaert (1982) recomendou um valor default de 1,24 para kyn baseado em valores tipicos para varias constantes fisicas. Muitos artigos
vém sendo publicados com varios valores recomendados para kyy,: considerando a incerteza e a calibragdo devido a observagdes de radiagdo de
ondas longas. Crawford e Duchon (1999) apud Pelletier et al (2008) sugeriram um range para ky de 1,28 em Janeiro até 1,16 em Julho com
variacdes senoidais. Sridhar e Elliot (2002) apud Pelletier et al (2008) recomendaram um valor médio de kyn: de 1,31 baseados em calibragdo na
observagéo de radiagdo de ondas longas em Oklahoma, com valores variando de 1,30 a 1,32 em quatro locais. Culf e Gash (1993) apud Pelletier et al
(2008) também recomendaram um valor de 1,32 ao invés de 1,24 durante estagdes secas na Nigéria, e um valor reduzido nas esta¢cdes Umidas. O
QUAL2Kw permite o usuario especificar o valor de entrada de ky, € sugere um valor default de 1,24.

A presséo de vapor do ar [mm Hg] é computada como
17,277,
237,3+4T, =
€ar = 4 596¢ *+la Equac&o (A-26)

onde T4 = a temperatura do ponto de orvalho [°C].
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Brunt (1932). A equagéo de Brunt € um modelo empirico que vem sendo comumente utilizado em modelos de qualidade de 4gua (Thomann, 1987):

8clear = Aa + Ab V eair Equacéo (A-27)

onde A, e Ay, sdo coeficientes empiricos. Valores de A, vém sendo reportados em uma faixa de 0,5 a 0,7 e valores de A, em uma faixa de 0,031 a
0,076 mm Hg®® para uma ampla faixa de condigdes atmosféricas. O QUAL2Kw utiliza um valor médio de A, = 0,6 com A, = 0,031 mmHg®* se o
método de Brunt é selecionado na aba “LIGHT AND HEAT".

A selecdo do modelo de ondas longas para uma aplicagdo particular deve idealmente ser guiada por comparagéo entre dados observados e
modelados em um determinado local. Entretanto, sabe-se que medig6es diretas séo raramente realizadas. O método de Brutsaert é recomendado
para representar uma ampla faixa de condi¢des atmosféricas (Pelletier et al, 2008).

D. Radiacdo de ondas longas da agua

A radiagdo que retorna da superficie da agua é representada pela Lei de Stefan-Boltzmann:

J,, =€o(T +273" SKOP Equacéo (A-28)

onde [ = emissividade da agua (= 0,97) e T = temperatura da agua [°C]. O termo SKOP; ¢ a frac&o de abertura do céu.

E. Conducéo e Convecgéo

A condugdo é a transferéncia de calor de uma molécula para outra molécula quando corpos de diferentes temperaturas estdo em contato. A
convecgdo € a transferéncia de calor que ocorre devido ao movimento das massas dos fluidos (Pelletier et al, 2008). Ambos podem ocorrer na
interface ar-agua e podem ser descritos por:

‘Jc =le (UW) (Ts - air) Equagéo (A-29)

onde c; = coeficiente de Bowen (= 0,47 mmHg/°C). O termo f(Uy) define a dependéncia da transferéncia da velocidade do vento sobre a superficie da
agua onde Uy é a velocidade do vento medida em uma distancia fixa acima da superficie da agua.

Muitas relagGes existem para definir a dependéncia do vento. Bras (1990), Edinger et al (1974), e Shanahan (1984) apud Pelletier (2008), e
alguns pesquisadores propuseram que a condugdo / convecgdo e a evaporagdo séo negligencidveis na auséncia de vento, o que € consistente com a
assungdo que somente processos moleculares contribuem para a transferéncia de massa e calor sem vento. Outros mostraram que tais fendmenos
podem ocorrer na auséncia do vento. Esta Ultima opinido foi defendida por Edinger et al (1974), especialmente para corpos d’agua que possuem
temperaturas maiores que a do ar.

Brady, Graves e Geyer (1969) apud Pelletier et al (2008) apontaram que se a temperatura da superficie da agua € maior que a temperatura do
ar, entdo o ar adjacente & superficie da &gua tenderia a se tornar mais imido e mais quente que a camada superior, tornando-se assim menos denso.
Tal fenémeno resulta em um movimento vertical de correntes de ar, onde é possivel que ocorram maiores taxas de transferéncia de massa e calor da
superficie da Agua (mesmo sem vento) que seria possivel pela difusdo molecular isoladamente. Ademais, as temperaturas das 4guas em rios naturais
sdo frequentemente maiores que a temperatura do ar, especialmente a noite.

Trés opgoes estédo disponiveis na aba “LIGHT AND HEAT” do QUAL2Kw para calcular f(Uy):

Brady, Graves, and Geyer (1969)

2
f (UW) = 1910 + 0,95UW Equac&o (A-30)
onde U,, = velocidade do vento em uma altura de 7 m [m/s].

Adams et al. (1987)

Adams 1: essa formulagdo usa uma fungdo empirica para estimar o efeito das correntes de convecgdo causadas por diferencas de temperaturas
virtuais entre a &gua e o ar, e a equagdo de Harbeck (1962) é usada para representar a contribuicdo a condugéo / convecgdo e evaporacdo que ndo
sdo devidas as correntes de convecgdo causadas por altas temperaturas virtuais da agua:

f(U,) =0271(22400}°) +(242A2%0, )’ cquasdo (3
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onde Uy, mpn € @ velocidade do vento [milhas/hora] e Aacres, € @ area da superficie do trecho i em acres. A constante 0,271 converte as unidas de BTU
pé-? dia-* mmHg"* para cal cm 2 dia"* mmHg*.

Adams 2: a formulagdo usa uma fungdo empirica das diferengas da temperatura virtual com a equagdo de Marciano e Harbeck (1952) para a
contribuigdo a convecgdo / conducéo e evaporagdo que ndo é devida a temperatura virtual da agua:

f(U,) =027/(224A6)°) + (L1, )" cauecio (32

A temperatura virtual é definida como a temperatura do ar seco que tem a mesma densidade em relagdo ao ar abaixo das condicdes de

umidade in situ. A diferenga da temperatura virtual entre a 4gua e o ar ( AQV em °F) explica a flutuabilidade do ar imido acima da superficie da agua

aquecida. A diferenca da temperatura virtual é estimada da temperatura da agua (T, em °F), temperatura do ar (Tars em °F), pressédo de vapor da
agua e do ar (es e e;r em mmHg), e da pressdo atmosférica (pam € estimada como presséo atmosférica padrdo de 760 mmHg no QUAL2Kw):

T, +460 T, ¢ +460
= - 460 |- - - 460 Equagéo (A-33)

0 —
* (1+0,378e,/ p,y 1+0,378¢,, / P

A altura da medicdo da velocidade do vento é também importante para a estimativa da condugéo / conveccédo e evaporagdo. O QUAL2Kw
ajusta internamente a velocidade do vento para a altura correta para a fungdo de vento que é selecionada na aba “LIGHT AND HEAT". Os valores de
entrada para a velocidade do vento na aba “WIND SPEED” sdao assumidos como representagéo das condi¢cdes a uma altura de 7m acima da superficie
da &gua. Para converter as medi¢des de velocidade de vento (U, em m/s) dadas em uma altura qualquer (z, em m) para as condigdes equivalentes a
uma altura de z = 7m para entrada na aba “WIND SPEED”, a lei exponencial da velocidade do vento deve ser utilizada:

0,15
z
U w = U w|l — Equacéo (A-34)
z

w

F. Evaporagao e Condensacgéo

A perda de calor devido a evaporagédo pode ser representada pela Lei de Dalton:

‘]e = f(Uw)(es _eair) Equagdo (A-35)

onde e = a saturagéo da pressdo de vapor na superficie da &gua [mmHg], e ey = pressédo de vapor do ar [mmHg]. A saturagdo da presséo de vapor é
calculada por

17,277
237,3+T
eair = 4,5969 Equagéo (A-36)
G. Transferénciade calor sedimento-agua

Um balancgo de calor do sedimento do fundo de um elemento i pode ser escrito como:

dTZ,i ‘] S,i + ‘] hyp,i
- _ Equagéo (A-37)

dt pscpsHZ,i

onde Ty, = é a temperatura do sedimento de fundo do elemento i [°C], Js; = fluxo de calor sedimento-agua [cal/(cm? d)], Jnyp,i fluxo de calor entre a dgua
e o sedimento devido as mudancas da vaz&o da zona hiporreica, ps = densidade dos sedimentos [g/cm®], Cys = calor especifico dos sedimentos [cal/(g

°C)], e Ha; = e espessura efetiva da camada de sedimentos [cm]. A quantidade pSC ps pode ser estimada por Ks /lls, onde Ks é a condutividade

termal [cal/(s cm °C)] e [Is é difusidade termal [cmZ/s]. Os valores de Ha;, Ks , e s séo necessarios como entrada na aba “REACH” do QUAL2Kw.

O fluxo de conducédo do calor dos sedimentos para a agua pode ser computado como:

Equacéo (A-38)

86400k,
si Zm( 2 Tl,i)
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onde a condutividade termal Ks =g psC ps e a constante 86400 converte unidades de callcm?®/s para cal/cm?/d.

As propriedades termais de alguns sedimentos naturais junto com seus componentes séo apresentados na Tabela A2.

Tabela A2 — Propriedades térmicas dos sedimentos naturais e dos materiais que compdem os sedimentos naturais (adaptado de Pelletier et
al, 2008).

Tipo do material condutividade termal difusidade termal r Cc p rCp Referéncii
w/m/°C  cal/s/cm/°C m?/s cm?/s g/cm3 cal/(g °C) cal/l(cm”3 °C)
Amostras de sedimentos
Lama lisa 1,82 0,0044 4,80E-07 0,0048 0,906 1)
Areia 2,50 0,0060 7,90E-07 0,0079 0,757 "
Lama arenosa 1,80 0,0043 5,10E-07 0,0051 0,844 "
Lama 1,70 0,0041 4,50E-07 0,0045 0,903 "
Areia Umida 1,67 0,0040 7,00E-07 0,0070 0,570 2)
Areia com 23% de saturagdo 1,82 0,0044 1,26E-06 0,0126 0,345 3)
Turfa imida 0,36 0,0009 1,20E-07 0,0012 0,717 )
Pedra 1,76 0,0042 1,18E-06 0,0118 0,357 4)
Argila com 75% de saturacéo 1,78 0,0043 6,00E-07 0,0060 0,709 ?3)
Lago, sedimento gelatinoso 0,46 0,0011 2,00E-07 0,0020 0,550 (5)
Canal de concreto 1,55 0,0037 8,00E-07 0,0080 2,200 0,210 0,460 "
Média das amostras de sedimento: 1,57 0,0037 6,45E-07 0,0064 0,647

Medi¢cdes mescladas

Lago, margem da costa 0,59 0,0014 (5)
Lago, sedimentos macios 3,25E-07 0,0033 "
Lago, com areia 4,00E-07 0,0040 "
Rio, fundo de areia 7,70E-07 0,0077 "

Materiais componentes:

Agua 0,59 0,0014 1,40E-07  0,0014 1,000 0,999 1,000 (6)
Argila 1,30 0,0031  9,80E-07  0,0098 1,490 0,210 0,310 "
Terra, seca 1,09 0,0026  3,70E-07  0,0037 1,500 0,465 0,700 "
Areia 0,59 0,0014  4,70E-07  0,0047 1,520 0,190 0,290 "
Terra, mida 1,80 0,0043  4,50E-07  0,0045 1,810 0,525 0,950 "
Granito 2,89 0,0069 1,27E-06 _ 0,0127 2,700 0,202 0,540 "
Média dos materiais compostos 1,37 0,0033 6,13E-07 0,0061 1,670 0,432 0,632

(1) Andrews e Rodvey (1980)

(2) Geiger (1965)

(3) Nakshabandi e Kohnke (1965)

(4) Chow (1964) e Carslaw and Jaeger (1959)

(5) Hutchinson 1957, Jobson 1977, e Likens and Johnson 1969
(6) Cengel, Grigull, Mills, Bejan, Kreith e Bohn

Os componentes da Tabela A2 sugerem que a presenca de materiais sélidos em rios com sedimentos produz maiores coeficientes de
difusividade termal que em relagédo a agua ou sedimentos porosos de lagos. No QUAL2Kw é sugerido um valor default de 0,0064 cm?#/s para esse
parametro.

Ademais, o calor especifico tende a diminuir com a densidade. Assim, o produto dessas duas quantidades tende a ser mais constante que os
seus multiplicandos. Entretanto, aparentemente a presenca de material sélido em rios com sedimentos produzem um menor produto em relagéo a
4gua ou sedimentos gelatinosos de lagos. No QUAL2Kw é sugerido um valor default de 1,6 W/(m°C) para a condutividade termal.

Uma espessura de 10cm é recomendada na auséncia de trocas significativas na zona hiporreica no sentido de capturar o efeito dos sedimentos
no balanco diario de calor para a 4gua. Se as trocas de vazao na zona hiporreica séo significativas, entdo a espessura efetiva dessa zona varia de 20
a 300% da profundidade do rio (Harvey e Wagner, 2000; Gooseff et al., 2003 apud Pelletier et al, 2008), com valores relativos mais altos em rios
menores. O tempo de residéncia de materiais nessa zona é tipicamente da ordem de 0,01 a 10 dias (Poole e Berman, 2001 apud Pelletier et al, 2008).

A zona hiporreica é a camada de sedimento saturado que é adjacente ao rio e abaixo dele. A zona hiporreica é hidraulicamente conectada ao rio,
sendo que a vazao do rio continuamente entra e sai dessa zona (Pelletier et al, 2008).

Takahashi & Ohta (1999) apud Masato (2003) definiram a zona hiporreica como uma zona onde agua fluvial entra por baixo do leito do canal e a
condigdo hidraulica da dgua fica entre aquelas das aguas fluvial e subterranea (Figura A3). Neste sentido, a zona hiporreica também é considerada um
ecdtono onde a agua subterranea flui entre os ecossistemas terrestre e aquatico. Segundo os mesmos autores, a profundidade é normalmente 20 a 60
cm, sendo dificil determinar este valor na pratica.
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Figura A3 - Conceito da zona hiporreica (Takahashi & Ohta ,1999, apud Masato, 2003). Observagdo: A origem da agua no rio é da agua
subsuperfical de vertente (A), &gua subsuperficial da zona hiporreica (B), e 4gua subterranea bem profunda (C). Normalmente a agua
hiporreica recarrega o rio, mas as vezes o rio recarrega a zona hiporreica (D).

O fluxo de calor da troca hiporreica da agua entre o rio e a zona do sedimento hiporreica é calculado como:
— E hyp i P C p

100 cm
A m

J (Tz,i - Tl,i Equag&o (A39)

onde Ehypi é a vazdo de troca hiporreica no elemento i [m3/dia], e Ay € a area da superficie da zona hiporreica no elemento i (mz). A vazdo de

troca hiporreica € uma variavel de entrada na aba “REACH” do QUAL2Kw, e a area da superficie é calculada pelo comprimento do trecho e pela
largura do canal que também sé&o dados de entrada nessa mesma aba.

9.4. Reagdes fundamentais
A. Reagdes Biogquimicas
Fotossintese e Respiragao das plantas:

Amonia como substrato:

p
106CO , +16NH ; + HPO 2~ +108H,0 ” Cyo6H 2630110 N1 Py +1070, + 14H*  Equagdo (a-40)
R
Nitrato como substrato:
LN
106CO , +16NO3 + HPO 2™ +122H,0 +18H* CiosH2630110 N6 Py +1380,  Eauacdo (A-41)
R

Nitrificacdo:
NHX +202 —)NO?: +H20+2H+ Equac3o (A-42)

Desnitrificacéo:
5CH20+4NO§ +4H+ —)5C02 +2N2 +7H20 Equagéo (A-43)

Nas sec¢des posteriores reacdes adicionais envolvendo o pH e a amdnia serdo apresentadas.
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B. Estequiometria da Matéria Organica

O modelo requere a estequiometria da matéria organica (fitoplancton e detritos) a serem especificadas pelo usuério. E sugerida a seguinte

aproximacao

100gD:40gC:7200 mgN :1000 mgP :1000 mgA Equagéo (A-44)

onde gX = massa do elemento X [g] e mgY = massa do elemento Y [mg]. Os termos D, C, N, P e A referem-se, respectivamente, ao peso seco,
carbono, nitrogénio, fésforo e clorofila a. A faixa da clorofila a é a maior desses elementos, variando de 500 a 2000 mgA (Chapra, 1997 apud Pelletier,

2008).

C. Geragao de Oxigénio e Consumo

O modelo requere que as taxas de geragéo e consumo de oxigénio sejam prescritas. Se a amonia € o substrato, a seguinte relagao (baseada na

Equacédo A-40) pode ser usada para determinar as gramas de oxigénio geradas para cada grama de matéria vegetal produzido pela fotossintese:

_— 107 moleO, (32 90,/mole0,) 2 69 go,
** 106 moleC(12 gC/moleC) gC

Equagéo (A-45)

Se o nitrato é o substrato, a seguinte relagdo (baseada na Equagdo A-41) é aplicada:

. 138 mole0,(3290,/mole0,) 47 go,
*" 106 moleC(12 gC/moleC) " gC

Equagéo (A-46)

Para a nitrificagéo, a seguinte relagéo é utilizada baseada na Equacéo (A-42):

. 2moleO,(3290,/mole0,) 457 go,
* 1moleN(14 gN/moleN) " gN

Equagéo (A-47)

Utilizagcdo da DBO carbonéacea devido a Desnitrificacdo

Conforme representado pela Equagéo A-43, a DBO carbonéacea é utilizada durante a desnitrificagdo pela expresséo:

go, 5moIeC><129C/moIeC 1gN [s[O
Fondn = =267 =V. 86—= Equagao (A-48)
gC 4moIeN><14gN/moIeN 1000mgN mgN

D. Efeito da Temperatura nas Reagdes

O efeito da temperatura para todas as reagdes de primeira ordem usadas no modelo é representado por

T-20
k (T) = k(ZO)H Equagdo (A-49)
onde k(T) = taxa da reag&o [/d] em uma dada temperatura T [°C] e 6= coeficiente de temperatura da reag&o.
E. Varidveis compostas
Além das variaveis de estado, 0 QUAL2Kw também apresenta algumas variaveis que séo computadas como:

Carbono Organico Total (mgC/L):

Cg +Cs
TOC:r— + @, +gM,
oc Equagéo (A-50)

Nitrogénio Total (ugN/L):
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TN=n,+n,+n, +r,a,
Fésforo Total (ugP/L):

TP=p,+p; +r,a,

Nitrogénio Kjeldahl Total (ugN/L):

TKN =n, +n, +r,a,

Sélidos Suspensos Totais (mgD/L):
TSS=rga, +m, +m,

DBO carbonécea de Ultimo estagio (mgO,/L):

CBOD, =c, +c¢C; + FocTea@p + FocTeaMo

F.  Relagdes entre as Variaveis do Modelo e os Dados

As seguintes variaveis sdo necessarias para geracéo de dados de saida do modelo:

TEM = temperatura (°C);
TKN = nitrogénio Kjeldhal total ou TN = nitrogénio total (ugN/L);
NH,= amonio (UgN/L);
NO,= nitrito (ugN/L);
NO;= nitrato (ugN/L);
CHLA = clorofila a (ugA/L);
TP = fésforo total (ugP/L);
SRP = fésforo soluvel reativo (ugP/L);
TSS = sélidos suspensos totais (mgD/L);
VSS = sélidos suspensos volateis (mgD/L);
TOC = carbono organico total (mgC/L);
DOC = carbono organico dissolvido (mgC/L);
DO = oxigénio dissolvido (mgO,/L);
pH = pH;
ALK = alcalinidade (mgCaCosl/L);
COND = condutancia especifica (umhos).
As variaveis de estado do modelo podem ser relacionadas da seguinte forma:
s = COND
m;= TSS-VSS ou TSS rg (TOC-DOC)

o=DO

Equacéo (A-51)

Equagéo (A-52)

Equagéo (A-53)

Equagéo (A-54)

Equagéo (A-55)
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No = TKN-NH4-raCHLA ou ny, = TN-NO2-NO3-NH;-r,aCHLA
Na = NHy
nn = NO2+NO3
Po = TP-SRP-r,aCHLA
pi=SRP
a, = CHLA
pH = pH
Alk = ALK
G. DBO Carbonacea

O modelo baseia-se na DBO carbonéacea filtrada de Gltimo estagio, ou seja, é necessario filtrar a amostra e inibir a nitrificacéo pela adi¢ao de 2-
cloro-6-triclorometil piredina. Caso ndo seja possivel realizar a inibigéo, o valor medido pode ser corrigido para o nitrogénio através da subtragédo dos
equivalentes de oxigénio do nitrogénio reduzido (= ro, x TKN). Entretanto esse ajuste pode produzir erros substanciais.

A filtracdo deve ser realizada uma vez que o QUAL2Kw distingue as diferengas entre a matéria organica particulada (m, e a,) e a dissolvida (cs
e cf), e caso a amostra ndo seja filtrada a DBO refletira na oxidagdo de ambos os tipos.

O tempo de incubacéo deve ser o maior possivel para que o valor da DBO de Ultimo estagio seja coletado ou é possivel o uso da medigéo da
DBO convencional de 5 dias e extrapola-la para a DBO Ultima através da Equacéo:

CBODFNU = % Equagéo (A-56)
—e ™

Onde a CBODFNU = DBO carbonéacea de Ultimo estagio filtrada e inibida de nitrificagdo, [mgO,/L], CBODFNs = DBO carbondacea dissolvida e
inibida de nitrificagdo de 5 dias [mgO-/L], e k; = a taxa de decomposicédo da DBO carbonacea na garrafa [/d].

Assim, se todas essas condi¢des forem satisfeitas:
¢t + cs = CBODFNU Equagéo (A-57)
Em relagdo a definicdo do uso da DBO rapida e lenta, o manual do modelo apresenta duas estratégias:
. Opgdao 1: representar todo o carbono organico oxidavel dissolvido em DBO réapida;
cf = CBODFNU Equagéo (A-58)
cs=0 Equagéo (A-59)

. Opgdo 2: usar a DBO carbonéacea Ultima para a Ultima fragdo e computar a DBO lenta através da diferenga com a medicéo de
carbono organico dissolvido (DOC):

¢ = CBODFNU Equacéo (A-60)
cs=0 Equacéo (A-61)

A opgdo 2 funciona bem em sistemas onde diferentes tipos de DBO carbonacea estdo presentes, principalmente efluentes industriais
recalcitrantes como os da industria de papel e celulose. Para sistemas predominantemente dominados por lancamentos de esgotos domésticos a
opcao 1 pode ser utilizada.

Para a estimativa da DBO carbonacea de Ultimo estagio a partir da DBO de 5 dias quando os dados disponiveis sdo escassos, é possivel a
utilizacédo de uma simplificacéo da opgdo 1 onde se assume que a DBOs é aproximadamente equivalente a CBODFNUs. Se a taxa de decaimento da
DBO é assumida como valor tipico de 0,23d™, entéo a DBO rapida carbonacea pode ser aproximada a 1,46 x DBOs.

9.5. Reagdes constituintes sem a consideragdo da zona hiporreica
As relagcdes matematicas que descrevem as reagdes individuais e concentragdes das variaveis de estado do modelo sé&o:
A. Substancia Conservativa (s)

Substancias conservativas ndo sofrem reacdes:
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Ss=0 Equacéo (A-62)
B.  Fitoplancton (ap)

O fitoplancton aumenta devido a fotossintese (B.1.) e é perdido via respiracéo (B.2.), morte (B.3.) e sedimentacéo (B.4.):
S,, = PhytoPhoto — PhytoResp — PhytoDeath — PhytoSettl Equacao (A-63)

B.1. Fotossintese

A fotossintese do fitoplancton é computada como
PhytOPhOtOZ M pa p Equagéo (A-64)
onde 4, = a taxa de fotossintese do fitoplancton [/d] € uma funcéo da temperatura, nutrientes e luz:

,Llp = kgp (T)¢Np¢|-p Equag&o (A-65)

onde kgp(T) = é a taxa méaxima de fotossintese em uma temperatura T [/d], ¢\, = fator de atenuagdo do nutriente do fitoplancton [adimensional entre 0 e
1], e ¢, = coeficiente de atenuacéo da luz do fitoplancton [adimensional entre 0 e 1].

LIMITACAO POR NUTRIENTE: as equagdes de Michaelis-Menten sdo usadas para representar a limitagdo de crescimento algal em fungéo do
nitrogénio inorganico, fésforo e carbono inorganico. O valor minimo é entédo usado para calcula o fator de atenuagdo do nutriente

N + Ny Pi [H,CO4]+[HCO,]

’ y ™~ — Equacéo (A-66)
Kop +Na + Ny Ky + Pi ke +[H,CO3]+[HCO3]

$np =Mmin

onde ksyp = constante de meia-saturagéo do nitrogénio, [ugN/L] ksp, = constante de meia-saturagéo do fésforo [ugP/L], kscp = constante de meia-
saturagdo do carbono inorganico [mole/L], [H,CO3;] = concentragdo do diéxido de carbono dissolvido [mole/L], e [HCO3] = concentracdo do
bicarbonato [mole/L].

LIMITACAO PELA LUZ: é assumido que a atenuagéo pela luz segue a lei de Beer-Lambert:
—kqz
PAR(Z) = PAR(O)E € Equacio (A-67)

onde PAR(z) = radiagdo fotossintetizante disponivel (PAR) em uma profundidade z abaixo da superficie da agua [ly/d] , e ke = coeficiente de extingdo
daluz [mY]. A PAR na superficie da agua é assumida como uma fragéo da radiagéo solar:

PAR(0) = 0,47 1(0)
O coeficiente de extingédo é relacionado com as variveis do modelo por:

2/3
ke = keb +0; mi +C{0m0 +C(pap +(Xpna.p +(Xmacab / Hi Equagéo (A-68)

onde kep = é 0 coeficiente secundario que contabiliza a extingéo da luz pela dgua e cor [/m], o, &, %, Gpn,, € Amac SEO cOnstantes responsaveis em
contabilizar os impactos dos sélidos suspensos inorganicos [L/mgD/m], matéria organica particulada [L/mgD/m], e clorofila [L/ugA/m e (L/pgA)2’3/m], e
macréfitas [m*/gD/m], respectivamente. Valores sugeridos para tais coeficientes séo listados na Tabela A3.
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Simbolo Valor Referéncia

a 0,052 Di Toro (1978)
2% 0,174 Di Toro (1978)
ap 0,0088 Riley (1956)
Qpn 0,054 Riley (1956)
Omac 0,01 lkusima, 1970 (Myriophyllum spicatum)
Omac 0,006 Titus e Adams, 1979 (Myriophyllum spicatum)
Ofmac 0,013 to 0,019 Titus e Adams, 1979 (Vallisneria americana)
Otmac 0,024 Van der Bijl et al., 1989 (Potamogeton pectinatus)

No QUAL2Kw existem 3 modelos para caracterizar o impacto da luz na fotossintese do fitoplancton, sendo eles apresentados na forma
gréfica na Figura A4.

1r Steele Smith
: .| Meia-saturacao

05 | &
)

O 1 1 L L 1 1 1 L L 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 1 J
0 100 200 300 400 500

Figura A4 — Gréfico dos trés modelos usados para a dependéncia da luz pelo fitoplancton e algas de fundo. O grafico mostra a atenuagéo do
crescimento versus intensidade da PAR [ly/d] (adaptado de Pelletier et al, 2008).

Modelo de meia saturacéo (Michaelis-Menten) da Luz (Baly 1935):

_ 1@
K +1(2)

Equacéo (A-69)

onde F, = atenuag&o do crescimento do fitoplancton devido a luz e K., = é o parametro de luz do fitoplancton. No caso do modelo de meia saturacéo,
o parametro de luz é um coeficiente de meia saturagéo [ly/d]. Essa funcéo pode ser combinada com a lei de Beer-Lambert e integrada em relagéo a
profundidade d’agua, H [m], fornecendo o coeficiente de atenuacéo da luz:
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_ L Kip +1(0)
keH | Ky, + 1(0)e "

¢Lp

Equacéo (A-70)

Funcéo de Smith (Smith 1936):

N )

= — Equacéo (A-71)
1lep +1(z)?

onde K., = é o parametro de Smith para o fitoplancton [ly/d]; isto é, a radiag&o fotossintetizante disponivel (PAR) quando o crescimento é 70,7% do seu
maximo. Essa fungdo pode ser combinada com a lei de Beer-Lambert e integrada a profundidade fornecendo:

1, I(O)/KLp+\/1+(|(O)/KLp)2
KeH | (1(0) /K Je e +\/1+((| (0)/KpJe™ )2

Equacéo (A-72)

¢Lp =

Equacéo de Steele (Steele 1962):
1(2)
1- 2
F — I(Z) e KLp
Lp K
Lp

Equacéo (A-73)

onde K, = é a radiacéo fotossintetizante disponivel (PAR) onde o crescimento do fitoplancton é étimo [ly/d]. Essa fun¢éo pode ser combinada com a
lei de Beer-Lambert e integrada a profundidade fornecendo:

1O ki _1(0)

_2.718282| k" Ky

P = keH

Equacéo (A-74)

B.2. RESPIRAGAO

A respiracéo do fitoplancton é representada como uma reagdo de primeira ordem que é atenuada por baixas concentragdes de oxigénio:
PhytOResp: Foxpkrp (T) ap Equagéo (A-75)

onde ky(T) = taxa de respiragéo do fitoplancton dependente da temperatura [/d] e Fo, = atenuagéo devido a concentragGes baixas de oxigénio
[adimensional]. A atenuag&o do oxigénio é modelada pelas Equagdes A-99 a A-101 com a dependéncia do oxigénio representado pelo parametro Kgop.

B.3. MORTE

A morte do fitoplancton é representada como uma reacéo de primeira ordem:
PhytO Death= kdp (T)ap Equac&o (A-76)

onde kgp(T) = taxa de morte do fitoplancton dependente da temperatura [/d].
B.4. SEDIMENTACAO

A sedimentagéo do fitoplancton é representada como:

Equagéo (A-77)

PhytoSettl = \|/_|—a ap

onde v, = velocidade de sedimentagéo do fitoplancton [m/d].
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C. Algas de fundo (ap)
As algas de fundo aumentam pela fotossintese e sofrem decréscimo por respiracéo e morte:
S, = BotAlgPhot o — BotAlgResp — BotAlgDeat h Equag&o (A-78)

C.1. FOTOSSINTESE

Duas representagées podem ser usadas para modelar a fotossintese das algas de fundo. A primeira é baseada na reacéo de ordem zero
corrigida da temperatura atenuada pela limitagdo da luz e de nutrientes:

BOtAIgPhGD = Cgb (T)¢Nb¢Lb Equacéo (A-79)

onde Cy(T) = taxa maxima de fotossintese de ordem zero dependente da temperatura [gD/(m2 d)], éww = fator de atenuagdo das algas de fundo
[adimensional entre 0 e 1], e ¢, = coeficiente de atenuagdo da luz nas algas de fundo [adimensional O e 1].

A segunda representagao utiliza um modelo de primeira ordem:
BOtAIgPhOO = Cgb (T)¢Nb¢|_b¢sbab Equagéo (A-80)

onde, para esse caso, Cgy(T) = taxa maxima de fotossintese de primeira ordem dependente da temperatura [d™], e ¢sp = fator de atenuacgdo do espaco.

EFEITO DA TEMPERATURA: da mesma maneira que nas reagdes de primeira ordem, um modelo de Arrhenius é empregado para quantificar o efeito
da temperatura na fotossintese das algas de fundo:

BOtAlgPhOtO = Cgb (T )¢Nb¢Lb¢Sb a, Equag&o (A-81)

onde, para este caso, Cqy(T) = é a taxa maxima de fotossintese de primeira ordem dependente da temperatura [d], e ¢sp = fator de atenuagdo do
espaco.

LIMITACAO POR NUTRIENTE: o efeito da limitag&o por nutriente na fotossintese das algas de fundo é modelado de maneira diferente da fotossintese
do fitoplancton: ao invés de ser dependente da concentragdo de um nutriente externo, a taxa de fotossintese é dependente dos nutrientes
intracelulares através da formulacéo:

¢Nb =min 1—qﬂ,l—q£, [HZCO;]+[HCO§] Equac&o (A-82)
Oy Op ke +[H,CO;3]1+[HCO;]

onde gy e g = parcela de nitrogénio [mgN gD'] e fésforo [mgP gD '] nas células, respectivamente, qox € Qop = parcelas minimas de nitrogénio [mgN
gD ] e fosforo [mgP gD™], e, kscp = constante de meia saturagio para as algas de fundo [mole/L]. A parcela minima nas células s&o os niveis de
nutrientes intracelulares onde o crescimento algal cessa.

As parcelas das células representam as razdes entre o nutriente intracelular e o peso seco das plantas de fundo:

IN,

q N— Equagéo (A-83)

1R,

qP = Equagéo (A-84)
ay

onde IN, = concentragéo de nitrogénio intracelular [mgN/m? e IP, = concentragéo de fésforo intracelular [mgP/m?].

LIMITACAO PELA LUZ: da mesma maneira que no fitoplancton, trés equagdes (A-68, A-70 e A-72) séo usadas para caracterizar o impacto da luz na
fotossintese algal. Substituindo a equacéo A-78 nesses modelos, tém-se o coeficiente de atenuagédo da luz para as algas de fundo:

Modo de meia saturacdo da luz (Baly 1935):
—k,H
1(0)e™™
—kH
K, +1(0)e™

Funcédo de Smith (Smith 1936):

Equagéo (A-85)

P =
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b = 1 (0)e "
N JKE +(10)e " ¥

Equacéo de Steele (Steele 1962):

Equacéo (A-86)

1(0)ekeH
- I(O)e_keH o Kip
pop="—"1—""¢
Kb

Equagéo (A-87)

onde K, = parametro apropriado da luz em relacéo as algas de fundo para cada modelo.

LIMITACAO POR ESPAGCO: se um modelo de crescimento de primeira ordem é utilizado, ent&o um termo deve ser incluido para impor a limitagdo de
espago nas algas de fundo:

a
¢Sb =1- b Equagcéo (A-88)
b, max

onde apmax =Capacidade de carga [gD/m?].

C.2. RESPIRACAO

A respiracdo das algas inferiores é representada como uma reagédo de primeira ordem que é atenuada por baixa concentragdes de oxigénio:
BotAlgResp=F_, [k, (T) a, +k, ,BotAlgPhoto] Equacao (A-89)

onde kq1(T) = taxa de respiragdo dependente da temperatura [/d], ki, 2 = taxa constante de foto-respiracéo das algas inferiores [adimensional], e Fox, =
atenuagao devido a baixas concentragdes de oxigénio [adimensional]. Valores sugeridos de kp; = 0,042 d™ e kg, = 0,389, que corresponde a 39% do
crescimento verdadeiro.

C.3. MORTE

A morte das algas inferiores é representada como uma reacéo de primeira ordem:
BOtAIgDealh = kdb (T)ab Equagéo (A-90)

onde kgp(T) = taxa de morte das algas inferiores dependente da temperatura [/d].

D. Detritos (mo)

Os detritos (ou matéria organica particulada) aumentam com a morte das plantas e diminuem devido a dissolugdo e sedimentacéo:

S0 =4 PhytoDeath + BotAlgDeat h — DetrDiss — DetrSettl Equagéo (A-91)
onde:
DetrDiss =kg (T)m, Equacéo (A-92)

onde kq(T) = taxa de dissolucao dos detritos dependente da [/d] e
_ Vat .
DetrSettl = ? m, Equac&o (A-93)

onde vg = velocidade de sedimentagao dos detritos [m/d].
E. DBO Carbonécea Lenta (cs)

A DBO carbonécea lenta aumenta através da dissolucéo dos detritos e é perdida via hidrélise:

S, =r,4 DetrDiss-SlowCHydr-SlowCOxXic Equagao (A-94)

onde:
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SIowCHydr = khc (T)CS Equagéo (A-95)

SlowCOxid= Foxcf kdcs (T)Cs Equac&o (A-96)

sendo que kne(T) = taxa de hidrélise da DBO carbonacea lenta dependente da temperatura [/d], k¢es(T) = taxa de oxidacdo da DBO carbonacea rapida
dependente da temperatura [/d] e Fot = atenuagéo devido as baixas concentragdes de oxigénio [adimensional].

F. DBO Carbonacea Réapida (cy)

Sofre aumento via hidrélise da DBO carbonacea lenta e é diminuida via oxidagdo e desnitrificagdo:

Avi

S =SlowCHydr - FastCOxid —r, , Denitr+J,,, , v Equagao (A-97)
i

Onde

FastCOxid= Foxcf kdc (T)Cf Equagéo (A-98)

onde kqc(T) = taxa de oxidacdo da DBO carbonacea rapida dependente da temperatura [/d] e Foxs = atenuacédo devido a baixos teores de oxigénio
[adimensional]. O parametro ronan € a taxa de equivalentes de oxigénio perdida por nitrogénio na forma nitrato que é desnitrificada (Equagédo A-43). O
termo DENITR é a taxa de desnitrificacdo [ugN/L/d]. O termo Jcuag € 0 fluxo de sedimento do metano dissolvido em equivalentes de oxigénio
(gO/m?/d) que sera definido na segéo 8.8.

Trés formulacdes sdo usadas para representar a atenuagdo do oxigénio:

Meia-saturacéo:

c 0
oxrp — Equacéo (A-99)
P KSOCf +0

onde Ksocf = constante de meia saturagdo para o efeito do oxigénio na DBO carbonécea rapida [mgO,/L].

Exponencial:
—Kgocf O
Foxrp = (1 —e ) Equag&o (A-100)

onde Ksocf = coeficiente exponencial para o efeito do oxigénio na DBO carbonécea rapida [L/mgO,].
Meia saturacéo de sequnda ordem:

O2

F

= Equacgéo (A-101)
oxrp
K socf T 02

onde Ksocf = cOnstante de meia saturagéo para efeitos de segunda ordem do oxigénio na DBO carbonacea rapida [mg0,/L].
G. Nitrogénio Orgéanico (no)

O nitrogénio organico aumenta devido a morte das plantas e é diminuido via hidrélise e sedimentagao.

S,, =r,,PhytoDeath+q, BotAlgDedt —ONHydr—ONSettl Equaciio (A-102)
Ataxa de hidrolise do nitrogénio organico ¢ computada como
ONHydr =k, (T)n,

onde knn(T) =taxa de hidrolise do nitrogénio organico dependente da temperatura [/d].
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\'
ONSettl = ﬁ n Equac&o (A-103)

[¢]

onde v, = velocidade de sedimentagdo do nitrogénio organico [m/d].
H.  Nitrogénio Amoniacal (na)

O nitrogénio amoniacal aumenta devido & hidrdlise do nitrogénio organico e respiragéo do fitoplancton. E perdido via nitrificacéo e fotossintese
das plantas:

S,. =ONHydr+r,, PhytoResp— NH4Nitrif —r,

12 Pap PhytoPhoto
Ast,i Equacéo (A-104)

+[Jnua — Py BOtAlgUptakeN (NUpWCfrac)]T

A taxa da nitrificagdo da aménia é computada como

NH4Nitrif =F_ .k, (T)n, Equacéo (A-105)

oxna

onde kn(T) = taxa de nitrificagdo do nitrogénio amoniacal dependente da temperatura [/d] e Foma = atenuagdo devido a baixos teores de oxigénio
[adimensional]. A atenuagdo do oxigénio é modelada pelas Equacdes A-99 a A-101 com a dependéncia do oxigénio representada pelo parametro

Ksona-

Os coeficientes Pa, € Pay S80 as preferéncias pela aménia como fonte de nitrogénio para o fitoplancton e algas de fundo, respectivamente

n,n nakhnx
Pap = an + P Equagéo (A-106)
(khnxp + na)(khnxp + nn) (na + nn)(khnxp + nn)
NalNp nakhnxb
Pab Equagéo (A-107)

= +

(khnxb + na)(khnxb + nn) (na +Ny )(khnxb + nn)
onde knnyy = coeficiente de preferéncia do fitoplancton pela aménia [mgN/mz] e knnxo = preferéncia das algas de fundo pela amonia [mgN/m3].
O termo Jnws € o fluxo de amoénia do sedimento e sera descrito na secéo 8.8.
. Amonia néo ionizada

O modelo simula a amdnia total, porém na 4gua esta consiste em duas formas: fon aménio (NH,") e aménia n&o ionizada (NHs). Em pH entre 6 e
8, a maior parte da amonia total estara na forma idnica. Entretanto, em pH alto a aménia néo ionizada predomina. O total de amodnia ndo ionizada pode
ser computado como:

nau = Fu na Equacéo (A-108)
onde n,, = € a concentracdo de amodnia ndo ionizada [ugN/L], e F, = é a fracdo da amonia total que esta na forma néo ionizada:

1
F=—
Y1410 K,

Equacgéo (A-109)

onde K, = é o coeficiente de equilibrio para a reagéo de dissociagdo da amodnia, que é relacionado com a temperatura por

272992
pK, = 0.09018+T— Equagéo (A-110)

a

onde T, é a temperatura absoluta [K] e pKa = —l0g10(Ka).

J.  Nitrato (nn)
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O nitrato aumenta pela nitrificacdo da aménia e é diminuido pela desnitrificagdo e fotossintese das plantas:

Sui = NH4Nitrif — Denitr —r,, (1- P,,) PhytoPhoto
Ast i Equagéo (A-111)
+[Jnos — (1 P,,) BotAlgUptakeN(N UpWCfrac)]V—‘

A taxa de desnitrificagdo é computada como:
Denitr = (1 - Fgyqn )kgn (TN, Equagao (A-112)

onde kgn(T) = taxa de desnitrificacdo do nitrato dependente da temperatura [/d] e Fon = efeito de baixos teores de oxigénio na desnitrificacdo
[adimensional] conforme modelado pelas Equacdes A-99 a A-101 com a dependéncia com o oxigénio sendo representada pelo parametro Ksogn.

O termo Jnos € o fluxo de nitrato do sedimento (mgN/mzld), conforme descri¢do na secao 8.8.
K.  Fosforo organico (po)

O fésforo organico aumenta devido a morte das plantas e é perdido por hidrélise e sedimentagao:

S 0 =TPhytoDeath+q, BotAlgDeath — OPHydr — OPSettl Equagéio (A-113)
Onde a taxa de hidrélise do fésforo organico é calculada como:

OPHyer khp (T) P, Equagéo (A-114)

onde kyp(T) = taxa de hidrélise do fésforo organico dependente da temperatura [/d]. A sedimentacéo do fosforo organico é determinada como:

Vop
OPSettl= I P Equaciio (A-115)

onde v, = velocidade de sedimentagéo do fésforo organico [m/d].
L. Fosforo inorganico (pi)
O fésforo inorganico aumenta devido a hidrélise do fésforo organico e respiracéo do fitoplancton, sendo diminuido via fotossintese. Ademais uma

perda por sedimentacéo é incluida para casos onde o fésforo inorganico é perdido devido a sorcéo sobre a matéria particulada sedimentavel com os
oxihidréxidos de ferro:

S, = DOPHydr + r  PhytoResp —r . PhytoPhoto — IPSettl
Ast,i Equacéo (A-116)

Vo

+[Jpos — BotAlgUptakeP(PUpW(Cfrac) ]

onde

|PSett|=F p; Equagdo (A-117)

onde vj, = velocidade de sedimentacéo do fésforo inorganico [m/d].

A fragao do fésforo absorvido da coluna d’agua pelas algas de fundo é descrito por PUpWCfrac. Para o perifiton, o valor de PUpWCfrac é
1 uma vez que 100% da absorg¢éo dos nutrientes ocorre na coluna d'agua. Para macroéfitas o valor de PUpWCfrac deve ser menor que 1.

O termo Jpos € 0 fluxo de sedimento do fésforo inorganico (mgP/m?/d) que sera definido na segéo 8.8.
M.  Sélidos Inorganicos Totais (m;)

Sélidos suspensos inorganicos séo perdidos por sedimentacéo:
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Smi =— InorgSettl Equacgéo (A-118)

onde:
v, )
InorgSettl = F m; Equag&o (A-119)

onde v; = velocidade de sedimentacéo dos sdélidos suspensos inorganicos [m/d]

N.  Oxigénio Dissolvido (0)

O oxigénio dissolvido (OD) aumenta devido a fotossintese e é perdido pela oxidagéo da DBO carbonéacea lenta e rapida, nitrificacdo, respiragdo
das plantas e oxidacdo da matéria ndo-carbonacea e néo-nitrogenada (Demanda Quimica de Oxigénio — DQOO). Dependendo se a agua esta
supersaturada ou subsaturada, o OD pode aumentar ou diminuir pela reaeracéo:

S, =T, (PhytoPhoto - PhytoResp) + ,, (BotAlgPhoto - BotAlgResp) A

Vi Equag&o (A-120)
—r,.FastCOxid —r,.SlowCOxid —r,, NH4Nitr + OxReaer — CODoxid —SOD %“i
onde:
OxReaer =k, (T)(o, (T ,elev) —o) Equagdo (A-121)

onde ky(T) = coeficiente de reaeracdo dependente da temperatura [/d], os(T, elev) = concentragdo de saturacdo do oxigénio [mgO,/L] em uma

temperatura T, e uma elevacéo acima do nivel do mar, elev. O termo CODoxid é a oxidagdo da DQO (mgO,/L/d). SOD é a demanda de oxigénio do
sedimento [gO,/m%/d].

N.1. SATURAGAO DO OXIGENIO
As seguintes equagdes sdo usadas para representar a dependéncia da saturagdo do oxigénio em relagdo a temperatura:

1575701x10° _ 6,642308x10’
Ta Ta2

Ino, (T, 0) =-139,34411+
Equacgéo (A-122)

1,243800x10"  8,621949x10"
+ T 3 - T 4

onde oS(T, 0) = concentracdo de saturacéo do OD da dgua doce em uma pressédo de 1 [mgO,/L] e T, = temperatura absoluta [K] onde T, =T + 273,15.

O efeito da elevacéo é computado como:

o,(T,elev)=e Ino, (T.0) (1-0,0001148elev) Equacio (A-123)

N.2. FORMULAS DE REAERAGAO

O coeficiente de reaeragdo a 20°C pode ser prescrito na aba “REACH”. Se a reaeragio ndo é prescrita entdo ela é computada como uma
fungdo da hidraulica do rio e, opcionalmente, pela velocidade do vento:

ka (20) = kah (20) + KLWT(ZO) Equacéo (A-124)

onde kan(20) = taxa de reaeracio a 20 °C computada através caracteristicas hidraulicas do rio [d™'], K (20) = coeficiente de transferéncia de massa
baseado na velocidade do vento [m/d], e H = profundidade média [m].

N.3. FORMULAS BASEADAS NA HIDRAULICA DO RIO
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O’Connor-Dobbins (O’Connor and Dobbins 1958):

U 0,5
kah (20) = 3,93F Equagéo (A-125)

onde U = velocidade média [m/s] e H = profundidade média [m].

Churchill (Churchill et al. 1962):

U
kah (20) == 5,026W Equacéo (A-126)
Owens-Gibbs (Owens et al. 1964):
U 0,67
K, (20) = 5’32W Equaciio (A-127)

Tsivoglou-Neal (Tsivoglou e Neal 1976):

Para vazdes baixas entre 0,0283 e 0,4247 m3/s:

kah (20) = 31,183 us Equacgéo (A-128)
Para vazoes altas entre 0,4247 e 84,938 m3/s:

kah (20) = 15,308 us Equagéo (A-129)

onde S = declividade do canal [m/m].

Thackston-Dawson (Thackston e Dawson 2001):

U
0,25 *
K, (20) =216(1+9F ") — Equacéo (A-130)
H
onde U- = velocidade de atrito [m/s], e F = nimero de Froude [adimensional]. A velocidade de atrito e o nimero de Froude sdo definidos como:
U.=4,0R,S Equagéo (A-131)
)

F=—w Equagdo (A-132)
VIHq

onde g = aceleragdo da gravidade (9,81 m/sz), R = raio hidraulico [m, e Hq = profundidade hidraulica [m]. A profundidade hidraulica é definida como:
Hy =— Equaciio (A-133)

onde B;=é a largura de topo do canal [m].

USGS (Pool-riffle) (Melching e Flores 1999):

Vazdes baixas, Q < 0,556 m3/s:

k., (20) =517(US)***Q*** Equacdo (A-134)
Vazoes altas, Q > 0,556 m3/s:
kah (20) = 596(US)0’528Q70'136 Equagéo (A-135)

onde Q = vazdo (m%s).

USGS (Channel-control) (Melching e Flores 1999):

Vazdes baixas, Q < 0,556 m¥s:
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K, (20) =88(US)%¥*H %3 Equagao (A-136)

Vazdes altas, Q > 0,556 m*/s:

K., (20) =142(US)**3H %0 2% Equacdo (A-137)

Interna (Covar 1976):
A reaeracdo também pode ser calculada internamente baseada no seguinte esquema padronizado da Figura A5:

. Se H < 0,61 m, usa-se a formula de Owens-Gibbs
. Se H> 0,61 m e H > 3,45U%°, usa-se a férmula de O'Connor-Dobbins
. Caso contrario usa-se a formula de Churchill

©O’Connor Y/
10 + Dobbins
I 0.05
T o
E F o2
[0} /
g - 0.5
b} |
2 1
1 o
s ::/ 2 ! /
a :74_ 5 _/ T
£ 10
A/ 20 /
-/ 30 /
100 Owens
Gibbs
O e

© 3
-

Velocidade (m/s)
Figura A5 — Taxa de reaeracdo (/d) versus a profundidade e a velocidade (Covar, 1976 apud Pelletier, 2008).
N.4. FORMULAS BASEADAS NO VENTO

Trés opgoes estéo disponiveis para incorporar os efeitos do vento na taxa de reaeragdo: (1) pode ser omitido, (2) formula de Banks-Herrera
e (3) formula de Wanninkhor:

Foérmula de Banks-Herrera:

Ky, =0,7280°%5 031U, ,, +0,0372J2 Equagio (A-136)

onde Uy, 10 = velocidade do vento medido a 10 metros acima da superficie da agua [m s™].

Férmula de Wanninkhof:
1.64
KIW = 0,098& w,10 Equagéo (A-139)

O modelo usa a Equagéo A-34 para corrigir a velocidade do vento na aba “METEOROLOGY” (7m acima da superficie da agua).
N.5. EFEITOS DE ESTRUTURAS DE CONTROLE: OXIGENIO

A transferéncia de oxigénio em rios € influenciada pela presenca de estruturas de controle como vertedouros, barragens, diques e
cachoeiras (Figura A6). Butt e Evans (1983) apud Pelletier et al (2008) sugerem a seguinte féormula:

r, =1+0,38a,b,H, (1-011H,)(1+0,046T) Equagéo (A-140)

onde rq = relagdo entre o déficit acima e abaixo da barragem, Hqy = a diferenca da cota do nivel d’'agua [m], T = temperatura da &gua (°C) e a4 € by séo
coeficientes de corre¢do em relacédo a qualidade da dgua e a forma da barragem, sendo que o QUAL2Kw utiliza os valores de a4 = 1,25 e by = 0,9.
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Figura A6 — Escoamento da agua sobre uma estrutura de controle.

O balango de massa para o trecho abaixo da estrutura é escrito como:

doj Qi Q Qab; E; 0,
— =20 -0 - =225 0; + =L (01, 0 )+ + S, Equagao (A-140)
onde 0’3 = concentragéo de oxigénio que entra no trecho [mgO,/L], sendo:
0...—0
' -1 -1
0,=0;,— - Equago (A-141)
) rd
O. Patégenos (x)
Patégenos podem morrer e sedimentar:
S, = —PathDeath — PathSettl Equacio (A-142)

O.1. MORTE

A morte de patégenos ocorre por processo natural e luz, sendo ela modelada na auséncia de luz por uma equagao de decaimento de primeira
ordem dependente da temperatura e a taxa de morte devido a luz baseada na lei de Beer-Lambert:

Path Deathz kdx (T)X +a % (1— e_keH )X Equagéo (A-143)

path
ke

onde kg(T) = taxa de morte dos patdégenos dependente da temperatura [/d] e apan € uma constante para a mortalidade induzida pela luz (dia™ por
ly/hora). Thomann (1987) sugere que o valor de apan Seja aproximadamente 1.

0.2. SEDIMENTAGAO

A sedimentacéo dos patégenos é representada como:
Vy =
PathSettl = F X Equagcéo (A-144)

onde vy = velocidade de sedimentagdo do patégeno [m/d].
P.  Constituinte Genérico (gen)

O usuario pode optar em assumir que o constituinte genérico ndo tenha interagdo com as outras variaveis de estado ou ele pode ser tratado
como a Demanda Quimica de Oxigénio ndo carbonacea e ndo nitrogenada (COD). Ele estd sujeito ao decaimento de primeira ordem e a
sedimentacéo:

\"
goon gen Equagéo (A-145)

Sgen = _kgen (r)gen - H
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onde Kgen(T) = taxa de decaimento dependente da temperatura [/d] e vgen = velocidade de sedimentagéo [m/d]. Se ele for utilizado como COD, entéo
sua taxa de oxidagéo (mgO,/L/d) sera determinada por:

CODoxid = kgen (T)gen Equaco (A-146)

onde gen est4 em unidades de mgO,/L.
Q. pH

As seguintes equagdes de equilibrio, balango de massa e eletroneutralidade definem a dgua doce dominada pelo carbono inorgéanico:

_[HCOZ1[H"] )
1~ 1 o~~~ 1 Equagéo (A-147)
[H,CO,]
2— +
K2 — [CO3 _][H ] Equacéo (A-148)
[HCO3]
Kw = [H +][OH _] Equag&o (A-149)
cr =[H,CO3]+[HCO3]+[CO5 ] Equagéo (A150)
Alk =[HCO31+2[CO3 ]+[OH ]-[H"] Equagéo (A-151)

onde Ky, K; e K, s&o constante de acidez, Alk = alcalinidade [eq L™], H,COs* = a soma do diéxido de carbono dissolvido e o &cido carbdnico, HCO;™ =
fon bicarbonato, CO3> = jon carbonato, H' = ion hidrogénio, OH™ = ion hidroxila, e cr = concentragdo do carbono inorganico total [mole L’l]. Os
parénteses [ ] designam concentragdes moleculares.

Para célculos internos a alcalinidade é expressa em unidade de eg/L, sendo que para entradas e saidas é expressa em mgCaCOs/L. As
constantes de equilibrio séo relacionadas por:

Harned and Hamer (1933):

pK = @ + 7,1321 |Og 10 (Ta) + 0,010365I'a - 22,80 Equagéo (A-152)

w
a

Plummer e Busenberg (1982):

logK, = —-356,3094—0,06091964T, +2183437/T,
+126,8339l0gT, —1.684,915/T/

Equacéo (A-153)

Plummer and Busenberg (1982):

logK, = —107.8871—0.03252849T, +5151.79/T,
+38.92561l0gT, —563,713.9/T2

Equagéo (A-154)

O sistema nédo linear de cinco equagdes simultaneas (A-147 a A-151) pode ser resolvido numericamente para cinco incognitas: [H,COs*],
[HCO37], [C032’], [OH], e {H'}. A solugéo adotada pelo QUAL2Kw é através da combinagdo das Equagdes A-152, A-153 e A-154 para a definicdo dos
seguintes parametros:
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_ [H+]2
[H]? + Ky[H 1+ KK,

K

17 +92 +
[H']" + Ky [H ]+ KK,

(o1} Equagéo (A-155)

Equacéo (A-156)

_ KlKZ
@2 =70 +
[H']" + K HT ]+ KK,

Equagéo (A-157)

onde a, a1, € o = fragdo do carbono inorganico total no diéxido de carbono, bicarbonato, e carbonato, respectivamente. As equacdes A-155, A-156 e
A-157 podem ser combinadas e gerar:

Ku
[H']

Alk = (al + 2OCZ)CT + [H+] Equacéo (A-158)

Dessa maneira, resolvendo para o pH reduz-se a determinar a raiz, {H+}, de:

K
+1\ — w +
f(H']) = (a; +2a5)ct + " —-[H"]-Alk Equagao (A-159)
[H']
onde o pH é entéo calculado por:
+

pH - _ |0910[H ] Equagéo (A-160)

A raiz da Equagdo A-160 é determinada através de um método numérico, sendo que o usuario pode selecionar entre 0 método de Newton-
Raphson ou 0 método da bissegdo. O primeiro € mais rapido e é o default do QUAL2k, porém as vezes pode divergir nos resultados. Nesses casos,
por ser mais estavel, o método da bissec¢ao seria preferivel.

R. Carbono Inorgénico Total (ct)

A concentragdo de carbono inorganico total aumenta devido a oxidagdo rapida do carbono e da respiragéo das plantas, sendo perdido via
fotossintese. Dependendo da saturagéo (insaturada ou supersaturada) da dgua em relagéo ao CO,, pode aumentar ou diminuir via reaeragdo:

S =r,FastCOxid+r,

cca

(PhytoResp-PhytoPhotQ Equagéo (A-161)

+r, (BotAlgRep — BotAlgPhom)ﬁ +CO2Reaer

onde: V

CO2Reaer =k, (T)([CO,]s —agCr) Equagéio (A-162)

onde kac(T) = coeficiente de reaeragdo do diéxido de carbono dependente da temperatura [/d], e [CO,]s = concentragdo de saturagdo do didxido de
carbono [mole/L].

Os coeficientes de estequiometria sédo derivados da Equacédo A-44:

gC ) moleC m3
leca =lea X X Equacio (A-163)
mgA /) 12gC 1000L
gC) moleC m?
Fecd =Ved| < Equac&o (A-164)

X—— X ———
gD) 12gC 1000L
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_1(9C \moleC_ m?

rCCO_ x
r. g0, )12gC 1000L

oc

Equacéo (A-165)

R.1. SATURAGAO DO DIOXIDO DE CARBONO

A saturacéo do diéxido de carbono é computada através da Lei de Henry:
[CO,]s =Knpco, Equagdo (A-166)
onde Ky, = constante de Henry [mole (L atm)’l] € pcop = pressao parcial do diéxido de carbono na atmosfera [atm], sendo uma entrada na aba

“RATES” em ppm. O programa converte internamente ppm para atm usando o fator de conversao de 10°° atm/ppm.

O valor de K pode ser calculado em fung&o da temperatura por:

238573

pK, = —-0,0152644, +14,0184 Equagio (A-167)

a
R.2. TRANSFERENCIA DO DIOXIDO DE CARBONO (CO,)

O coeficiente de reaeragdo do CO, pode ser computado a partir da taxa de reaeragdo do oxigénio por:

3902
K, (20) = m k, (20) = 0,923k, (20) Equagdo (A-168)
R.3. EFEITO DAS ESTRUTURAS DE CONTROLE NO CO,

A transferéncia do CO, em rios pode ser influenciada por estruturas de controle e 0 QUAL2Kw assume que o CO, se comporta de maneira
semelhante ao OD. Entéo, o balango de massa do carbono inorganico para o trecho imediatamente a jusante da estrutura € escrita como:

deri Qiu ., @ Qab, i Wer,
_Z_CT,ifl__CT,i __CT,i + CT,i+1 _CT,i +—+SCT,i Equagéo (A-169)
onde c'rj-; = concentragdo do carbono inorganico que entra no trecho [mgO,/L], onde:
CO, ; —a,C;.
1 2,8,i-1 0™T,i-1
Crin=(oy+0,)C i, +CO, ; — Equagéo (A-170)

rd
onde ryq é calculado pela Equagdo A-140.

S.  Alcalinidade (Alk)

As mudancas da alcalinidade computadas pela QUAL2Kw sdo devidas a fotossintese e a respiracdo das plantas, hidrélise do fésforo e
nitrogénio, nitrificacéo e desnitrificacéo pela Equacéo:

Sk == Tataa Pap + Tatcan (L= Poy ) )PhytoPhO10 + I, PhytoResp

+ I ONHydr + ra,kprPHydr — Iy NHANGEr + 1, . Denitr

lkaa
Equacéo (A-171)

Ay
V.

+[Fawon (1= Py, )BotAIgUptakeN —r,,,, P, BotAlgUptakeN —r,,, BotAlgUptakeP]

onde os r's sdo as relagbes que traduzem os processos em valores correspondente de alcalinidade. Os coeficientes estequiométricos séo
provenientes das Equagdes A-40 a A-43 conforme:

Fotossintese do Fitoplancton (Amdnia como substrato) e Respiragéo:
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. _.[6C | 14egH" moleC m?3 )
alkaa — 'ca Equagdo (A-172)

mgA ) 106moleC 12gC 1000L

Fotossintese do Fitoplancton (Nitrato como substrato):

gC )\ 18egH™ moleC m? )
lailkan = fea X X X Equagéo (A-173)

mgA ) 106moleC 12gC 1000L

Absorcéo do Nitrogénio pelas Algas de Fundo e Hidrélise do Nitrogénio:

3

16eqH*XmoIeNX gN Lm
16moleN 14gN 1000mgN 1000L

Absorc¢éo do Fésforo pelas Algas de Fundo e Hidrdlise do Fésforo:

Falkon = Equagio (A-174)

2eqH"” moleP ~ gP m®

X
1moleP 31gP 1000mgP 1000L

ralkbp = Equagéo (A-175)

Nitrificag&o:

. _2egH" moleN ~ 1gN le3
k"~ 1 moleN” 14gN ~ 1000mgN "~ 1000L

Equacgéo (A-176)

Desnitrificagéo:

4eqH" moleN  1gN 1m?®
lalkden = X X X Equagdo (A-177)
1moleN 14gN 1000mgN 1000L
9.6. Reagdes constituintes na agua intersticial da zona hiporreica (Nivel 1)

A opgdo “Nivel 1" para os constituintes da agua intersticial hiporreica no QUAL2Kw inclui a simulagdo da oxidagédo de ordem zero ou
primeira ordem da DBO carbonacea rapida com atenuacéo da temperatura, DBO carbonacea e OD. O Nivel 1 néo inclui a simulacéo do biofiime de
bactérias heterotréficas como uma variavel de estado e, ao invés disto, o crescimento liquido do biofilme é estimado pela insercéo de uma taxa de
oxidagdo da DBO carbonacea rapida de ordem zero ou primeira ordem que é atenuada pela temperatura, OD e DBO carbonacea rapida.

A. Substancia Conservativa (s)

Substancias conservativas, por definicdo, ndo sofrem reacdes, entdo o ganho ou perda liquidos na zona de sedimento hiporreica (Ss;) é
calculado como:

Ss2=0 Equacgéo (A-178)
B.  Fitoplancton (ap)

O fitoplancton sofre perda por respiragéo e morte, sendo que o saldo liquido no sedimento da zona hiporreica (Sap2) € calculado como:
Sap,2 == PhytORespz - PhytODeathz Equagéo (A-179)

B.1. RESPIRAGAO

A respiracao do fitoplancton é representada como uma taxa de primeira ordem que é atenuada em baixas concentracdes de oxigénio, sendo ela
calcula na zona de sedimento hiporreica como:

PhytORESpZ = Foxrp,zkrp (T) apyz Equagcéo (A-180)

onde k(T) = taxa de respiragéo do fitoplancton dependente da temperatura [/d] (T;, € utilizado para o ajuste da temperatura de todas as taxas na zona
de sedimento hiporreica de um trecho) e Fo.p2 = atenuagéo na zona hiporreica devido a baixas concentracdes de oxigénio. A atenuag&o do oxigénio é
modelada pelas Equagdes A-99 a A-101.
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B.2. MORTE

A morte do fitoplancton na zona de sedimento hiporreica é representada como uma taxa de primeira ordem:
PhytODeath2 = kdp(-l-)i':lp’2 Equagcéo (A-181)

onde kqp(T) = taxa de morte do fitoplancton dependente da temperatura [/d].
C. Crescimento liquido de bactérias heterotréficas no sedimento hiporreica

O crescimento liquido de bactérias heterotréficas no sedimento hiporreica pode ser simulado através de taxa de ordem zero ou primeira ordem a
ser selecionada na aba “RATES”, sendo que para ordem zero:

HeteroGrow=C , (T )@y, I Equagio (A-182)

onde Cgy,(T) = taxa de oxidagdo da DBO carbonéacea rapida pelas bactérias heterotréficas fixas [gOZm'zd'l)], e ¢wn = fator de atenuacéo devido a
concentracdo de DBO carbonacea rapida e OD [adimensional entre 0 e 1], e rq, € a relagéo estequiométrica entre o peso seco do material organico da
bactéria e o oxigénio [g peso seco/gO;], conforme apresentado na secéo de Estequiometria da Matéria Organica (secéo 8.4).

Se uma taxa de primeira ordem é selecionada, entdo a seguinte Equagéo representa o crescimento liquido das bactérias heterotréficas:

Vv,
HeteroGrow =K g, (T )@y,C+ 5l —— Equagao (A-183)
t,i

onde kgy(T) = taxa méximas de oxidagé@o da DBO carbonécea rapida em uma temperatura T devido as bactérias heterotréficas fixas [d™], e ¢wn = fator
de atenuagéo devido a concentracédo da DBO carbonéacea rapida e OD [adimensional entre O e 1], c;, é a concentragdo da DBO carbonécea na agua
da zona hiporreica [gO2/m?], r4, € a relagio estequiométrica entre o peso seco e o equivalentes de oxigénio [g peso seco/g0O,], V, é o volume da agua
da zona hiporreica no elemento i [m°], e Asi; € a &rea da superficie do elemento i [m?].

Efeito da Temperatura: conforme as reacdes de primeira ordem descritas na coluna d'agua na sec¢éo Efeitos da Temperatura nas Reagdes (segéo 8.3),
um modelo de Arrhenius é empregado para quantificar o efeito da temperatura se um modelo de oxidagéo de ordem zero é selecionado:

Cgh (T ) = Ch (ZO)QT_ZO Equacio (A-184)

Limitacdo por Nutriente e Substrato: as equacdes de Michaelis-Menten (Equagao A-66) sdo usadas para representar a atenuagéo da oxidagao devido
a DBO carbonéacea rapida. Trés formulagGes sédo usadas para representar a atenuagdo do oxigénio, sendo que o valor minimo é entdo usado para
computar o coeficiente de atenuagédo do nutriente:

. Cf,z = ~
¢Nh =min| ———, oxrh Equacéo (A-185)

sch T C¢ o

onde kgnnh = constante de meia saturacdo do nitrogénio [ugN/L] e kspn = constante de meia saturagdo do fésforo [ugP/L], ksCh = constante de meia

saturacdo do da DBO carbonéacea rapida dissolvida (mgO-/L), e Foxn = fator de atenuacéo do oxigénio [adimensional entre 0 e 1].
D. Detritos (mo)

Os detritos ou matéria organica particulada (POM) aumentam devido a morte das plantas e diminuem em funcéo da dissolugdo na dgua da zona
hiporreica. O saldo liquido da zona de sedimento hiporreica (Smo2) € calculado como:

S 0.2 = I'4a PhytoDeath, — DetrDiss, Equagéio (A-186)
onde:
DetrDiSS2 = kdc (T)mo’2 Equagcéo (A-187)

onde kqc(T) = taxa de dissolugdo dos detritos dependente da temperatura [/d].

E. DBO carbonéacea lenta (Cs)
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A DBO carbonacea lenta aumenta devido a dissolugdo dos detritos e é diminuida via hidrélise. O saldo na zona de sedimento hiporreica (Scs2) €
calculado como:

Se.2 =Ty DetrDiss, —SlowCHydr, — SlowCOxid, Equacao (A-188)
onde:

SlowC Hyd r,= khc (T )Cs,Z Equac&o (A-189)

SlowCOxid, = F,, kdcs(-l-)c&2 Equaco (A-190)

onde kne(T) = taxa de hidrolise da DBO carbonacea lenta dependente da temperatura [/d], kes(T) = taxa de oxidacdo da DBO carbonacea rapida
dependente da temperatura [/d] e Fox = atenuacéo devido a baixas concentragdes de oxigénio [adimensional].

F. DBO carbonécea rapida (Cy)

A DBO carbonécea rapida € aumentada via hidrélise da DBO carbonacea lenta e é diminuida pela oxidacéo das bactérias suspensas, oxidagédo
do biofilme das bactérias heterotréficas e desnitrificacéo. O saldo dessa DBO (Sc2) na zona de sedimento hiporreica é calculado como:

Ay,

2,i

S , =SlowCHydr, — FastCOxid, —r,, HeteroGrow —r,.q4, Denitr, Equagéo (A-191)

A oxidagéo das bactérias suspensas na zona de sedimento hiporreica é representada como:
I:a.StCOXId2 = Foyet 2 kcf (I' )Cf 2 Equagcéo (A-192)

onde k¢(T) = taxa de oxidagdo do carbono rapida dependente da temperatura [/d] e Foxr = atenuacédo devido a baixas concentracdes de oxigénio
[adimensional]. A atenuag&o do oxigénio (Foxr) € representada através da dependéncia do oxigénio (representada pelo parametro Kgof) COM 0 0 Na
zona hiporreica. O parametro rqng, € a relacéo de equivalentes de oxigénio do carbono perdido por nitrato que é desnitrificado. O termo Denitr é a taxa
de desnitrificagao [ugN/L/d].

G. Nitrogénio Orgéanico (no,)

O nitrogénio organico aumenta devido a dissolucéo dos detritos e é perdido por hidrélise. O saldo liquido na zona de sedimento hiporreica (Sno2)
é calculado como:

Spo2 =T,y DetrDiss, — ONHydr, Equacao (A-193)
A taxa de hidrélise é calculada como:

ONHydr, =k, (T)n, , Equagdo (A-194)

onde kyn(T) = taxa de hidrélise do nitrogénio organico dependente da temperatura [/d].
H.  Nitrogénio Amoniacal (na)

O nitrogénio amoniacal aumenta devido a hidrélise do nitrogénio organico e respiragdo do fitopancton, sendo diminuida via nitrificacdo. O saldo
liquido da zona de sedimento hiporreica (Sp,) € calculado como:

Sna,2 = ONHyer + rna PhytOREsz - NH4N|tr|f2 Equacéo (A-195)
A taxa de nitrificagdo da amonia é computada como:

NH4Nitrif, = Foxna,zkna(T)na,z Equaciio (A-196)

onde kna(T) = taxa de nitrificacdo do nitrogénio amoniacal dependente da temperatura [/d] e Foxma = atenuacé@o devido a baixas concentragbes de
oxigénio [adimensional]. A atenuagéo do oxigénio é modelada através da dependéncia com o oxigénio representada pelo parametro Ksona.
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. Nitrato (nn)

O nitrato aumenta pela nitrificacdo da aménia e é perdido por desnitrificacéo. O saldo liquido na zona de sedimento hiporreica (Snn2) é calculado
como:

S.n2 = NH4Nitrif, — Denitr, Equagdo (A-197)

A taxa de desnitrificagdo é computada como:

) C
Denltr2 =12 (1— Foxdn,z)kdn (T)nm2 Equagéo (A-198)
f,2

onde Kan(T) = taxa de desnitrificagao do nitrato dependente da temperatura [/d] e
Foxan = €efeito de baixas concentragdes de oxigénio na desnitrificagdo [adimensional] conforme modelado através da dependéncia com o oxigénio
representado pelo parametro Ksogn.

J.  Fésforo Organico (po)

O foésforo organico aumenta pela dissolucéo dos detritos e é perdido via hidrélise. O saldo liquido na zona de sedimento hiporreica (Spo2) € calculado
como:

Spo'2 =Ty DetrDiss, — OPHydr, Equaciio (A-199)
onde:
OPHydr, = khp (M) P, Equagéo (A-200)

onde knp(T) = taxa de hidrélise do fésforo organico dependente da temperatura [/d].
K.  Fosforo Inorganico (pi)

O fésforo inorganico na zona do sedimento hiporreica aumenta pela hidrélise do fésforo organico e respiragéo do fitoplancton. O ganho liquido na zona
de sedimento hiporreica (Syi2) € calculado como:

S pi,2 = OPHydr2 + rpaPhytORespz Equagéo (A-201)

L.  Oxigénio Dissolvido (0)

O oxigénio dissolvido é perdido pela oxidacédo da DBO carbonacea rapida e lenta pelas bactérias suspensas e o e pelo efeito liquido do
crescimento e respiracdo as bactérias heterotréficas. E também perdido devido a nitrificacédo, respiragédo do fitoplancton e oxidagdo da demanda
quimica de oxigénio (COD) ndo carbonacea e ndo nitrogenada. A perda do oxigénio dissolvido da zona de sedimento hiporreica (S, ) é calculada
como:

A
S, , =—SlowCOxid , — FastCOxid , —r,, HeteroGrow —*-

2,i

—r,,NH4Nitr, —r_,PhytoResp , — CODoxid ,

Equagéo (A-202)

O termo CODoxid, é a DQO (mgO,/L/d) que sera definida na se¢édo do constituinte genérico.
M. Patégeno (x)

Os pat6égenos estdo sujeitos a morte na zona do sedimento hiporreica (Sy2). A sua perda na é computada como:
Sx 5 = —Path Deathz Equagao (A-203)

A morte dos patégenos é devido a um processo natural e essa morte na auséncia de luz € modelada como uma taxa de decaimento de primeira
ordem dependente da temperatura:
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PathDeath = kdX(T )X, Equacdo (A-204)

onde kq(T) = taxa de morte natural do patégeno dependente da temperatura [/d].
N.  Constituinte Genérico (gen)

E representado no Nivel 1 da mesma forma quando a zona de sedimento hiporreica é desconsiderada:

S _kgen (T ) genz Equacéo (A-205)

gen,2 =

Onde kgen(T) = taxa de decaimento dependente da temperatura [/d]. No caso onde o constituinte genérico é a COD, passa a ser determinado por:
CODoxid, =k, (T)gen Equacao (A-206)

onde gen estd em unidades de mgO,/L.
O. pH

As equacdes de equilibrio, balanco de massa e eletroneutralidade s@o descritas da mesma forma quando zona de sedimento hiporreica é
desconsiderada (segéo 8.5).

P.  Carbono Inorganico Total (ct)

A concentragdo do carbono inorganico aumenta devido a oxidagdo rapida das bactérias suspensas e do crescimento das bactérias
heterotréficas. Também é aumentado devido a respiragéo do fitoplancton. O saldo liquido na zona de sedimento hiporreica (Scr,2) € calculado como:

Scr .2 = l,SlowCOXid, + . FastCOxid,

) Equagéo (A-207)
+ Ty HeteroGrowﬁ +r,,PhytoResp,

2,i

Os coeficientes de estequiometria sdo derivados da condigdo quando zona de sedimento hiporreica é desconsiderada (segdo 8.5, item R —
Carbono Inorgéanico Total).

Q. Alcalinidade (Alk)

As mudangas na alcalinidade na zona hiporreica séo devido a respiragdo do fitoplancton, nitrificagdo e desnitrificagdo; o saldo liquido para a zona
de sedimento hiporreica é calculado como:

Sak2 = NeaPhYtoResp, — 1, NH4Nitr, +r,,, Denitr, Equacao (A-208)

onde os r's sdo as relagdes que convertem os processos em quantidades de alcalinidade correspondentes, sendo eles derivados da condigdo quando
zona de sedimento hiporreica é desconsiderada (secéo 8.5, item S — Alcalinidade).

9.7. Reacdes constituintes na dgua intersticial da zona hiporreica (Nivel 2)

O metabolismo dos microorganismos nas zonas hiporreica de rios e corregos pode influenciar as concentragcdes de nutrientes, carbono e
oxigénio dissolvido nas camadas sobrejacentes da coluna d’agua.

Naegeli (1997) apud Pelletier et al (2008) reportaram taxas de respira¢édo que variaram de 3,9 a 5,9 gO, m? d* e contribuiram em uma faixa de
76-96% do total da respiragdo do ecossistema de um rio de leito de cascalhos de sexta ordem na Suiga.

Grim e Fischer (1984) apud Pelletier et al (2008) descobriram que a respiragdo em sedimentos da zona hiporreica contabilizou pelo menos
metade de toda a respiragdo em um cérrego de quarta ordem no Arizona.

Mulholland et al. (1997) apud Pelletier et al (2008) mostraram que as taxas de respiragdo do ecossistema e as taxas de absor¢ao de nutrientes
sdo fortemente relacionadas com a taxa de transferéncia de agua entre a superficie da 4gua e a zona hiporreica.

A matéria organica na zona hiporreica pode ser atribuida por trés grandes fatores: o manto de plantas, biofime e a fauna presente nos
sedimentos (Spacil e Rulik, 1997 apud Pelletier et al 2008). A maior parte da biomassa da comunidade hiporreica é devida ao crescimento do biofilme
heterotréfico, sendo que esse crescimento envolve o consumo de carbono organico, absorcéo de nutrientes e OD e excregédo de carbono inorganico. A
respiracéo endégena de organismos heterotréficos envolvem a absorgéo de OD e excrecdo de nutrientes e, a morte destes, contribui para o aumento
de detritos (POM) no ecossistema (Leitchfried, 1991 apud Pelletier, 2008).

O Nivel 2 do QUAL2Kw inclui a simulacéo do crescimento do biofilme de bactérias heterotréficas (ordem zero ou primeira ordem), respiracéo e
morte, com atenuagéo do crescimento pela temperatura, carbono organico dissolvido, OD, amdnia, nitrato e fésforo inorganico. Ademais, esse Nivel
simula a concentragdo de bactérias heterotréficas na zona hiporreica como uma variavel de estado.
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A. Substancia Conservativa (s)

Por definigdo, as substancias conservativas ndo estdo sujeitas a reagdes. Entdo o saldo liquido na zona do sedimento hiporreica (Ss2) é
calculado como:

Ss2=0 Equacéo (A-209)

B. Fitoplancton (a,), DBO carbonécea lenta (cs), DBO carbonéacea rapida (c), nitrogénio organico (n,), fésforo organico (p,), patégeno
(x), constituinte genérico (gen) e pH

O QUAL2Kw simula essas variaveis de estado no Nivel 2 da mesma maneira em relagdo ao Nivel 1, utilizando-se das mesmas equagdes e
parametros.

C. Bactérias heterotréficas no sedimento hiporreica (an)

A opcéo Nivel 2 simula o crescimento das bactérias heterotréficas no sedimento da zona hiporreica devido ao consumo de carbono organico
dissolvido rapidamente consumivel. Esse grupo de bactérias utiliza o oxigénio no seu crescimento e representa uma amostra diversa de espécies de
microrganismos que sdo diminuidos por respiragdo e morte:

S,, =HeteroGrow- HeteroResp- HeteroDealh Equagdo (A-210)

C.1. Crescimento

A representagdo do crescimento das bactérias heterotréficas é baseada na corregdo de temperatura e na taxa de ordem zero ou primeira ordem
atenuada por nutrientes e condi¢des do substrato.

Na aba “RATES” do QUAL2Kw é permitido que o usuario selecione a ordem do modelo de crescimento e o crescimento maximo apropriado. Ao
selecionar um modelo de ordem zero, tal crescimento sera calculado por:

HeteroGrow=C , (T )@yl Equacdo (A-211)

onde Cy(T) = taxa maxima de crescimento do biofilme de bactérias heterotréficas dependente da temperatura [em termos de quantidades equivalentes
de oxigénio oxidado gozm'2 d™)], e ¢nn = fator de atenuacao do nutriente/substrato em relacéo as bactérias heterotréficas [adimensional entre 0 e 1].

Se um modelo de crescimento de primeira ordem é especificado, entdo o QUAL2Kw usa a seguinte equagéo:
HeteroGrow=K, (T )@y, dsna, Equacdo (A-212)

onde kny(T) = taxa maxima de crescimento do biofilme de bactérias heterotréficas em uma temperatura T [dY], e ¢n, = fator de atenuacéo do
nutriente/substrato em relagdo as bactérias heterotréficas [adimensional entre 0 e 1] e ¢s, = fator de atenuacéo da limitagdo de espaco do biofilme.

Efeito da temperatura: O efeito da temperatura no crescimento das bactérias heterotréficas é computado da mesma forma que na segéo 8.3 (Efeitos
da Temperatura nas Reacdes).

Limitacdo de Nutriente e Substrato: equacdes de Michaelis-Menten sdo usadas para representar a limitagdo de crescimento devido ao nitrogénio
inorganico e fésforo, DBO carbonacea rapida e atenuagdo pelo oxigénio, sendo que ha trés formulagGes para representar a atenuagdes do oxigénio
(0, é usado para determinar a atenuagéo do oxigénio na zona hiporreica). O valor minimo é entéo usado para computar o coeficiente de atenuagéo do
nutriente:

. n,,+n p; C,
¢Nh =min a2 n.2 y L2 y - ’ Foxrh Equagéo (A-213)
ksNh + na,2 + nn,2 ksPh + pi,2 ksCh + Cf,2
onde ksnn = constante de meia saturagéo do nitrogenio [ugN/L] e kspn = constante de meia saturagao do fésforo [ugP/L], ksCh = = constante de meia

saturagdo da DBO carbonacea rapida (mgO,/L), e Foxn = fator de atenuacéo do oxigénio [adimensional entre 0 e 1].
C.2. Limitagéo por espago

Se um modelo de crescimento de primeira ordem é usado, um termo deve ser incluido para impor uma limitacéo de espago na biomassa do biofiime
heterotréfico. Um modelo logistico é usado para esse proposto conforme:
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ah
¢Sh =1- Equacéo (A-214)
ah,max
onde ap max = capacidade de suporte sustentavel [gD/mz].

C.3. Respiragdo

A respiracdo enddgena das bactérias heterotréficas é representada como uma taxa de primeira ordem que é atenuada em baixas
concentracdes de oxigénio:

HeteroResp= F_.k,,(T) &, Equagdo (A-215)

onde k(T) = taxa de respiragdo das bactérias heterotréficas dependente da temperatura [/d] e Foxn = atenuagdo devida a baixas concentragdes de
oxigénio [adimensional].

C.4. Morte

A morte das bactérias heterotréficas é representada como uma taxa de primeira ordem:
HeteroDeah =k, (T)a, Equagdo (A-216)

onde kqn(T) = taxa de morte das bactérias heterotréficas dependente da temperatura [/d].
D. Nitrogénio amoniacal (na)

O nitrogénio amoniacal aumenta devido a hidrélise do nitrogénio organico e pela respiragdo do fitoplancton e das bactérias heterotréficas, sendo
perdido por nitrificagdo e crescimento das bactérias heterotréficas. O saldo liquido na zona de sedimento hiporreica (Sna ) € calculado como:

S,a2 = ONHydr, +r,, PhytoResp, — NH4Nitrif,
+1.4[ HeteroResp— P, HeteroGrow]& Fauacdo (A217)

2,i

A taxa de nitrificagdo da aménia é calculada como:
NH4N|tr|f2 = Foxna,zkna(T)na,Z Equagcéo (A-218)

onde kna(T) = taxa de nitrificagdo para o nitrogénio amoniacal dependente da temperatura [/d] e Foxma = atenuagdo devido a baixas concentragées de
oxigénio [adimensional]. A atenuacéo do oxigénio € modelada com a dependéncia do oxigénio representada pelo parametro Ksgna-

O coeficiente P, representa a preferéncia pela aménia como fonte de nitrogénio para as bactérias heterotréficas:

na,znn,z I’]a,zkhnxh

+
(khnxh + na,z)(khnxh + nn,z) (na,z + r]n,z)(khnxh + nn,z)

Pah = Equagcéo (A-219)
onde knnx = coeficiente de preferéncia das bactérias heterotréficas pela aménia [mgN/m®].

E. Nitrato (nn)

O nitrato aumenta pela nitrificagdo da amonia e é perdido pela desnitrificagdo e crescimento das bactérias heterotréficas. O saldo liquido na zona
de sedimento hiporreica (Spn2) € calculado como:

S,n» = NH4Nitrif, — Denitr, — r,, (1—P,;) HeteroGrow% Equagdo (A-220)

2,i

A taxa de desnitrificacdo é computada como:
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. C
Denitr, = —_}f_'z 1- Foxdn,Z)kdn (T)I‘]n’2 Equacdo (A-221)
» f2

onde Kan(T) = taxa de desnitrificacao do nitrato dependente da temperatura [/d] e
Foxan = efeito de baixas concentracdes de oxigénio na desnitrificacdo [adimensional] conforme modelado pela Equacdo A-112 com a dependéncia do
oxigénio representada pelo parametro Ksogn.

F. Foésforo inorganico (pi)

O fésforo inorganico na zona de sedimento hiporreica aumenta devido a hidrélise do fésforo organico dissolvido e pela respiragdo do fitoplancton
e bactérias heterotréficas, sendo subtraido pelo crescimento dessas bactérias. O saldo liquido na zona de sedimento hiporreica (S;i2) € calculado
como:

Ay

2,i

S,i2 =OPHydg +r,,PhytoResp +r,, [HeteroRep — HeteroGrowy

Equacéo (A-222)

G. Oxigénio dissolvido (0)

O oxigénio dissolvido € perdido via oxidacéo da DBO carbonacea lenta e rapida pelas bactérias em suspenséo, crescimento e respiragéo das
bactérias heterotréficas. E também perdido devido a nitrificagdo, respiragdo do fitoplancton e oxidagdo da demanda quimica de oxigénio ndo
nitrogenada e néo carbonacea (COD). A perda do oxigénio dissolvido da zona de sedimento hiporreica é calculada como:

Ay

2,

S, , =—SlowCOxid , — FastCOxid , —[r,, HeteroGrow + r , HeteroResp] quacio (229)
quagdo (A-

—r,,NH4Nitr, —r_ PhytoResp , — CODoxid ,
H. Carbono Inorgénico Total (ct)

O carbono inorganico total aumenta devido a oxidacéo rapida do carbono pelas bactérias em suspenséo e pelo crescimento e respiragdo das
bactérias heterotréficas. E também acrescido devido a respiragdo do fitoplancton. O ganho liquido na zona de sedimento hiporreica é calculado como:

S¢r 2 = IeoSlowCOXid, + r, FastCOXxid,

+ I [HeteroGrow + HeteroResp]% +r_ PhytoResp, Equagéio (A-224)

2,

Os coeficientes de estequiometria sdo derivados da condi¢do quando zona de sedimento hiporreica é desconsiderada (secédo 8.5, item R —
Carbono Inorganico Total).

. Alcalinidade (Alk)

As alterag6es na alcalinidade na zona hiporreica sdo devido a respiragdo do fitplancton, crescimento e respiragdo das bactérias heterotrdficas,
nitrificacéo e desnitrificacéo. O saldo liquido para a zona de sedimento hiporreica (Sak.) € calculado como:

PhytoResp,

Salk,2 = lalkaa

Asi

2,i

Equagéo (A-225)

+[(= 1 yaPus + Foen L= Py, ) ) HeteroGrow- ., HeteroResg

— I, NH4ANitL, + 1, . Denitr,

onde os r's sé@o as relacdes que traduzem os processos em quantidades correspondentes de alcalinidade. Os coeficientes estequiométricos sdo
derivados da condigéo quando zona de sedimento hiporreica é desconsiderada (secgéo 8.5, item S — Alcalinidade).

9.8. Modelo do Fluxo de Nutrientes e Demanda de Oxigénio do Sedimento

Este modelo de fluxo de sedimento é baseado no modelo desenvolvido por Di Toro (2001) apud Pelletier (2008) para calcular fluxos de
sedimento e demanda de oxigénio do sedimento como funcéo de matéria organica particulada, reacdes com os sedimentos e as concentragdes das
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formas sollveis nas camadas superiores da coluna d’agua. Com essa possibilidade, o modelo permite o cémputo do fluxo entre o oxigénio e os
nutrientes no sedimento baseado no fluxo descendente da matéria organica particulada.

A Figura A7 descreve esquematicamente os principais mecanismos do modelo de sedimentos, onde basicamente s&o divididos em duas
camadas: uma fina camada (=1mm) aerébia acima de uma mais espessa (=10cm) camada anaerobica. O carbono organico, nitrogénio e fésforo nas
formas particuladas (fitoplancton e detritos) séo submetidos a gravidade e entéo depositados nos sedimentos anaerébios via sedimentacéo, onde séo
transformados por reacdes de mineralizagdo (diagénese) em metano dissolvido, aménia e fésforo inorganico. Esses constituintes sdo entdo
transportados para a camada aerébia onde uma parte do metano e da amodnia sdo oxidados consumindo oxigénio da coluna d'agua. O fluxo de
oxigénio da dgua necessario para essas oxidagoes é a demanda de oxigénio do sedimento (SOD).

Uma vez que o metano tem baixa solubilidade, sua saturagédo é facilmente excedida e o metano gas é produzido. A liberagdo de gas metano no
ar pode explicar resultados de SOD menores do que esperados em varios sistemas. A SOD é calculada juntamente com os fluxos sedimento-agua de
carbono, nitrogénio e fésforo que também séo gerados no processo (Pelletier et al, 2008).
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Figura A7 — llustragdo esquematica do modelo DOS (Adaptado de Pelletier et al, 2008).
A. Diagénese

Conforme apresentado na Figura A7, o primeiro passo para a modelagem da SOD envolve a determinacédo do fluxo de matéria organica
particulada (POM) que é convertido em formas solGveis nos sedimentos anaerdbios. Primeiramente o fluxo total descendente é calculado como a
soma dos fluxos de fitoplancton e sedimentagdo de detritos da coluna d'agua:

Jpom =TaVadp + VM, Equacéo (A-226)

onde Jpom = fluxo descendente de POM [gD m™ d™'], r4s = a relagéo entre o peso seco e clorofila a [gD/mgA], v, = velocidade de sedimentag&o do
fitoplégcton [m/d], a, = concentracéo de fitoplancton [mgAlm3], Vq: = velocidade de sedimentagéo dos detritos [m/d], e m, = concentracdo dos detritos
[gD/m?].
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Figura A8 — representacdo do modo em que a sedimentagdo de particulas organicas (fitoplancton e detritos) séo transformados em fluxos
de carbono dissolvido (Jc) nitrogénio (Jy) e fésforo (Jp) nos sedimentos anaerébios.

As relagdes estequiométricas sdo entéo utilizadas para dividir a POM em carbono, nitrogénio e fésforo. Por conveniéncia, o modelo expressa o
carbono organico particulado (POC) como equivalentes de oxigénio usando o coeficiente estequiométricos r,.. Cada um dos fluxos de sedimentos é
posteriormente decomposto em trés formas reativas: instavel (G1), lentamente reativo (G2) e néo reativo (G3).

Esses fluxos sdo entdo lancados dentro dos balancos de massa para o coOmputo da concentracdo de cada uma das fragdes na camada
anaerodbia. Por exemplo, para o POC instavel, o balango de massa é escrito como:

dPOC, ¢,
2t

_ T-20 5

=Jpoc,61 — Kpoc,e10roc,61H2POC, 61 —W,POC, 5, Equagéo (A-227)

onde H, = espessura da camada anaerdbia [m], POC;s; = concentragéo da fragéo instavel do POC na camada anaerébia [QOZ/mB], Jroc,c1 = fluxo do
POC instavel encaminhado a camada anaerébia [gOzlmZ/d], kpoce1 = taxa de mineralizacdo do POC instavel [d’l], 6pocc1 = fator de corregdo de
temperatura para a mineralizacéo do POC instavel [adimensional], e w, = velocidade de decantacéo [m/d]. Em estado permanente, a Equacédo A-227
pode ser resolvida para:

J
POC,G1
POC, -, = Equacdo (A-228)
2,G1 k QT,ZQ H quag;
poc,c1¥poceM2 TVp
O fluxo de carbono dissolvido instavel, Jc g1 [gozlmzld], pode ser calculado como:
Jear =k 052 H,POC Equagao (A-22
c.G1 — *poc,ciYpPoc,cL! T2 2,G1 quacéo (A-229)

De maneira similar, um balango de massa pode ser escrito e resolvido para o carbono organico dissolvido lentamente reativo. Esse resultado
pode ser adicionado a Equagdo A-229 para chegar ao fluxo total de carbono dissolvido gerado nos sedimentos anaerdbios:

Je=Jca tdca Equacdo (A-230)

Equagdes similares s&o desenvolvidas para computar os fluxos diagenéticos de nitrogénio, Jy [gN/m?/d], e fésforo Jp [gP/m?/d].
B. Amodnia

Baseado nos mecanismos delineados na Figura A8, os balancos de massa para a amonia total nas camadas aer6bia e anaerdbia séo:
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dNH ,,

=w12(fpa2NH 42~ foaNH 4,1)+ KLlZ(fdaZNH 42~ fdalNH4,l)_ w,NH 41

gt pal
! Equagédo (A-231)
2
n KNHa1 ,T-20 K 0
+s| —2—— fiNH,, |- 0 f4aa NH
(1000 o 411) S N Kyna + NH 3 2K 400 +0 A
dNH 42
H, —dt =Jy + wlz(fpalNH 41~ fpaz NH 412)-}- KLlZ(fdalNH 41 — TaaaNH 4’2)

Equagéo (A-232)
+w,(NH,, —NH,,)

onde H; = espessura da camada aerébia [m], NHs 4, e NH4, = concentragdo da aménia total na camada aerébia e anaerdbia, respectivamente [gN/m?],
n, = a concentragdo de amdnia nas camadas sobrejacentes da coluna d'agua [mgN/m3], Kkiha = a velocidade da reacéo de nitrificagdo nos sedimentos
aercbios [m/d], 6y = fator de corregio da temperatura para a nitrificagéo [adimensional], Kyus = constante de meia saturagéo da aménia [gN/m?], 0 =
concentracéo 2de OD nas camadas sobrejacentes [gO./m’], € Kyusoz = constante de meia saturagéo do oxigénio [mgO,/L], e Jy = fluxo diagenético de
amonia [gN/m*/d].

As fragdes da amo6nia na forma dissolvida (fgai) € particulada (fya) séo calculadas como:

1

= Equagéo (A-233)
1+mm,

dai

fai=1-f

pai dai Equacéo (A-234)

onde m; = concentrag&o de solidos na camada i [gD/m°], e m,; = coeficiente de particio para a amdnia na camada i [m*/gD].

O coeficiente de transferéncia de massa para a mistura das particulas devido a bioturvagéo (revolvimento e mistura das particulas do sedimento
pela fauna ou flora benténicas) entre as camadas, ®;, [m/d], é calculado como:

T-20
D,0p,” POCyc, /1y 0 )
Wy = Equag&o (A-235)
H, POC, Kwu op TO

onde D, = coeficiente de difuséo da bioturvagéo [m%d], Opp = coeficiente de temperatura [adimensional], POCr = concentragéo de referéncia G1 da
bioturvacao [gC/m3] e Ky,pp = constante de meia saturagé@o do oxigénio para a bioturvacéo [gozlm3].

O coeficiente de transferéncia de massa para a difusdo da agua intersticial entre as camadas, K1, [m/d], é calculado como:

_Dy05s” .
2 = Equacéo (A-236)

H,/2

onde Dy = coeficiente de difusdo da &gua intersticial [m/d], e 6bq = coeficiente de temperatura [adimensional].

O coeficiente de transferéncia de massa entre a agua e os sedimentos aerébios, s [m/d], é calculado como:

SOD
S =
0

Equagao (A-237)

onde SOD = demanda de oxigénio do sedimento [gO,/m?/d].

Em estado permanente, as Equagdes A-231 e A-232 s&o néo lineares simultaneas, podendo ser linearizadas assumindo que o termo NH,4, para
a nitrificacdo é constante. As equacdes lineares simultaneas podem entdo ser resolvidas para NHs; € NH4 2. Assim, o fluxo de amonia nas camadas de
4agua sobrejacentes pode ser escrito como:

n
J NH4 =S fdalNH4,1 —_a Equag&o (A-238)

1000
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C. Nitrato

Os balangos de massa para o nitrato podem ser escritos nas camadas aerébias e anaerébias como:

dNO,, n,

H17:KL12(N032_No31)_W2NO31+S —-NO;,
dt ' ' ' 1000 ' Equagéo (A-239)
KI%IHAIOT—ZO Kira 0 f NH K§'0319T-20NQ
N , B ,
NH 4 Kura + NHy; 2Krags + 0 darNF 41 s Unos NUss

dNO

H, Tw =Jy + K, (NOS,l - NO;, )+ W, (NOS,l - Nos,z)_ Kno3,2 LégoNos,z Equagao (A-240)

onde NO3; e NO3, = concentragéo do nitrato na camada aerébia e anaerébia, respectivamente [gN/m3], n, = concentra¢do de nitrato nas camadas
sobrejacentes [mgN/mS], Kno31 € Knos2 = Velocidades de reacéo da desnitrificagdo nas camadas aerdbia e anaerdbia, respectivamente [m/d], € 6oz =
fator de correcéo de temperatura para a desnitrificacéo [adimensional].

Da mesma forma que nas Equacdes A-231 e A-232, as Equagdes A-239 e A-240 podem ser linearizadas e resolvidas para NO;; e NO3,. O fluxo
de nitrato nas camadas sobrejacentes podem entéo ser descritas como:

Jnos =S| NO;; — Equagdo (A-241)

n
1000

A desnitrificagdo requer uma fonte de carbono representada pela reagdo quimica:
5CH ,0 +4NO ; +4H * - 5CO , + 2N , +7H ,0 Equagao (A-242)

O requisito do carbono (expresso em equivalentes de oxigénio por nitrogénio) pode entdo ser computado como:

67 go, 5moIeC><1ZQC/moIeC>< 1gN — 000286 go, oo (243)
gC 4moleNx14gN/moleN 1000 mgN mgN

rondn = 2’
Assim, os equivalentes de oxigénio consumidos durante a desnitrificacéo, Joz,dn [gozlmzld], podem ser escritos como:

2
mgN KNo31 120

Jo2.4n =1000 g—N X Fondn o NO,, Equagao (A-244)

no3 NOz; + K nos20n03
D. Metano

O carbono dissolvido gerado pela diagénese é convertido em metano nos sedimentos anaerébios. Uma vez que o metano é relativamente
insollvel, a sua saturacéo pode ser excedida e o gas metano produzido.

Como consequéncia, ao invés de escrever o balango de massa para 0 metano na camada anaerébia, um modelo analitico desenvolvido por Di
Toro et al (1990) apud Pelletier (2008), é utilizado para determinar o fluxo em estado permanente de metano dissolvido corrigido pela perda de gas
enviada aos sedimentos aerébios.

Inicialmente o fluxo de carbono da diagénese é corrigido para os equivalentes de oxigénio consumidos durante a desnitrificagdo:

Jen 4T T Je =1 02,dn Equagéo (A-245)

onde Jcnar = fluxo de carbono da diagénese corrigido para a desnitrificacéo [QOZ/mZ/d]. em outras palavras. Esse é o fluxo total de produgdo de
metano anaer6bio expresso em equivalentes de oxigénio.

Se Jcha 1 € suficientemente grande (> 2K.1,Cs), 0 gas metano serd formado. Nesses casos, o fluxo pode ser corrigido para a perda de gas:

Jen 4d =4 2K Ll2Cs Jen 4T Equag&o (A-246)
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onde Jcrag = € 0 fluxo de metano dissolvido (expresso em equivalentes de oxigénio) que é gerado nos sedimentos anaerdbios e enviado aos
sedimentos aerdbios [gOZ/mZ/d], C, = concentragdo de saturagdo do metano expresso em equivalentes de oxigénio [mgO,/L]. se Jchat < 2KL12Cs, ENtAO
nédo ha gases formados e:

J CH4,d = J CH 4,T Equagao (A-247)

A concentragdo de saturagdo do metano é computada como:

C, =100( 1+ 1 02427
10

Equacéo (A-248)
onde H = profundidade da coluna d’agua [m] e T = temperatura da agua [°C].

O balango de massa para 0 metano na camada aerébia pode ser escrito como:

dCH K2
T‘”:JCHM +s(c —CH4’1)—%0T’ZOCHM

CH4

1 Equacéo (A-249)

onde CH,; = concentragdo de metano na camada aerébia [gozlmz], ¢t = DBO carbonacea rapida na camada sobrejacente da coluna d’agua [gozlm3],

kchaa = velocidade da reacdo da oxidacdo do metano nos sedimentos aerébios [m/d], e 6cns = fator de corregéo da temperatura [adimensional]. Em
estado permanente, esse balango pode ser resolvido para:

Jchaa +5Cy
CH,, = *

> Equagao (A-250)
K

CH41 hT-20
—=0

S+ CH4

O fluxo de metano nas camadas sobrejacentes, Jcya [gozlmzld], pode entéo ser escrito como:
Jena = S(CH4,1 —Cy )

E. SOD

Equagéo (A-251)

A SOD [gozlmzld] é igual a soma do oxigénio consumido na oxidacéo do metano e nitrificacéo:

SOD=CSOD+NSOL Equagdo (A-252)

onde CSOD = é a demanda de oxigénio gerada pela oxidagdo do metano [gO,/m?d] e NSOD = é a demanda de oxigénio gerada pela nitrificacio
[QOQ/mZ/d]. Estas demandas sdo computadas como:

CH4

2
K
CSOD:ﬂQHOCHM
s ,

Equacgdo (A-253)
2

NSOD = r KNH421 o120 KnHa 0
Tos T K NH,; 2Kys02 +0

1:dal NH 41 Equacéo (A-254)

onde ro, = relagdo entre o oxigénio e nitrogénio durante a nitrificacéo [ = 4,57 gO,/gN].

F. Fosforo Inorganico

Os seguintes balancos de massa sdo usados para representar o fésforo inorganico na camada aerdbia e anaerébia:

dPO,,

H1 T :w12(fpp2 PO4’2 - fpp1PO4,1)+ KLIZ(fde PO4,2 — fdplPO4,1)

Equacao (A-255)
pi
- W, PO4,1 + 8(1000 - fda1PO4,1J
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dPO,,

dt PO4,2)+ KLlZ(fdpl PO,1 — fapo PO4,2)

H, =3, + oy, (f,,PO,, — f

ppl pp2

Equacéo (A-256)
+w,(PO,, - PO, ,)

onde POy, € POy, = concentragéo do fésforo inorganico total na camada aerébia e anaerébia, respectivamente [gP/m3], pi = fésforo inorganico nas
camadas sobrejacentes [mgP/m°], e Jp = fluxo diagenético de fésforo [gP/mzld].

As fragdes do fosforo na forma dissolvida (fqpi) € particulada (fyp) Séo computadas como:

1

= Equagéo (A-257)
1+miz

dpi

fppi =1- fdpi Equagéo (A-258)

onde 7, = coeficiente de particionamento do fésforo inorganico na camada i [m%gD].

O coeficiente de particionamento na camada anaerébia é programado como um valor de entrada no modelo. Para a camada aerébia, se a
concentragdo de oxigénio na camada de agua sobrejacente exceder a concentracéo critica, Ocit [gozlm3], entdo o coeficiente de particionamento é
aumentado para representar a absorgédo do fésforo sobre os oxihidréxidos de ferro conforme a equagéo:

Ty =T (An’ po4yl) Equagéo (A-259)

onde Ampos € um fator que aumenta o coeficiente de particionamento da camada aerébia em relacdo a camada anaerébia;

Se a concentragdo de oxigénio cai abaixo de o entdo o coeficiente de particionamento é decrescido suavemente até que ele atinja a camada
anaer6bia em um valor que produza oxigénio zero:

)0 1 Ogriy

T pl =7 p2 (AﬂPo4,1 Equagéo (A-260)

As Equagtes A-255 e A-256 podem ser resolvidas para PO, e PO, ,. O fluxo do fésforo para as camadas sobrejacentes é computado como:

P

Jpos =8| POy, ~1000

Equacgéo (A-261)

G. Esquemade solugéo

Embora a sequéncia de Equagdes apresentadas e utilizadas para o calculo da SOD, uma solucéo simples ndo produzira resultados corretos uma
vez que elas séo interdependentes. Como exemplo, o coeficiente de transferéncia de massa na superficie depende da SOD. A SOD por sua vez
depende da concentragdo da amdnia e do metano que também s&o calculados via balango de massa e dependem do s. Assim, a técnica iterativa
utilizada no QUAL2Kw realiza as seguintes operacdes:

i Determinam-se os fluxos diagenéticos: Jc, Iy € Jp;
ii. Inicia-se com uma estimativa inicial de SOD:

SOIQnit =J C + rc;n‘] N Equagéo (A-262)

onde ro,’ = relacédo de oxigénio para nitrogénio consumido na converséo total da aménia para gas nitrogénio via nitrificagéo/desnitrificagéo [ = 1,714
g0O./gN]. Essa relagao contabiliza o carbono utilizado para a desnitrificagao.

iii. Computa-se s usando:

SOD

s = init Equacéo (A-263)
[¢]
iv. Resolve-se a SOD para a amo0nia, nitrato e metano e computa a CSOD e a NSOD;
V. Realiza-se uma revisédo da estimativa da SOD usando uma média ponderada:
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SOD — SOD i + CSZOD + NSOD Equaco (A-264)

Vi. Verifica-se a convergéncia através do calculo do erro relativo aproximado:

_|sob-sob

init
€, x100% Equacéo (A-265)
SOD
Vii. Se &, € maior que o critério de para prescrito & entdo programa-se SODjyit = SOD e retorna-se para o passo ii;
Viii. Se a convergéncia é adequada (& < &), entdo se computa as concentragdes de fosforo inorganico;
iX. Computam-se os fluxos de aménia, nitrato, metano e fosfato.
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10.

ANEXO B — COEFICIENTES OBTIDOS NA CALIBRAGAO

49.5857

49.43438

49.6871

3.141954

3.398118

8.044272

0.5938416

1.114448

0.6865472

100

100

100

0.8397744

0.5630848

0.994348

Internal

1.2418528

0.360258

Internal

0.461704

Internal

1.024

1.024

1.024

None

None

None

2.69

2.69

2.69

4.57

4.57

4.57

Exponential

Exponential

Exponential

0.60

0.60

0.60

Exponential

Exponential

Exponential

0.60

0.60

0.60

Exponential

Exponential

Exponential

0.60

0.60

0.60

Exponential

Exponential

Exponential

0.60

0.60

0.60

Exponential

Exponential

Exponential

0.60

4.715415

0.60

4.98224

0.60

4.55144

1.047

1.047

1.047

0.259045

0.97818

0.47331

1.047

0.012985

1.047

0.10608

1.047

0.232505

1.047

0.082125

1.047

0.013945

1.047

0.070025

1.07

1.07

1.07

0.05731

0.207816

0.018094

1.372674

0.7875

0.369016

1.07

1.07

1.07

0.705548

0.715666

0.993332

1.07

3.761915

1.07

1.56831

1.07

1.069405

1.07

1.07

1.07

0.236704

0.721818

0.453524

0.965

1.983336

0.048544

1.551228

2.0163255

0.264314

2.938272

1.648086

2.2462035

1.07

1.07

1.07

0.097137

0.532872

0.224098

1.07

1.07

1.07

0.666358

0.578067

0.02726

1.01999949

1.02917677

1.03340463

81.79875

97.77045

110.93355

30.2178

8.9747

26.17295

9.93E-05

5.01E-05

4.85E-05




Yes

Yes

Yes

Half saturation

Half saturation

Half saturation

66.3194592

67.4430912

53.269776

25

25

25

0.05619

Zero-order

1.021865

Zero-order

0.715485

Zero-order

57.1131

61.739

69.2542

1.07

1.07

1.07

150.97835

195.7496

162.37715

0.0631266

0.0361617

0.0674433

0.4211826

0.1985982

0.233205

1.07

1.07

1.07

0.4511695

0.2243255

0.4916155

1.07

1.07

1.07

0.2161935

0.27253

0.244446

1.07

1.07

1.07

279.1743

39.5301

171.7785

33.6872

81.2955

92.4909

1.16E-04

6.41E-05

9.52E-05

Yes

Yes

Yes

Half saturation

Half saturation

Half saturation

19.206694

93.23038

77.741731

16.989589

28.000963

11.127205

7.154318592

69.20854625

14.91168146

5.40551908

4.52163385

4.92980527

1313.8173

699.05605

758.02805

158.03645

162.40055

156.75155

1.7812161

2.4258956

2.97844135

1.2704495

4.13233905

2.1197311

0.582631

0.40115

0.740606

0.554385

4.57986

0.606083

4.93856

0.651602

3.94436

1.07

1.07

1.07

2.707215

0.1088112

3.21859

0.3370648

2.908685

0.5563752

1.07

1.07

1.07

0.125148

0.677183

0.377743

0.560387

Zero-order

0.54512

Zero-order

0.008855

Zero-order

0.19134

0.41326

0.74282

1.047

1.047

1.047

0.010288

0.875394

0.494478

Exponential

Exponential

Exponential

0.60

0.60

0.60

0.0593264

0.1965254

0.0571614

1.07

1.07

1.07

0.05

0.05

0.05

1.07

1.07

1.07

15

15

15

1.660354

0.681544

1.766362

2.760075

4.352275

12.430975

49.9244

6.9166

79.6066
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