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SUMARIO

Foi desenvolvido e acoplado ao sistema de modelos MOHID 2000, um modelo matematico de transporte
de poluentes em sistemas estuarinos. O modelo simula o transporte na coluna de agua das fases
dissolvida e particulada do contaminante; a adsorcdo e desor¢do do poluente aos sedimentos em
suspenséo elou depositados; a deposic¢do e erosdo de sedimentos contaminados; os fluxos advectivos e
difusivos de agua intersticial contaminada dos sedimentos para a coluna de agua; a consolidacéo do leito
de sedimentos; a bioturbagéo (influéncia no transporte difusivo no fundo); e o transporte da fase
dissolvida na &gua intersticial. A separagao entre 0s processos que ocorrem na coluna de &gua e nos
sedimentos é conseguida através de uma fina interface de sedimentos, denominada de camada fofa
devido a sua elevada porosidade, que controla todos os fluxos entre os dois meios. O modelo é descrito
neste trabalho, sendo os resultados obtidos relativos a fase de verificagdo do funcionamento do mesmo
que devem ser validados com dados de campo. Dado o estado recente da implementagdo mais testes e

desenvolvimentos sdo necessarios.
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1. Introducdo

1. INTRODUGAO

1.1. ENQUADRAMENTO

E reconhecida a importancia dos sistemas estuarinos pela sua capacidade de depuragéo e pelo papel
crucial que desempenham ao nivel da sustentabilidade ecoldgica, através dos complexos processos
fisicos e biogeoquimicos que ocorrem e que proporcionam elevadas produtividades biolégicas e abrigo
para muitas espécies em idade juvenil. Existe cada vez maior consciencializagdo dos impactes negativos
sobre estes ecossistemas aquaticos provocados pela introdugdo de metais pesados, metaldides,
pesticidas, entre outros, como também do potencial toxicolégico que esta contaminagéo representa para
os humanos. Dai que a comunidade cientifica tenha, ao longo das ultimas décadas, virado os seus olhos
para o problema critico, em termos de qualidade da agua, que representa a entrada por rota pontual ou
difusa de poluentes de origem industrial, agricola ou urbana nos estuarios e 0s mecanismos que
influenciam a sua circulagdo neste meio. Muitos destes sistemas encontram-se sujeitos a contaminagdes
cronicas, devido a descargas continuas ao longo de décadas. Este tipo de contaminagao ndo apresenta
geralmente efeitos visiveis, mas, por ser tdo disseminado e por ocorrer de forma regular, pode ser mais
importante numa escala global e a longo prazo do que outros eventos de polui¢do, mais visiveis e com

mortalidades localizadas.

1.2. DESCRICAO DO PROBLEMA

Um requisito indispensavel para a mitigacdo dos efeitos da poluicdo nos estuarios prende-se com a

habilidade em prever a distribui¢do, as taxas de transferéncia e o destino final dos contaminantes.

Os modelos matematicos de transporte séo ferramentas cada vez mais procuradas e utilizadas na gestao
da qualidade da &gua, como instrumento de apoio a decisdo, na medida em que sé@o capazes de prever
o0s impactes relativos a essas decisdes, bem como de ajudar ao estabelecimento de solugdes com vista a
protecgdo ambiental. O desenvolvimento destes modelos e a sua aplicagdo aos estudrios passa
necessariamente pelo estudo destes complexos sistemas e pela definicho dos parametros mais
importantes que influenciam a dindmica dos poluentes. Assim, quando um contaminante entra num
estuario e nele circula, distribui-se pelas fases liquida, i.e. dissolvido, e sdlida, i.e. associado a matéria
particulada, pelo que a consideragdo desta particdo e dos processos que a condicionam é essencial. O
calculo dos campos hidrodindmicos é igualmente fundamental para o transporte, dependendo estes dos
campos de salinidade e temperatura resultantes da mistura entre a descarga fluvial e a maré. O
transporte de sedimentos coesivos, pela afinidade que grande parte dos contaminantes demonstra em
relacdo a estes, tem necessariamente de ser simulado, por forma a determinar os caminhos da fase

particulada, que, por definicdo, tenderd a sedimentar no fundo ou dele ser ressuspendida. Este néo
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podera constituir uma fronteira estatica uma vez que fluxos significativos das duas fases poderéo ai ter
origem. Esta possibilidade assenta na modelagdo do transporte dos contaminantes no leito de

sedimentos, constituindo a &gua intersticial um parametro chave.

1.3. OBJECTIVOS

Este trabalho tem como principal objectivo desenvolver um modelo de transporte de poluentes em
estuarios, aplicado ao caso do arsénio (As) no Estuario do Tejo, tendo como base um sistema integrado
de modelos que comporta os mddulos hidrodindmico, transporte de sedimentos, qualidade da agua e
dindmica do fundo. O modelo possibilitara relacionar o transporte na fase liquida e na fase sdlida através
da formulagdo de um coeficiente de partigdo, indicador de equilibrio entre as duas fases, e incluird os
fluxos provenientes do fundo, quer por difuséo, natural ou devida a bioturbagdo, quer por advecgao
devido & consolidagéo dos sedimentos, incluindo igualmente o balango deposi¢do/eroséo de sedimentos
contaminados.

O estudo prévio dos processos ocorrentes em sistemas estuarinos, modelados ou ndo, é

simultaneamente um objectivo, e um requisito para alcangar o objectivo anterior.

1.4. DESCRIGAO DO TRABALHO

A estrutura arquitectada para este relatorio consiste num primeiro capitulo onde sdo descritos e
caracterizados, de uma forma geral, 0s principais processos fisicos, quimicos e bioldgicos ocorrentes em
sistemas estuarinos. Em termos de processos fisicos, estes serdo analisados conforme a sua relevancia
para o caso em estudo e de acordo com a escala a que ocorrem. Relativamente aos processos quimicos
e biolégicos dar-se-4 uma maior importancia aos fendmenos que afectam a distribuicdo e a
disponibilidade de poluentes nos estuarios. O arsénio, em particular, sendo o contaminante em estudo,
sera oportunamente caracterizado e discutido @ medida que os processos sdo descritos, bem como num
capitulo préprio de indole descritiva deste elemento. No capitulo seguinte sera descrito o modelo de
transporte de poluentes, onde a estrutura, o funcionamento e os principios considerados, seréo
debatidos, bem como especificados todos os processos que foram desenvolvidos neste trabalho. Os
resultados obtidos sdo essencialmente relativos a testes de funcionamento do modelo nos aspectos
desenvolvidos, sendo efectuada, oportunamente, a discussdo dos mesmos. Finalmente, num Ultimo
capitulo apresenta-se uma sintese dos resultados, bem como um balango geral do trabalho, propondo-se

desenvolvimentos para o futuro.
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2. TRANSPORTE DE POLUENTES EM SISTEMAS ESTUARINOS

2.1. INTRODUGAO

Os estudrios sdo sistemas extremamente dindmicos, que se movem e mudam constantemente em
resposta aos ventos, as marés e ao escoamento do rio, dai que a compreensao do transporte e destino
de poluentes nestes sistemas, requer um conhecimento dos processos fisicos, quimicos e bioldgicos que

aqui ocorrem, além das propriedades dos proprios contaminantes.

Com o estudo e integracdo das variaveis que controlam a distribuicdo, no espago e no tempo, de
poluentes num determinado sistema estuarino, é possivel prever os caminhos que estes tomam (Figura
2.1).

Fluxos na
superficie livre

[
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Floculagao z'lgua
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Transporte para
Bioturbagéo \ /' montante
Leito de
sedimentos Adsorcaoof——p» Desadsorgao C lidaga T “
no leito

Figura 1 - Processos envolvidos no transporte de poluentes em estuarios

Numa perspectiva ciclica, um poluente, entrando num estuario por rota pontual ou difusa, é controlado
pela hidrodindmica resultante do encontro do rio com 0 oceano sob a influéncia das marés, distribuindo-
se por duas fases, dissolvida e particulada, de acordo com as condicdes ambientais. A fase particulada
esta associada as particulas em suspensdo, podendo por isso acabar por se depositar no fundo, tendo ai
o seu destino final, ou se ressuspendidos os sedimentos, voltar a ser mobilizada para a coluna de agua. A
fase dissolvida, circula no estuario, dependendo do equilibrio com a fase particulada, podendo receber
contribuigdes importantes das aguas intersticiais contaminadas pela concentragdo de poluentes no leito

de sedimentos, sendo por fim exportada para o oceano.
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A hidrodinamica ¢ a principal for¢ca motriz no transporte de substéncias quimicas (poluentes, nutrientes),

biolégicas (fitoplancton, zoopléncton) e geoldgicas (sedimentos) num estuario.

O movimento da agua num estuario é influenciado pela descarga fluvial a montante e pela maré na
fronteira ocednica. A agua salgada, mais densa, enfra no estuario em direccdo a montante,
‘mergulhando’ por debaixo da corrente de agua doce proveniente do rio. Observa-se, para estuarios
parcialmente ou bem misturados em termos de salinidade, como o Tejo, uma estratificagdo vertical, que
tende a ser destruida pela turbuléncia gerada pela maré (Cancino e Neves, 1999b). Esta zona de
mistura, denominada de turbidez maxima, encontra-se mais a jusante com o aumento do caudal fluvial e
mais a montante com uma amplitude de maré superior, e é caracterizada pela elevada concentragio de
particulas em suspenséo, muito superior as concentragdes encontradas a montante e a jusante. Isto
acontece pois existem condigdes Optimas para a floculagédo & medida que a descarga fluvial encontra a
cunha de intrusdo salina, o que aumenta o fluxo de deposi¢do. Por outro lado, a corrente salina junto ao
fundo pode ressuspender os sedimentos, injectando-os de novo na coluna de agua, possivelmente

desagregados, repetindo-se 0 processo.

2.2. DISTRIBUIGAO

As substancias existentes em meios aquaticos encontram-se distribuidas em duas fases: solida e liquida.
A fase sélida depende das associagdes com a matéria particulada em suspensao, em particular com os
sedimentos coesivos. Esta particdo € um factor regulador do transporte destas substéncias, uma vez que
a fase solida é condicionada pela sedimentagao, que a remove da coluna de agua, estando por isso mais
propensa a afectar habitats bénticos, enquanto a fase liquida, dissolvida na coluna de &gua estad mais

relacionada com 0s processos ai ocorrentes.

A distribuicdo entre a fase particulada e dissolvida é um dos mais importantes mecanismos no controlo de
transporte de poluentes em estuarios, podendo um elevado numero de factores influenciar esta
distribuicdo, nomeadamente a salinidade, o pH, o equilibrio oxidagdo-reducdo e a complexacdo por

ligandos orgéanicos e inorganicos (Stumm & Morgan, 1981).

Quando um contaminante se encontra associado a fase sdlida ele pode encontrar-se adsorvido a
superficie do solido, absorvido na estrutura do solido ou precipitado como uma estrutura molecular
tridimensional na superficie do solido (Sposito, 1984 in EPA,1999). No entanto, a adsor¢ao-desadsor¢do

aparenta ser o processo chave em meios onde as condi¢des de equilibrio quimico existem (EPA,1999).

O processo de adsorgao, correspondente a remogao de soluto de uma fase liquida para uma fase solida,

depende das caracteristicas tanto do poluente como das particulas onde este é adsorvido, bem como das
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condicbes ambientais envolventes, nomeadamente se acontece na coluna de agua ou no sedimento

depositado.

2.2.1.Coeficiente de particao

Em estuarios, € comum assumir condigdes de equilibrio entre as duas fases, e geralmente as
concentragdes so relativamente baixas para se considerar um modelo de isotérmica de adsorcao linear.
Inerente a este modelo esta a consideragéo de que a adsorgdo do poluente a fase solida é independente
da concentragéo na fase aquosa. Aplicado a elementos trago, logo em baixas concentragdes, o problema
que se coloca em relagéo ao facto de a adsorgéo ser finita, por esgotamento de locais disponiveis para

esta acontecer, ndo é critico. Assim tem-se que,

emque C ps é razao entre a massa de soluto por massa de adsorvente[MM-'], C, é a concentragao de

soluto na solugdo em condicdes de equilibrio[ML3] e k;,é o coeficiente de particao[L3M-"]. A formulagao

deste coeficiente encontra-se dependente das condi¢bes de equilibrio quimico local, da especiagdo do
poluente e das caracteristicas dos sedimentos (e.g. teor em matéria orgénica) e baseia-se na hipotese de

completa reversibilidade (Turner et al., 1993 in Portela,1997).

Considerando que a concentragdo total de um contaminante € a soma da concentragdo da fase

dissolvida, C,, com a concentragéo na fase particulada, C, [ML?], esta Ultima pode ser obtida pela

relagdo com a concentragéo de solidos no meio, C.:
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bem como as fracgdes dissolvida e particulada, 7, e r,, respectivamente:

C, 1
(4) r, = =
C,+C, l+k,
C k
(8) r,=——— ="
C,+C, l+k,

Este é um modelo de distribuicdo simples, em que se considera que o sistema reage instantaneamente
ou tende, para o equilibrio, de acordo com as variagdes do meio. E alias destas variagdes especificas de
cada sistema que depende a variabilidade do coeficiente de particdo. Fisicamente, este coeficiente
descreve uma série de processos tais como a afinidade a particulas e o equilibrio quimico que néo
unicamente da adsorcdo, mas também, como referido, da precipitagdo e dissolugdo. Assim variaveis
ambientais como o pH, a salinidade, a concentracdo de matéria em suspenséao, as condigbes redox, as
concentragbes de matéria organica dissolvida e a composi¢do orgénica das particulas, influenciam o
coeficiente de partigdo, podendo este variar em varias ordens de grandeza, afectando assim de diferentes

formas o transporte e destino final de um poluente (Johansson et al., 2001).

Sendo a partigdo um dos mecanismos controladores do transporte de poluentes em sistemas estuarinos,

qualquer modelo de transporte tera necessariamente de o considerar.

2.2.2.Influéncia da salinidade

Na literatura encontram-se valores de fracgdes do arsénio em estuérios que variam entre 27-46% para a
fase particulada e 54-78% para a fase dissolvida (Waslenchuck, 1978 in EUROSAM-Task 8, 2000). Uma

relagdo empirica entre a fase dissolvida e particulada pode ser avangada através da seguinte formulagao

do coeficiente de partigéo, k, .

6 Ink,=bIn(S+1)+1Ink,,

10
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em que S é a salinidade [%c], b é um pardmetro empirico e k,, é um coeficiente de particdo de

referéncia (Millward & Turner, 1995 in EUROSAM-Task 8, 2000). Este dltimo é normalmente assumido

como relativo a fronteira fluvial do estuario.

2.3. TRANSPORTE DE SEDIMENTOS

O transporte de poluentes na fase particulada é indissociavel do transporte de sedimentos coesivos,
devido a grande afinidade de alguns contaminantes pelas fases solidas. Uma vez adsorvidas aos
sedimentos, estas substancias passam a ser transportadas pelos proprios sedimentos, sendo o seu

destino controlado pela dindmica destes no estuario.

A hidrodindmica, forcada pela maré, € o mais importante mecanismo envolvido no transporte de
sedimentos em estudrios, originando a componente advectiva do transporte de sedimentos em
suspenséo, gerando a for¢a de atrito necessaria para erodir os sedimentos no fundo e, através da
turbuléncia, assumindo um papel importante na floculagdo de sedimentos coesivos (Cancino & Neves,
1999a).

O circulagéo de sedimentos num estuério é por conseguinte um processo ciclico com eroséo do leito na
fase de enchente da maré, deposi¢ao na fase de maré cheia, voltando a erosdo na vazante e deposic¢éo

na maré vazia, repetindo-se o processo com nova enchente.

2.3.1.Caracterizagao geral dos sedimentos

Do ponto de vista de contaminagdo, sdo os sedimentos coesivos aqueles que maior potencial
apresentam. Esta classe de sedimentos em estuérios é constituida por frac¢des de minerais inorgénicos,
materiais organicos e bioquimicos. Os minerais consistem em vérios tipos de argilas (em maior
percentagem), nomeadamente ilite, montmorilonite e kaolinite, e outros ndo argilosos (quartzo e
carbonatos). Os materiais organicos incluem detritos animais e vegetais e bactérias (McAnally & Mehta,
2001). Em termos granulométricos, apesar de algo indefinida a fronteira (Portela, 1997), consideram-se
sedimentos com propriedades coesivas aqueles cujos didmetros caracteristicos sdo inferiores a 63 um.
McAnally e Mehta (2001), consideram que, em geral, a coesdo aumenta & medida que a dimenséo da

particula diminui e que esta cessa para didmetros superiores a 40 um.

As superficies destes sdlidos tendem a ter um excesso de energia superficial devido a sua elevada razéo
de area por unidade de volume e ao desequilibrio das forgas quimicas entre os atomos, ibes e moléculas
superficiais. O nivel de energia superficial pode ser diminuido por uma reducdo da area superficial

através da agregacéo de particulas, ou pela adsorgdo de espécies em solugdo (Stumm & Morgan, 1981).

11
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Alias, a caracterizacdo de sedimentos coesivos encontra-se relacionada com processos de agregagéo

préprios, nomeadamente a floculagao e a consolidagao.

2.3.2.Floculagao

A agregacao de particulas em suspenséo em flocos é essencial para a sedimentagéo, pois flocos maiores
além de aumentarem a sedimentacao, criam a possibilidade desta acontecer (van der Lee, 2001), sendo
a probabilidade de se agregarem dependente da probabilidade de coliséo entre elas (Cancino & Neves,
19992a) e da eficiéncia da colisdo. A coliséo de particulas depende essencialmente da concentracdo da
suspensao, das condi¢des de turbuléncia, da aproximacédo entre elas por movimentos Brownianos e
devido a terem velocidades de sedimentacdo diferenciadas. A eficiéncia depende das caracteristicas das
particulas (e.g. teor organico, origem bioldgica) e das condigdes do meio envolvente, onde a salinidade

toma um papel relevante.

A maior parte das pequenas particulas presentes em aguas naturais, apresentam uma carga de
superficie negativa. Esta carga negativa é contrabalangada por uma nuvem de ides positivos a sua volta,
criando-se uma dupla camada eléctrica. Quando duas particulas se aproximam, a repulsdo electrostatica
evita 0 seu choque. A salinidade provoca a diminuicdo da espessura da dupla camada eléctrica, devido
ao menor gradiente entre a concentragao de ides positivos em torno da particula e concentracdo de ides
na agua. Assim as particulas aproximam-se o suficiente passando as for¢as de van der Waals a ser mais
fortes que a repulséo electrostatica, ocorrendo a floculagdo. Wollast (1986), a partir de trabalho de campo
enuncia uma clara evidéncia de que a floculagéo ocorre a partir de valores de salinidade de 1%0 € é

completa para valores acima de 2.5%o (Cancino e Neves, 1999a).

Os agregados de sedimentos apresentam caracteristicas diferentes em relagdo as particulas individuais.
A sua dimenséo pode chegar a ser varias ordens de grandeza superior, na ordem dos milimetros; séo
bastante frageis e com tendéncia para quebrarem; a sua massa especifica ¢ inferior devido ha existéncia
de &gua intersticial na sua constituicdo e a sua forma é mais esférica relativamente a forma laminar da

particula singular, o que provoca uma diminuigao da resisténcia.

2.3.3.Sedimentagao

A velocidade de queda de uma particula no seio de um fluido depende das forgas gravitacionais - que por
sua vez dependem da densidade de cada particula individual ou do volume de agua intersticial existente
nos flocos formados por estas - e do atrito provocado pelo movimento de deposicdo — que depende da
forma do floco e do nimero de Reynolds do escoamento em torno do floco durante a deposigéo (Cancino
& Neves, 1999a).

12
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A concentragao de sedimentos, como referido, € um importante mecanismo controlador no processo de
deposicdo, isto porque, além do papel que desempenha ao nivel da floculagéo, apresenta um efeito
inibidor da sedimentacdo, para suspensdes muito concentradas. Nestes casos, os flocos encontram-se
tao préximos que o fluido que se encontra entre eles é forgado a escoar-se para cima, diminuindo assim a
velocidade de queda. A concentragdo de sedimentos a partir da qual se da este fenomeno chama-se
concentragédo de sedimentacéo inibida.

A velocidade de queda, W, [LT-"] pode ser calculada para um determinado meio onde n&o se distinguem

os tipos de particulas existentes, da seguinte forma:

(7) W, =K,C", seC<Cy

® W.=K,.C,"[1-K,(C—C,]™, seC>C,

em que C é a concentragdo de sedimentos [ML?], C,,, [ML-3] é a concentragéo a partir da qual a
sedimentacdo comega a ficar inibida, K, [L*M'T']Je K, [L3M""] sdo duas constantes que dependem

do tipo de mineral, m e m, s&o constantes que dependem da dimens&o e forma da particula.

2.3.4.Deposicao

Grande parte dos modelos de transporte de sedimentos consideram que a deposi¢do e a erosdo de
sedimentos nunca ocorrem simultaneamente. Assume-se assim que a deposi¢do acontece quando a
tenséo de corte no fundo é inferior a uma determinada tensao de corte critica de deposi¢éo. A tensdo de
corte critica de deposi¢do, depende principalmente do tamanho dos flocos, sendo que flocos maiores
apresentam maior probabilidade de permanecer no leito do que flocos mais pequenos (Cancino & Neves,
1999a).

2.3.5.Erosao

A possibilidade de um leito de sedimentos ser erodido é condicionada pela tenséo de corte junto ao leito

de sedimentos e pelas propriedades coesivas do mesmo, que por sua vez sdo dependentes da
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mineralogia das argilas e de processos geoquimicos e biolégicos que ocorrem no fundo. A semelhanga
do processo de deposi¢éo, considera-se que a erosao de sedimentos acontece quando a tensao de corte
excede uma tensdo de corte critica de erosao, representativa da tensao efectiva do leito. A tensdo de
corte critica de eroséo depende da consolidagdo e da adeséo das particulas. A primeira depende da
‘{dade” do depoésito e a segunda das propriedades das particulas, nomeadamente dos teores de argilas e

de matéria organica.

2.4, CONSOLIDAGAO

O perfil do leito de sedimentos depende essencialmente da concentragéo de sedimentos junto ao fundo e

da velocidade horizontal da &gua nessa zona.

Para baixas concentragdes os sedimentos depositam-se directamente no leito formando um depésito
onde a densidade e a tensdo de corte podem aumentar rapidamente com a profundidade, sendo que o
depdsito principal ndo é perturbado durante um ciclo de maré, tendo por isso uma densidade mais
uniforme (de Clipelle, 1998).

Para ambientes com maiores concentragdes, a transi¢do entre a coluna de agua e o sedimento é feita por
uma suspensdo densa, denominada de lama fluida, que dependendo da sua concentragdo pode ser
maovel ou estacionaria. A formagao desta camada esta relacionada com o facto de por vezes a taxa de
deposicao ser superior a taxa de consolidagéo ou pela fluidizagao do leito por acgdo do escoamento da

agua junto ao fundo.

A consolidagdo consiste basicamente na formagdo de estruturas, ou agregacdo de sedimentos,
gradualmente mais densas, com expulsdo das aguas intersticiais. O processo pode ser caracterizado
pelo colapso de uma particula para um intersticio ocupado por agua, que inicialmente suportava o seu
peso, sendo esta expelida no sentido ascendente. A consolidagao acontece quando a presséao intersticial
é superior a hidrostatica devido ao peso das particulas solidas que se encontram acima e as forgas de
atrito no escoamento em meio poroso, cessando quando estas forem iguais. Este processo é por norma
muito lento, isto porque, ao se produzir um perfil vertical de densidade que aumenta com a profundidade,
0S poros para a agua intersticial se escoar diminuem com o aumento da densidade, impedindo maior

consolidagéo das camadas mais profundas.

No entanto, e como visto anteriormente, uma correcta interpretagao da dinédmica do perfil de sedimentos
é fundamental para a quantificacdo dos fluxos erosivos, devido & dependéncia da tens&o de corte critica

de erosdo relativamente ao estado de consolidagao do leito.
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2.5. BIOTURBAGAO

A actividade biolégica de organismos bentonicos, tem nos fluxos de material entre os sedimentos e a
coluna de &gua, uma significativa importancia, pois pode, eventualmente, potenciar a mistura, afectando
os processos de difusdo nos primeiros centimetros do leito, bem como intervir nos processos de
deposicdo e erosdo por alteragdo das propriedades dos sedimentos na interface (e.g. porosidade,

€0esao).

A fauna existente neste compartimento, no caso do estuario do Tejo, é constituida principalmente por
espécies sedentarias como moluscos, na sua maioria bivalves, anelideos (e.g. poliquetas) por artropodes

(e.g. amphipoda, decapoda) e equinodermes (Gaudéncio & Guerra, 1994).

Estes organismos causam perturbagdes nos sedimentos essencialmente devido ao seu movimento em
busca de alimento e abrigo dos predadores (Boudreau, 1997), modificando a microtopografia do fundo e
criando estruturas sedimentares biogénicas através da agregacgao dos flocos (algumas espécies incluem
nas suas fezes residuos de digestdo que possuem propriedades coesivas); formando caminhos;
construindo todo o tipo de pogos, tubos, tineis (i.e. biorrigacédo), pequenas elevagdes entre outros (Graf &
Rosenberg, 1997). Riedel et al (1997), em experiéncias com sedimentos contaminados com arsénio,
demonstrou que a actividade de ‘escavagéo’ da poliqueta Nereis succinea aumentava num factor de cinco
os fluxos de arsénio. Na continuagao dessas experiéncias detectou que esta influéncia dependia, além do

tipo de fauna, da forma desta se alimentar e do seu tipo de actividade.

Em termos de alimento, este pode ser encontrado na lama de sedimentos, ou na suspensdo aquosa
acima desta. Por exemplo, alguns bivalves que se encontram enterrados nos sedimentos, sugam, através
de ‘tubos’, a lama em seu torno, filtrando-a e retirando-lhe matéria organica e os nutrientes necessarios
para se alimentar. Outros utilizam ‘tentaculos’ para atingirem a coluna de agua e a filtrarem(Goldman &
Horne, 1983).

2.6. DIAGENESE

O termo geolégico que define diagénese refere-se ao processo pelo qual um determinado sedimento,
apds a sua deposicao, se transforma em rocha sedimentar, formando um continuo com o metamorfismo
(conjunto de fendmenos que provocam alteragdes na composi¢éo e estrutura das rochas por aplicagao de
altas pressdes e temperaturas). Apesar de alguns dos processos descritos acima, como a consolidagéo e
a bioturbacéo, serem normalmente incluidos como parte integrante da diagénese, optou-se por distinguir
destes as reacgdes quimicas e biologicas que ocorrem nos sedimentos, nomeadamente ao nivel da

decomposicdo da matéria organica e do consumo de oxigénio dissolvido nas aguas intersticiais. Estas
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aguas sdo um importante indicador, uma vez que funcionam como veiculo para os compostos (e.g.

nutrientes, contaminantes) e como meio de reaccao.

Na camada superficial dos sedimentos, a decomposi¢do da matéria organica por microrganismos esgota
0 oxigénio dissolvido na agua intersticial. Se o fluxo difusivo do oxigénio, a partir da superficie ndo for
suficiente para satisfazer o seu consumo, 0s microrganismos passam a consumir outros compostos por
forma a continuarem a degradagéo. Comegam entéo por utilizar nitratos, reduzindo-os. Esgotados estes
rapidamente, passam a usar como fonte os 6xidos de manganés e de ferro, mudando em seguida para 0s
sulfatos, abundantes nestes ambientes. A decomposicdo faz-se entdo por intermédio de bactérias
sulfatoredutoras produzindo &cido sulfidrico. Atingindo-se condigbes andxicas, o processo de obtengéo de
energia por parte das bactérias, passa a ser efectuado através da fermentagdo, com a respectiva

producao de metano.

Os processos diagénicos regulam em grande medida as condigbes quimicas e fisicas dos sedimentos,
levando uma estratificagéo vertical, caracterizada pela concentragdo de oxigénio dissolvido. A diminuigdo
do oxigénio dissolvido na agua intersticial faz com que os dxidos de ferro e manganés se reduzam (Fe(lll)
a Fe(ll)), provocando a libertagdo dos metais a estes ligados. Os metais livres difundem-se, entdo, para
as camadas superiores. Se estas contiverem ainda oxigénio, os metais sdo readsorvidos ou coprecipitam
com oxidos de ferro e manganés. O mesmo pode acontecer quando em situagdes de elevados fluxos
erosivos, 0s metais séo de novo remobilizados para zonas oxigenadas e dissolvidos na coluna de agua,

tornando-se mais disponiveis.

A formacdo de metano no processo de fermentacéo, pode levar & acumulagdo deste gas em bolsas no
seio dos sedimentos. Estas bolhas, ao atingirem uma pressao critica, podem rebentar provocando quer o
aumento dos processos difusivos quer, possivelmente, a ressuspensao de sedimentos para a coluna de

agua, com todas as implicagdes associadas.
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3. ARSENIO EM ESTUARIOS

O arsénio (As) é um contaminante comum na maioria dos estuarios e sistemas costeiros em todo o
mundo (Sanders et al, 1994). O facto da Agéncia de Proteccdo Ambiental Americana (EPA) ter
recentemente proposto a redugéo dos valores limite de arsénio na agua para consumo humano, reflecte,
de certa forma, as preocupacdes acerca da toxicidade deste elemento, bem como a detecgdo, nos
ultimos anos, de novas espécies em diferentes compartimentos do seu ciclo biogeoquimico, demonstra o

crescente interesse da comunidade cientifica no seu estudo (Bettencourt, 2001).

Como para qualquer outro poluente, & necessario conhecer as interacgdes fisicas, quimicas e biologicas
especificas do arsénio no ambiente, de modo a que se possa quantificar e desenvolver uma percepgéo

deterministica dos processos biogeoquimicos que controlam o seu transporte em sistemas estuarinos.

3.1. Usos E EMISSOES

Este metaldide é sobretudo um subproduto da metalurgia dos materiais ndo ferrosos (Cu, Pb, Zn, Au,
Co). Sdo conhecidos usos de compostos arsenicais na agricultura, através de pesticidas e herbicidas, no
fabrico de ligas metalicas (chumbo e chumbo+antiménio) para chumbos de caga e baterias, na
electronica (semicondutores), na industria de vidro, como preservativo de madeiras, na industria de
curtumes e téxteis, na pecuaria (aditivos alimentares), e na medicina veterinaria e na industria naval,

como algicida (Bettencourt, 1990).

As principais emissdes sdo devidas a metalurgia de materiais nao ferrosos, na produgao de energia a
partir de combustiveis fosseis, na manufactura e aplicagdo de herbicidas, pesticidas e preservativos de

madeira e detergentes fosfatados (Bettencourt, 1990).

O arsénio no estudrio do Tejo, é um caso de contaminagéo cronica, resultante principalmente das
emissdes devidas ao processamento de arsenopirite no complexo da QUIMIGAL, situado na margem Sul
do estuério, no Barreiro (Bettencourt, 1990). Esta actividade cessou em 1987, apds 36 anos de
funcionamento, tendo sido estimada uma emissdo média de 700 toneladas de arsénio por ano, que
chegaram ao estuario, por descarga directa, deposicdo atmosférica ou pelas escorréncias nas zonas
circundantes, durante os anos que o smelter se encontrou a funcionar (EUROSAM - Task 8, 2000).
Outras rotas de entrada no estuario sdo a descarga do Rio Tejo e fontes difusas com origem na

exploragdo agricola intensiva a montante recorrente a pesticidas e herbicidas com compostos arsenicais.
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3.2. BIOGEOQUIMICA ESTUARINA DO ARSENIO

3.2.1.Especiacao

A especiacao espacial e temporal do arsénio depende de processos quimicos, nomeadamente mudancas
nas condi¢des redox, e também biol6gicos, por exemplo, consumo e transformagéo pelo fitoplancton. A
forma de arsénio inorganico predominante em estuarios € o arseniato’. O arsenito?, a forma inorganica
reduzida, e duas formas metiladas, o0 monometilarsénio(MMA) e o dimetilarsénio (DMA) encontram-se
igualmente presentes. Outras formas mais complexas podem aparecer mas em concentragdes muito

reduzidas e nédo detectaveis pelos métodos mais comuns.

O arseniato, devido as semelhangas com o fosfato, & consumido por organismos autotréficos juntamente
com este, interferindo com as fungdes principais do fosfato dentro da célula, nomeadamente a
fosforilagao oxidativa e a produgéo de ATP. Assim, quando a raz&o arseniato/fosfato é relativamente alta,
a toxicidade do arseniato para o fitoplancton € mais provavel (Sanders et al., 1994). O arsenito é a forma
inorgénica mais estavel em ambientes redutores tais como &guas anoxicas ou sedimentos, podendo no
entanto esta predominéncia ser afectada pela actividade bioldgica (Bettencourt, 1990). As espécies
metiladas sao produzidas biologicamente, quer por metilagdo de arsénio inorganico, quer por degradagéo
de compostos organoarsenicais tais como a arsenocolina ou a arsenobetaina (Hanaoka ef al., 1987 in
Sanders et al., 1994).

A toxicidade do arsénio pode variar em varias ordens de grandeza dependendo essencialmente da sua
especiagéo. A toxicidade das formas organoarsenicais €, de um modo geral, varias ordens de grandeza
inferior & das formas inorganicas(Bettencourt, 1990). Estudos realizados em &reas onde os sedimentos se
encontram muitos contaminados por arsénio e por outros metais indicaram reducdes significativas na
abundancia de poliquetas, bivalves e crustaceos (Clark, 1997 in Portela, 1997). Este € um exemplo de um
contaminante que tem o seu impacte primario na base da cadeia alimentar, com efeito em cascata até

aos niveis troficos superiores (Sanders et al., 1994).

3.2.2.Interacgoes com a fase sdlida

As interaccbes com a fase solida constituem, sem dlvida, o processo chave na translocagdo das

diferentes formas de arsénio no ambiente (Bettencourt, 1990).

A adsor¢éo a superficie das argilas e a coprecipitacdo com os o6xidos hidratados de ferro e manganés,

tendem a ser privilegiados como mecanismos de remogéo do arsénio na fase liquida (Holm et al., 1979 in

" Arseniato: AsOsH3
2 Arsenito: AsOsH3
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Bettencourt, 1990). Uma vez associado a fase sélida o arsénio é controlado pelos mecanismos

sedimentares caracteristicos do estuério e regulado pelas condigbes quimicas do meio.

Bettencourt et al, (2001) mediu perfis verticais de concentragbes de arsénio dissolvido nas &guas
intersticiais nos sedimentos do estuario do Tejo, calculando fluxos difusivos actuais, do sedimento para a
coluna de agua, significativos, cerca de 17 toneladas/ano, considerando no entanto que, processos que
nao unicamente a difusdo, como a advecgdo (ressuspensdo fisica de sedimentos ou consolidagdo de
sedimentos com fluxos de agua intersticial ascendentes) e bioturbagdo (macrofauna, diagénese) podem
influenciar os fluxos para a coluna de agua, refor¢ando igualmente a necessidade de compreender as
interaccdes com o ferro neste meio. Estes fluxos s@o resultantes do equilibrio dos sedimentos
contaminados com a coluna de agua, apés o fecho da unidade de processamento de arsenopirite no

Barreiro.

Assim, as variagdes dindmicas da forma quimica do arsénio afectam a sua disponibilidade e a sua
toxicidade para com os organismos aquaticos, devendo por isso qualquer estudo dos potenciais impactes

do arsénio considerar a sua especiagao, € a influéncia desta no seu transporte.
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4. MODELAGAO DO TRANSPORTE DE POLUENTES EM ESTUARIOS:
APLICAGAO AO ARSENIO

4.1. INTRODUGAO

Do ponto de vista da modelagdo do transporte de poluentes identificam-se uma série de processos
(Figura 4.1) relativamente bem conhecidos, que uma vez interligados permitirdo simular o comportamento
de contaminantes a escala estuarina. Incluem-se neste modelo o transporte na coluna de agua das fases
dissolvida e particulada; a adsor¢do e desadsorgdo do contaminante na coluna de agua e no leito de
sedimentos; a deposicdo e erosdo de sedimentos contaminados; os fluxos advectivos, difusivos e
erosivos de agua intersticial contaminada dos sedimentos para a coluna de &gua; a consolidagdo do leito
de sedimentos (influéncia no transporte advectivo no fundo); bioturbagéo (influéncia no transporte difusivo
no fundo); o transporte da fase dissolvida na &gua intersticial no interior do leito; o transporte difusivo da

fase particulada no leito de sedimentos.

Transporte Transporte

Fase Fase
particulada dissolvida
Coluna

o L TT TTI7TT
| Broste  Advesgdo

Difusio |

Sedimentos

oo,

l Biowrbaglo  Difus3o ‘ particulada

a4

71T

Difusio Advecgio Bioturbagio ‘

Figura 2 - Processos envolvidos na modelagdo do transporte de poluentes em meios estuarinos

Para a modelagdo do transporte de poluentes no estuario recorrer-se-4 a um sistema integrado de
modelos matematicos, MOHID 2000, desenvolvido pela equipa de investigagdo do Prof. Ramiro Neves,
que tem por base um modelo hidrodindmico, descrito em anexo (Anexo 1). Este sistema encontra-se

implementado em FORTRAN 95 segundo uma filosofia de programagéo orientada por objectos, sendo
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que a sua estrutura modular permite o seu desenvolvimento e a sua utilizagdo de uma forma facilmente

adaptavel ao sistema que se pretende simular (Anexo 2).

4.2. CONDICOES FRONTEIRA

A interpretagao do transporte num modelo matematico requer que sejam conferidas ao modelo condi¢des
fronteira apropriadas (a superficie livre, o0 fundo e fronteiras laterais fechadas, méveis ou abertas), onde
podem ser impostos valores das propriedades ou fluxos de entrada ou saida, de acordo com a tipologia

da fronteira.

As fronteiras méveis séo fronteiras fechadas cuja posi¢do varia no tempo, por exemplo, zonas de
cobertura/descobertura devido a variagdo do nivel da agua nos movimentos de maré. Nestas, e a
semelhanga das fronteiras fechadas, consideram-se que os fluxos s&o nulos. Assim sendo, qualquer fluxo
entre terra e agua, como por exemplo o rio, é calculado como uma descarga, podendo esta conter
propriedades hidrodindmicas, como a quantidade de movimento, ou propriedades da agua, como matéria

particulada em suspensédo, salinidade, cargas poluentes, efc..

Neste trabalho, considera-se igualmente que os fluxos de arsénio na superficie livre, entre a coluna de
agua e a atmosfera, sdo nulos, ndo sendo por agora um parametro decisivo na modelagao do transporte

no estuario, apesar da possibilidade de serem introduzidos.

A fronteira aberta corresponde o oceano, onde é imposto o nivel da superficie livre, calculado a partir das
componentes harmoénicas da maré. A onda de maré é propagada para o interior do estuario pelo modelo
hidrodindmico. No caso de a simulag&o incluir os efeitos da densidade da agua, também os perfis de

temperatura e salinidade teriam que ser impostos.

O fundo, deixa de certo modo de ser uma fronteira sélida, correspondendo a um sub-modelo, acoplado ao
sistema principal, que inclui dois importantes processos na modelagdo do transporte de poluentes. O
primeiro corresponde & ligacdo ao modelo de transporte de sedimentos, calculando-se o balango
erosdo/deposicao de sedimentos, logo dos sedimentos contaminados correspondentes a fase particulada
do poluente. O segundo processo diz respeito a consolidagdo do leito e ao transporte das fases

particulada e dissolvida dos poluentes nos sedimentos e nas aguas intersticiais, respectivamente.

4.3. MODELO DE TRANSPORTE DE POLUENTES NA COLUNA DE AGUA

Como referido anteriormente, os poluentes em zonas de estuario distribuem-se pela forma dissolvida e

pela forma particulada. Por exemplo, e focando o caso do arsénio, por este ser o poluente em estudo
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neste trabalho, o transporte da fase dissolvida na coluna de agua pode ser interpretado pela equagéo de

advecgao-difusao:

oA

(9 O(dsp)  Oludsy)  O(vdsy) o(wds,)_ 0 ;D)HF_P)

o ox X & ox

a2

5 ﬁAsD)+i(8

&y o ax

OAs
(&, WD) +—(¢,

em que As,, [ML?] é concentragao de arsénio dissolvido, t é o tempo[T], u, v, w s&o as componentes da

velocidade [LT-"] nas direcgdes X, y, z respectivamente, & &, & sdo os coeficientes de difuséo turbulenta
[L2T-"] nas mesmas direcgdes. A resolugdo desta equagao pelo modelo é efectuada tendo por base o
campo de velocidades calculado pelo modelo hidrodinamico. CondigGes fronteira apropriadas teréo de ser

consideradas em relagdo ao leito de sedimentos, nomeadamente os fluxos de agua intersticial

F(As,), [MT], que serdo descritos adiante; e a superficie livre, sendo que nesta se impdem um fluxo
nulo F'(As,) ¢ por se considerar que a deposicao é pouco importante e porque o arsénio ndo se perde

por evaporagao.

(10) N(z,,t) =F(Asp), =F p, (Asp), + Fpp(Asp), + Frpo(Asp),
(11) N(Zf,t)ZF(ASD)Lf:O

em que b corresponde a fronteira no leito de sedimentos e & a superficie livre. A fase particulada, As
[ML3], por se encontrar associada aos sedimentos em suspensdo, esta sujeita aos processos de
sedimentacéo, pelo que é incluido na componente vertical advectiva o termo respectivo (velocidade de

queda, w, [LT-]).

é’AsP)ﬁ_é(g?é’AsP)Jrﬁ(g, OAs p
o 1z .Y &

O(Asp) | Oudsy) | O(vAs,) A((w+w,)4s,) _ 7

12 =g a4 - G,

)+ (F=P)

O fecho desta equagéo é efectuado estabelecendo-se um fluxo relativo ao balango deposigao/erosdo de

sedimentos contaminados na fronteira junto ao fundo F'(A4s,), [MT], que sera igualmente descrito

adiante, e fluxos nulos F'(A4s ). na superficie da coluna de agua.
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(13) N(z,,t) = F(Asp), = F(ASp) pro — F(ASp) pgp

(14) N(z,0) = F(ds,), =0

4.3.1.Distribuicao entre fases

O termo (F-P), relativo as fontes e aos pogos, corresponde a variagdo da concentragdo do contaminante
por processos que ndo o transporte fisico, nomeadamente a transferéncia entre as fases dissolvida e
particulada. Esta transferéncia pode ser simulada utilizando um modelo simples, em que se calculam os

fluxos entre as duas fases dependendo do afastamento ao equilibrio, imposta pelo coeficiente de

particdo, k,, e tendo em conta que o equilibrio n&o se estabelece instantaneamente mas a uma certa

taxa de transferéncia, k,, [T].

0As
(15) 8tD =k, (ryAs, —r,As,)
0As
(16) th =k, (rpAs, —r,As,)
0A
em que aféﬁ e aSP sdo os fluxos de arsénio dissolvido e particulado [ML=T-"] transferido para a
t t

fase solida e liquida, respectivamente, rp e rp s&o as fracgdes de arsénio dissolvido e arsénio particulado

assumidas como condic¢do de equilibrio.

Nota de orientagao do trabalho

No caso em que se assume um coeficiente de particdo variavel de acordo com as condigbes de
salinidade, como analisado anteriormente (eq. 6), e utilizando coeficientes especificos do local, temos tal
como numa aplicacdo desta formulagdo no &mbito do programa European Salt Marshes Modelling

(EUROSAM-Task 8, 2000), para o estuario do Tejo, a seguinte expressao:

(17) Ink, =—14.505In(S +1) + In 0.4118
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Em analise, verifica-se que o arsénio adsorvido nos sedimentos em suspensao tende a dissolver-se a
medida que os sedimentos sdo transportados para o mar, isto €, com o aumento da salinidade. Para o
estuario do Tejo, e tendo em conta que a salinidade neste estuério varia entre 0 e 36%o, observam-se
variagdes na distribuicéo entre 70-80% para a fase dissolvida e 19-29% para a fase particulada. Estes
valores indicam uma variagéo do coeficiente inferior a 10%, o que parece indicar que, provavelmente, a
modelagdo da variagao do coeficiente de particdo, apesar de essencial, ndo sera o parametro controlador

do transporte de arsénio.

100% r1

90% L o9
80% 08
70% 07
60% | L o6

I 50% | L o5
40% L 0.4
30%—&— 03
20% 0.2
10%/ 0.1

0% : : : : : 0
0 6 12 18 24 30 36

Salinidade (%o)

YDissolvido Y%Particulado

Coeficiente de particdo

Grafico 4.1 - Variagdo da distribuicao de arsénio entre a fase dissolvida e particulada com a salinidade

Optou-se assim por direccionar o estudo para outros processos ocorrentes no estuario, considerando-se
um coeficiente de partico constante, deixando a questdo da variagdo deste para uma analise de
sensibilidade ao modelo de transporte de poluentes quando este se encontrar numa fase mais

desenvolvida.

4.4. MODELO DE TRANSPORTE DE SEDIMENTOS

O modelo de transporte de sedimentos é utilizado, como referido, para o transporte da fase particulada
associada aos sedimentos. Este modelo baseia-se essencialmente na descricdo efectuada no capitulo
2.3, para o transporte de sedimentos em meio estuarino, comportando 0s processos ai descritos como a

floculagdo, sedimentag&o, deposic¢éo e eroséo.

O transporte de sedimentos coesivos na coluna de agua é calculado através da resolugdo da equagao de

adveccao-difusdo, semelhante a da fase particulada dos poluentes.
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o gy P é,x(gx é}xs)+5(gy 5)}3)+E(52 0,,;)

(18) 0”(&05)+5(uCS)+é’(vCS)+0”((W+wS)CS):£ oC o, oc,. o, éc

em C. é a concentracdo de sedimentos. Esta equacdo admite que os sedimentos sao conservativos e que
apresentam um movimento relativo a coluna de agua, descrito pela velocidade de queda. As condigbes

fronteira s@o impostas pela definigdo de um fluxo no fundo, F, [ML2T-'], correspondente ao balango
entre a erosdo, F',, [ML?T], e a deposi¢do /', [ML2T-], e por um fluxo nulo na superficie livre,

F . [ML-2T-].
(19) N(Zbat):Fb = Frro — Fpgp
(20) N(Zg,t):Fé =0

O algoritmo de calculo utilizado para determinar o fluxo de deposi¢do de sedimentos é o proposto por

Krone, em 1962, que relaciona uma probabilidade de deposi¢do de uma particula com o fluxo de

deposicao F',, para calcular a massa de sedimentos que se depositam A ,, [MLZ]:

dMD:(CwS)B(l—L) se T<71,
(21) t ()
dM ,,
=0 se T>T,
dt

em que 7 € a tensdo de corte junto ao fundo [ML'T?], 7, [ML'T] é a tens&o de corte critica de
deposicdo, , significa junto & interface coluna de &gua - sedimento’.

Tal como para a deposicéo, considera-se que a eroséo acontece quando a tenséo de corte junto ao fundo

é superior a uma tenséo de corte critica de erosdo. O algoritmo classico para calcular o fluxo erosivo

F o, € a correspondente massa erodida por unidade de &rea num determinado periodo de tempo, M

[ML-Z] ¢ atribuido a Partheniades, em 1965:
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M, =E(i—lj se T>T,

M,

dt

=0 se T<71,

onde 7 € a tensdo de corte junto ao fundo [ML-'T?], 7, é a tens&o de corte critica de eros&o [ML-'T-?] e

E uma constante de erosao [ML2T-"], que depende das caracteristicas fisico-quimicas dos sedimentos.

4.5. A INTERFACE COLUNA DE AGUA-SEDIMENTO

4.5.1.Conceptualizacao e Estruturagao

A modelagéo dos processos ocorrentes no fundo do estuério assentam em grande parte na interpretacéo
dos fendmenos ocorrentes na interface coluna de agua — sedimento, pelo que a estrutura da separagéo
entre estes dois meios assenta na criagdo de uma interface de ligagdo entre a coluna de agua e os
sedimentos, que na pratica compila a informagao relativa as trocas entre os dois compartimentos. Esta
interface diz respeito a uma camada de sedimentos fina com um caracter transiente, dependente dos
processos de erosdo e deposi¢do, numa escala temporal associada aos processos hidrodinamicos e de
transporte na coluna de agua. A funcdo separativa desta camada permite dissociar 0s processos que
ocorrem no deposito sedimentar a uma escala mais lenta e a profundidades mais elevadas, “filtrando as
altas frequéncias” da erosdo e deposicdo, dando lugar & consolidacdo dos sedimentos. A fim de se
conseguir este filtro, considera-se que esta camada apresenta uma elevada porosidade, pretendendo
simular sedimentos recentemente depositados, podendo por isso se chamar de camada fofa (‘fluf layer),
e que mantém essa propriedade constante ao longo do tempo. Considera-se assim que ao se
depositarem, os sedimentos tomam a sua posigéo na estrutura da camada arrastando consigo material
dissolvido, por forma a que a porosidade se mantenha constante. O processo de erosdo é efectuado de
forma semelhante: a ressuspensdo de sedimentos implica igualmente o arrastamento de material

dissolvido para a coluna de agua.

4.5.2.Evolugao da interface coluna de agua - sedimento
O modelo de transporte de sedimentos calcula em cada passo temporal a massa de sedimentos, M ,

[M], que € ressuspendida ou a massa de sedimentos, M ,, [M], que se depositou. Tendo em conta que a
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porosidade da interface se mantém constante, a variagéo da sua espessura, Ak, - [L] € dada pela

seguinte expressao:

MD _ME

(23) Ah -
Py x Area

fuf =

em que P, [ML?] é a densidade da camada fofa (vista como um meio composto por sedimentos e

agua intersticial). Dada a possibilidade de esta camada ser erodida na sua totalidade em periodos de
velocidades de escoamento (enchente ou vazante) mais acentuados, considera-se que a camada

mantém uma espessura minima nessa eventualidade e enquanto n&o voltar a existir deposigéo.

De forma semelhante, evolui a fase particulada do poluente que se pretende modelar. Por conveniéncia,
e contrariamente a forma como usualmente se representam concentragdes de propriedades, quer se
encontrem na forma particulada quer na dissolvida, optou-se por estruturar o calculo destas
concentragdes e da sua evolugdo, com base num volume de controlo de sedimento humido, isto é: massa

da propriedade por volume ocupado por sedimentos e agua intersticial.

Assim, inicializando-se as concentrages, pode determinar-se a massa da propriedade (arsénio

particulado) que se encontra na camada fofa e a evolugdo da mesma através da expressao:

(24 M ,,, =C(A4s,)xh,, ><A'rea+MD(Asp)—Rati0(Asp / Sed)x M ,.

Sluf

emque Ratio(As,/Sed) é arazéo massica entre arsenio particulado e sedimento humido obtida por:

Mﬂuf(Asp)
X pﬂuf X A,}"ea

(25) Ratio(4s,/ Sed) =
Sluf

Note-se que a deposicdo de arsénio particulado é obtida através do calculo de um fluxo convectivo
vertical por sua vez calculado com base na concentragado de matéria particulada em suspensao junto ao

fundo, como descrito no capitulo 2.3.3.
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4.6. MODELAGAO DO COMPARTIMENTO SEDIMENTAR

A camada fofa, como referido, controla a separacdo entre o sistema dindmico acima dela, com
movimentos de maré, deposicdo e erosdo de sedimentos, relativamente ao compartimento sedimentar
abaixo, onde os processos ocorrem com uma escala temporal bastante mais elevada. Considera-se

igualmente que os sedimentos se encontram sempre saturados em agua.

O leito de sedimentos, em ambientes aquaticos, tem que ser interpretado obviamente nas suas duas
componentes: o sedimento seco propriamente dito e a agua intersticial que ocupa os espagos vazios
entre os sedimentos. Os poluentes, a semelhanca do que acontece na coluna de &gua, encontram-se
distribuidos nestes dois sistemas, de acordo com as condi¢des ambientais especificas, quer para o tipo
de particula, quer para o tipo de contaminante. Por forma a modelar o transporte do poluente neste meio,
€ necessario compreender os parametros que implicam esse transporte de acordo com o
“compartimento”, ou forma, em que o poluente se encontra, bem como a transferéncia entre as duas

fases.

A camada fofa, como referido, controla a separagdo entre o sistema dindmico acima dela, com
movimentos de maré, deposicdo e erosdo de sedimentos, relativamente ao compartimento sedimentar
abaixo. Para modelar o desfasamento de escalas temporais a integragdo no tempo dos fenémenos
ocorrentes nos sedimentos é efectuada com passos bastante superiores aos processos dependentes da

hidrodinamica.

Para este modelo interessam principalmente os processos ocorrentes nas primeiras dezenas de
centimetros do leito de sedimentos, pelo que a maiores profundidades a ocorréncia destes €

suficientemente lenta para se poder considerar como uma fronteira fechada.

A importancia de modelar a compactacdo dos sedimentos do fundo, prende-se com o facto de este
fenémeno induzir a expulsdo da agua intersticial contida entre os sedimentos. Este movimento vertical da
agua pode eventualmente resultar num fluxo significativo de contaminantes presente na mesma para a
coluna de agua sobrenadante. Considera-se neste modelo que a velocidade de consolidagéo do leito
corresponde a velocidade da agua no seio deste, com sinal contrério. Isto permite a criagdo de um campo
de velocidades da agua no fundo que, aplicado ao modelo de transporte e representando o termo
advectivo, permitird calcular o fluxo correspondente de contaminantes dissolvidos para a coluna de agua.

O transporte sera calculado como sendo unidimensional e, obviamente, sobre o eixo vertical.

Para além do transporte advectivo, ha que considerar ainda o termo difusivo do movimento vertical da
agua intersticial, bem como o transporte difusivo da fase particulada. A bioturbagdo é um mecanismo

importante neste tipo de estudo, uma vez que pode aumentar a difusividade em algumas ordens de
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grandeza, devido a actividade de organismos (alimentacdo, deslocamento e abrigo) que habitam nas

camadas superficiais dos sedimentos.

4.6.1.Consolidagao

A modelagdo da consolidagao dos sedimentos é efectuada através da divisdo do leito abaixo da camada
fofa em vérias camadas e baseia-se na redugédo da porosidade de acordo com um determinado tempo de
decaimento, no fim do qual o volume de vazios, preenchidos com &gua, sera igual a um valor
preestabelecido como caracteristico de sedimentos consolidados. Note-se que a porosidade destas
camadas ¢ inferior a da camada fofa e diminui com a profundidade. Assim a variagao da porosidade pode

ser dada por:

(26) %: Pestcionirio —
ot

decaimento

o¢

em que, 5 é a variagdo da porosidade ao longo do tempo, ¢ é a porosidade nos sedimentos

estaciondrio

em condigbes estacionarias (sedimento consolidado) e ¢ [T] o termo de decaimento para a

decaimento

consolidagao.

Esta variacdo da porosidade é relativa a expulsdo de agua intersticial de uma determinada camada.
Considerando-se que a velocidade com que essa agua se desloca devido a consolidagdo ¢ igual a
velocidade de compactagdo da camada, mas com sinal contrario, e tendo em conta que a porosidade €
dada pelo volume de agua existente num volume de controlo constituido por sedimento e agua, temos

que, para uma area da célula de controlo constante, a variagdo da porosidade é obtida por:

i)
(27) %: a + sed
ot ot

em que /1, é altura de 4gua [L] presente numa camada, 4, é altura de sedimento seco [L] na mesma

camada. Estas duas alturas somadas correspondem a espessura da camada, / [L] e podem ser obtidas

através do conhecimento da porosidade da camada.
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Assim, derivando a expressdo 27, (Anexo 3), obtém-se que a velocidade de consolida¢do da camada é

igual & variagéo da altura de 4gua na camada ao longo do tempo:

(28) % = (ha + hsed )2 ¢estaciondrio - ¢
at hsed

tdecaim ento

Aplicando esta variagdo a um referencial com origem na face inferior de uma determinada camada, tem-

se que a velocidade de consolidagéo u(k,) [LT-"] da face superior é obtida pelo seguinte algoritmo:

1\2 t
(29) u(kl.)HAl — (h(ki—l) ) ¢estaciondri0 _¢(ki—l)
hsled t

decaimento

sendo relativa & camada k,_, compreendida entre as faces &, e k,_,.

Camada fofa
Face k,
Camada k, *
; o
Face k,, u(k,) ¢ -u(k,)
Camada k,, ?
ufk,, ) ¢ -u(k, )
Face k, *
|
Camada k, u(k,) l -u(k,)
Face k,

Figura 3 - Esquema da divisdo do leito sedimentar em camadas e do processo de consolidagao

(u=velocidade de consolidagao)

Como referido anteriormente, a deposicdo e a erosdo de sedimentos na camada fofa é um processo
bastante mais rapido que a consolidagdo. No entanto, em zonas do estuario onde haja balango de
deposicdo de sedimentos positivo, é natural que estes, por sobreposi¢do com sedimentos recentemente
depositados, consolidem. A modelacdo deste processo assenta na transferéncia de sedimento seco da
camada fofa para a camada abaixo, com base na integragdo com um passo temporal elevado da ordem

do periodo entre a baixa-mar e a preia-mar. Considera-se assim que a quantidade de sedimentos que

consolida € igual a uma percentagem do total (7 ) existente na camada fofa, resultante do balango de
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deposicao/erosdo numa determinada célula, quando esse balango for positivo em termos de deposigao.
Pretende-se simular assim que, no passo de integragdo, em média, os sedimentos estiveram cobertos
por outros recentemente depositados. Assim o deposito recente substitui na camada fofa o depdsito mais

antigo que consolida, sendo este transferido para a camada inferior que apresenta uma porosidade mais
reduzida. Torna-se entdo necessario corrigir a velocidade de consolidacao da face superior (&, ), sendo
1 0 nimero de camadas, devido & transferéncia de sedimentos da camada fofa para a camada inferior. A

semelhanga do considerado no processo de deposi¢cdo, os sedimentos transferidos para a camada

inferior, tomam a porosidade desta, resultando dai um termo de retardagdo da velocidade de

consolidacao da camada £, , quantificado da seguinte forma:

Consolidacdo

(1=K, )") <AL

(30) u(kn)HAt zu(kn)HAt +

em que,

(31) Consolidacdo = hm,tw xT (%)

Obtidas as velocidades de consolidagdo de cada camada, calcula-se a espessura das mesmas da

seguinte forma:

(32) h(k, )™ =h(k_) +Atxu(k))

Como visto este algoritmo para o célculo da velocidade assenta no decaimento da porosidade. No
entanto, verificou-se que na resolugdo das equagdes de evolugdo da porosidade e da velocidade em
paralelo surgiam inconsisténcias numéricas (Anexo 3), pelo que se optou por impor o calculo da
porosidade numa determinada camada a partir da relagao entre espessura total (€q.32)e espessura de

sedimento seco (constante).

Bk = g (k)™
h(kl )HA[

(33) p(k;)"™ =
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4.7. MODELO DE TRANSPORTE NO LEITO DE SEDIMENTOS

O modelo de transporte de poluentes no leito de sedimentos é distinto relativamente a fase em que o
contaminante se encontra. A fase dissolvida na agua intersticial é transportada segundo uma componente
advectiva, dada pelo campo de velocidades da agua criado pela consolidagdo, e segundo uma
componente difusiva, dependente dos gradientes de concentragdo, que pode eventualmente ser afectada
pela bioturbagdo. O transporte da fase particulada adsorvida nos sedimentos depende essencialmente
dos processos de difusdo destes, potenciados pela bioturbagao, e talvez de forma mais importante pelo

equilibrio quimico com a fase dissolvida.

4.7.1.Fase particulada

Como referido o transporte da fase particulada no leito é efectuado por difusdo, considerando-se que este

é apenas relevante no eixo vertical e pode ser interpretado da seguinte forma:

OAs bl OAs
(34) L=—|D.—EZ|+(F-P)
ot oz Oz

onde As, € arazao de massa de arsénio particulado por massa de sedimento seco, D, € a difusividade

[L2T-"] nos sedimentos, que depende da bioturbagdo, como sera visto mais adiante, (F — P) diz respeito

a particdo entre a fase particulada e dissolvida, que se processa de forma semelhante a na coluna de
agua, considerando um coeficiente de particio apropriado. (Nota: O algoritmo implementado para
modelar a transferéncia entre as fases particulada e dissolvida é diferente do implementado na coluna de
agua, uma vez que se utilizam passos de integragdo muito elevados, a solugdo numérica instabiliza,

tendo-se aplicado um algoritmo semi-implicito por forma a resolver essa instabilidade — Anexo 4).

As trocas da fase particulada entre o fundo e a coluna de &gua séo condicionadas pelo balango de eroséo

e deposicao de sedimentos sendo controladas pela camada fofa( z = z,, ).

(35) N(z,,t)=F(Asp), = F(Asp) pep — F(ASp) pro
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emaque F(ASp)ro © F(AS,) ey S80 0s fluxos de arsénio particulado [MT-1] relativos aos fluxos de

sedimentos erodidos, F';,, [ML2T-'], e depositados, F',, [ML2T-], respectivamente. As concentragdes

de arsénio particulado na camada da coluna de agua junto ao fundo e na camada superficial do leito de

sedimentos s&o actualizadas tendo em conta o balango destes fluxos.

Relativamente ao processo de consolidagdo da camada fofa, aquando da transferéncia de sedimentos

para a camada abaixo existe igualmente transferéncia de arsénio particulado, de forma concordante,

dada pela razéo Ratio(A4s,/Sed).

4.7.2.Fase dissolvida

No que diz respeito a fase dissolvida, o seu transporte no leito de sedimentos é feito de acordo com o

escoamento da &gua intersticial no meio poroso:

(36)

ot oz Oz

0As +W8ASD 0 I:Dwz GASD}_(F_P)

V4

em que As, é a concentragdo [ML?] de arsénio dissolvido por unidade de volume de &gua
intersticial; w é a velocidade vertical da agua intersticial [LT-"], dada pelo campo de velocidades calculado
a partir da consolidagao do leito; D, _¢é a difusividade [L?T-'] da agua nos sedimentos, que depende
igualmente da bioturbagéo; (F' — P) diz respeito ao equilibrio da distribui¢do entre as duas fases no leito
de sedimentos.

Relativamente aos fluxos entre a coluna de agua e o fundo, estes, como referido, podem ter origem em
trés processos diferentes: advecgéo, difuséo e erosao (eq.13). Em termos de modelacéo, impdem-se que
na camada fofa, na sua fungao exclusiva de transferéncia entre os sedimentos e a coluna de agua, nao
existe particdo entre a fase dissolvida e particulada e que a concentragéo de fase dissolvida é semelhante
a da coluna de agua. Esta consideragao permite assumir que os fluxos de fase dissolvida entre os dois

sistemas efectuados na face &, na diviséria entre a camadas mais rigidas e a camada fofa, sejam

directamente ligados a coluna de agua.

Assim temos como condi¢&o fronteira que:
(37) [Asd ]z:O,t = [Asd ]b,t
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em que, b significa na ‘junto a interface sedimento-agua’.

4.7.3.Bioturbacao

Para se incluir este efeito no modelo, calcula-se a cada instante, para cada célula de calculo, a

profundidade, P(k;) [L] a qual se encontra o centro de cada célula de célculo, tendo em conta a

espessura de cada camada.

(38) P(k;) = P(k;)+h(k,.,) ,com h(k,.,) =0

Podem assim calcular-se as difusividades verticais em cada célula, D, e D_[L?T""], como sendo,
respectivamente, a resultante da difusividade da agua no leito dos sedimentos, D, [L?T-"], com a

difusividade devida a actividade de organismos bentonicos, D L2T"], no caso da fase dissolvida

bioturbagdo [
e no caso da fase particulada igual a difusividade de bioturba¢do na zona de influéncia definida em

termos de profundidade, z,,,,,,.4, [L]l, Normalmente entre os 5-15 cm.

(39) Dwz = DO 52 > Zbioturbag:do
Dwz = DO + Dbioturbagdo sZ < Zbioturbagdo
=0 z>z, N
z s bioturbagdo
(40 <
D . = bioturbagao sZ235Z bioturbagdo
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5. ANALISE E DISCUSSAO DE RESULTADOS

A utilizacdo pratica de resultados obtidos pelo modelo sé podera acontecer quando houver da parte

destes consisténcia e existir plena confianga no funcionamento da simulagéo dos processos.

Dado que elevada percentagem deste trabalho recaiu no desenvolvimento e implementagdo dos
processos ocorrentes na interface coluna de dgua — sedimentos e nos sedimentos abaixo, e ligagdo ao
sistema de modelos apresentado, sera na verificagdo do funcionamento destes processos que incidira a

analise de resultados.

A obtengdo de resultados numa fase de desenvolvimento do modelo passa obviamente, em primeiro
lugar, pela andlise isolada de alguns dos parametros ou fendomenos que se pretendem modelar, de modo
a que, uma vez aferidos, se possam simular situagGes concretas, integradas e calibradas a escala
estuarina. Assim, os resultados apresentados terdo uma componente claramente mais qualitativa do que

propriamente quantitativa.

5.1. TESTES DE VERIFICAGAO DO FUNCIONAMENTO DE PROCESSOS ISOLADOS

5.1.1.Distribuigdo entre fases

A distribuicdo entre a fase particulada e dissolvida é controlada essencialmente pelo coeficiente de

particdo k,, que relaciona as concentragdes de equilibrio das duas fases, e pela taxa de transferéncia,

k,,» . Como referido o valor do coeficiente de particdo do arsénio foi mantido constante, apresentando na

coluna de &gua fracgdes de dissolvido de 70% e 30% de particulado (EUROSAM - Task 8). Quanto a taxa
de transferéncia, esta, basicamente diz respeito ao tempo que se leva para atingir o equilibrio entre as
duas fases, tornando-se por isso um parémetro dificil de quantificar. Verifica-se que, na coluna de agua,
onde o transporte advectivo apresenta grande importancia para a evolugao temporal das propriedades

num determinado volume de controlo, para uma taxa de transferéncia &, = 10 s o equilibrio atinge-se

rapidamente, inicializando-se as concentragdes com valores semelhantes, e o sistema reage igualmente
de forma rapida a variagdes bruscas de concentracdo de qualquer uma das fases. Isso € visivel, pois,
neste caso, sendo as maiores variagdes devidas a deposicao e eroséo de arsénio particulado 3, a curva
de concentragédo de arsénio dissolvido acompanha o andamento da curva de concentragdo de arsénio

particulado. Com uma taxa inferior, 10 s, nota-se que o equilibrio ndo chega a ser atingido, pois a

3 Note-se que as curvas (Grafico 5.1) oscilam com um periodo de 12 horas, aproximadamente o intervalo de tempo
entre duas enchentes ou vazantes, sendo que estes resultados sdo referentes a uma zona de caracter transiente
em termos de eroséo e deposigéo.
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5. Andlise e discussdo de resultados

concentragdo da fase dissolvida apresenta variagdes menores, exactamente por ter um tempo de

resposta ao aumento ou diminuigcao da fase particulada bastante reduzido.

1.40
1.20
S 100 f—o=
c \/f‘ i i
= AN~~~ —~ Fase dissolvida
§ o0 O~
Qo .
§ Fase particulada

tempo(dias)

—K=1e-3 K=1e-4 =——K=1e-5
Grafico 5.1 - Influéncia da taxa de transferéncia na distribui¢do entre fases
No gréfico seguinte pode observar-se exactamente o desvio do valor de coeficiente de particdo imposto

constante com os valores instantdneos da relagédo entre as duas fases. Mais uma vez € visivel que

quanto maior a taxa de transferéncia, menor é o desvio ao equilibrio imposto.

o
=)
.

Valor do coeficiente de partigdo
o o
e o

o
[N}
.

o

o

0.5 1 1.5 2 25 3
tempo(dias)

e Equilibrio imposto

K=1e-3 K=1e-4 K=1e-5

Gréfico 5.2 — Analise ao tempo de resposta da parti¢éo entre fases

5.1.2.Consolidagado

O modelo de consolidagdo implementado é constituido por dois processos distintos, respectivamente
referentes ao deposito recente e aos sedimentos cobertos. No primeiro caso, tendo em conta que os
processos de erosdo e deposi¢édo séo integrados num passo relativamente curto, considera-se que existe
consolidagdo quando o balango no passo mais elevado, com que s&o integrados 0s processos nos

sedimentos, é positivo em termos de deposicdo. Isto garante que em termos médios a camada fofa
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5. Andlise e discussdo de resultados

esteve coberta por sedimentos recentemente depositados, o que fez com que ela consolidasse, na forma

de transferéncia de sedimentos para a camada imediatamente abaixo, que apresenta maior valor de

porosidade. Esta transferéncia é feita na forma de uma percentagem de sedimentos da camada fofa, 7.,

que no fundo é a sua taxa de consolidagdo, existindo apenas quando a massa de sedimentos que se
depositou forgou os sedimentos ja depositados a compactarem. Verifica-se naturalmente que, quanto

maior a percentagem de consolidagéo, mais rapidamente a camada diminui de espessura.

0.025

=3 =3
2 Q
o 8

espessura (mm)
o
2
o

°
IS
&

°
IS
8

tenrpo(dias)

—Tc 1% ——Tc 10%

Grafico 5.3 - Variagdo da espessura da camada fofa numa situagao de deposigao utilizando diferentes taxas

de consolidagédo

A consolidacdo da camada fofa implica a transferéncia de sedimentos contaminados que ai se
depositaram, para a camada inferior. No grafico* abaixo a direita, referente a esta Ultima, pode ver-se
essa transferéncia pelo aumento da concentragdo de arsénio particulado, tanto maior quanto maior a
percentagem de consolidagdo, que “arrasta” consigo mais sedimentos contaminados. No gréfico da
esquerda, relativo a camada fofa, observa-se a deposi¢do de sedimentos contaminados, dai o aumento

da concentragao.

704 50807
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>
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Concentragao de arsénio particulado

concentragao de arsénio particulado
(ug/g)
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—Tc=1% ——Tc=10% —Tc=1% ——Tc=10%

Grafico 5.4 - Variagdo das concentragdes de arsénio particulado na camada fofa e na camada

imediatamente abaixo utilizando diferentes taxas de consolidagio para uma situagio de elevada deposigédo

4 A simulagdo referente aos gréficos 5.3 e 5.4 foi efectuada num ‘tanque’, sem movimento de agua, para que
condigdes de deposicdo acentuada pudessem ser recriadas. A concentracao inicial de arsénio particulado é nula por
forma a verificar-se quer a deposicao de sedimentos contaminados como a transferéncia da camada fofa para a
camada inferior.
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5. Andlise e discussdo de resultados

Os pardmetros que controlam a evolugdo da porosidade nas camadas inferiores sdo para além das
condicOes iniciais, o tempo de decaimento e a porosidade estacionaria, considerada como relativa aos

sedimentos consolidados.

0.35
0.30
0.25

0.20 -

0.15 4

Porosidade

0.10 -

0.05 -

0.00

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180
tempo(dias)

—— Decaimento = 25 dias —— Decaimento = 2.5 dias

Grafico 5.5 - Evolugdo da porosidade de uma camada para dois tempos de decaimento distintos

Quanto mais elevado o tempo de decaimento mais lenta é a compactagdo dos sedimentos. Este
parametro é fundamental no controlo dos fluxos advectivos da &gua intersticial no leito de sedimentos,
uma vez que atingindo-se a situagdo estacionéria ou de consolidagéo final, o transporte da &gua

intersticial ira unicamente efectuar-se por mecanismos difusivos.

5.1.3.Transporte de fase dissolvida na agua intersticial

Para aferir o funcionamento do transporte difusivo da fase dissolvida associada as aguas intersticiais,
isolou-se o processo impondo como condigdes iniciais porosidade constante e uma taxa de transferéncia
entre a fase dissolvida e particulada nula. Estas consideragdes eliminam respectivamente a componente
advectiva do transporte, calculada a partir do decaimento da porosidade, bem como quaisquer trocas com
a fase sdlida. Para simular o gradiente de concentragdes que constitui a forga motriz do transporte
difusivo, impds-se uma concentragdo inicial nos sedimentos de 0.5 mg/l e nula na coluna de agua, onde
também nao foi imposto igualmente qualquer tipo de forcamento do movimento da agua. A difusividade

foi imposta a 10 cm2s™1. A parti¢do entre fase dissolvida e particulada foi igualmente cancelada.
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Coluna de agua
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Grafico 5.6 - Transporte difusivo de arsénio dissolvido na agua intersticial dos sedimentos

Os resultados sdo satisfatérios uma vez que, isolada difuséo, as concentragdes evoluem para um
equilibrio entre os sedimentos e a coluna de &gua. Note-se mais uma vez que o isolamento deste

processo visa a verificagdo do seu funcionamento qualitativamente, o que é visivelmente conseguido.

A evolucdo dos perfis verticais de concentragcdo abaixo permite visualizar os fluxos difusivos dos
sedimentos para a coluna de agua. Note-se que o facto de o declive dos perfis ser menos acentuado nos
instantes (dias) iniciais € um bom indicador desses fluxos pois o gradiente de concentragdes € maior
entre a camada menos profunda e a agua sobrenadante, diminuindo ao longo do tempo a medida que se

atinge um equilibrio entre os dois sistemas.

Concentragdo de arsénio dissolvido (ug/l)
0.00E+00 1.00E+02 2.00E+02 3.00E+02 4.00E+02 5.00E+02

Profundidade(cm)

—&— t=10 dias —— t= 50 dias t=90 dias

Gréfico 5.7 -Perfis verticais de concentragdo de arsénio dissolvido na dgua intersticial dos sedimentos

devido ao transporte difusivo
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6. CONCLUSOES

6.1. SINTESE DO TRABALHO

Este trabalho consistiu principalmente no desenvolvimento e implementagdo de um modelo matematico
de transporte de poluentes em sistemas estuarinos, com particular direccionamento para a interac¢éo

entre os sedimentos e a 4gua sobrenadante.

Em relagdo ao objectivo inicial deste trabalho, que passava por estudar a importancia da variabilidade dos
coeficientes de particdo no transporte e destino final de poluentes em estuarios, tal tarefa revelou ser, por
agora, menos relevante para o desenvolvimento do modelo, em detrimento da modelagéo das trocas
entre a coluna de agua e os sedimentos e do transporte dos contaminantes no depésito sedimentar.
Verificou-se que a variagdo do coeficiente de particdo com a salinidade, partindo de uma relagéo
empirica, implica variagdes méaximas na ordem dos 10% na distribuicdo entre fases, o que parece indicar
que, provavelmente, apesar de ser imprescindivel a modelagdo da distribuicdo, a variagdo do coeficiente

nao sera o parametro controlador do transporte.

Optou-se assim, por desenvolver o sistema de modelos MOHID2000, acoplando um sub-modelo relativo
ao leito de sedimentos através da interface coluna de dgua — sedimento, que controla as trocas entre 0s
dois sistemas. O modelo nao foi validado, nem aplicado a uma situacdo concreta, dado que a sua
programacao e implementacao foi recentemente concluida, dai também o facto da analise de resultados
nao ser exaustiva. No entanto, mediante o que foi apresentado no Capitulo 5, espera-se a curto prazo,
que o modelo se torne suficientemente fiavel para efectivamente tomar o seu valor como ferramenta

cientifica.

6.2. CONSIDERAGOES FINAIS

Apesar da divergéncia de objectivos durante o decorrer do trabalho e do facto do modelo néo ter sido
aplicado, para j4, ao estuario do Tejo, todo o processo de aprendizagem e desenvolvimento que envolveu

a modelagao de transporte de poluentes foi s6 por si uma tarefa recompensante.

O modelo desenvolvido possibilitara dentro em breve, que se incluam mais fenémenos fisicos, quimicos e
biolégicos que se revelem importantes para afectar o transporte e destino final de qualquer poluente em

estuarios.

A criagdo duma ferramenta com estas caracteristicas podera certamente contribuir para o estudo quer do
ciclo biogeoquimico dos poluentes nestes sistemas, quer das interacgdes dos contaminantes com o biota

e 0s possiveis impactes que possam advir da alteragdo das condigdes de equilibrio.
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6.3. TRABALHO FUTURO

Todo o processo de validagcdo do modelo desenvolvido até aqui, tera de ser efectuado. Uma vez
conseguido esse objectivo surgem novos e largos horizontes de desenvolvimento do modelo,

principalmente ao nivel do depésito de sedimentos.

Processos como a diagénese (decomposicdo da matéria organica, reacgdes quimicas controladas por
actividade biologica) e a bioturbagdo sdo a primeira vista os proximos a serem implementados,
possibilitando reproduzir de forma mais fidvel os processos que controlam a disponibilidade quer dos

poluentes quer eventualmente, com a devida implementagao, dos nutrientes depositados nos sedimentos.

Numa fase mais madura podera eventualmente estudar-se com maior preciséo a contribuigao da variagéo
dos coeficientes de particdo para o transporte de poluentes e dos pardmetros que controlam essa

variagao.
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ANEXO 1 - DESCRIGAO DO MODELO

Modelo hidrodinamico

O modelo hidrodindmico resolve as equagdes primitivas tridimensionais para escoamentos
incompressiveis, em coordenadas cartesianas, assumindo as aproximagdes de Boussinesq e do

equilibrio hidrostatico.

As equagbes da continuidade e do transporte da quantidade de movimento resolvidas séo:

n ' Al
U g&ﬁ_L%_ﬁ P dx, + o A,» 1
x; Po G Py Gy Py aE x,; x;

J

0’7 ) n ’
(A2) 51/!2 + (ujuz):ful_g&ﬁ_iﬁ_éjgid)%_ki AJ%
ot j Po Oy Py Gy Py K x;

J

Onde u, representa as componentes do vector velocidade nas direcgdes cartesianas x; , 77 a superficie
livre de elevagéo, f* o par&metro de Coriolis, 4, viscosidade turbulenta, p a presséo atmosférica, p

a densidade da dguae p' a sua variagao.

O campo de velocidades calculado pelo modelo hidrodindmico é utilizado para resolver a equagdo de

advecgao-difuso de uma propriedade P na coluna de agua:

(A.5)6—P + o;P) = o &, oP +(F-P)
ot ox;, ox;, ox;



O modelo resolve, opcionalmente, duas equacgdes de transporte para a temperatura e salinidade e uma
equacdo de estado (eq. A.6), para célculo da densidade calculada, incluindo assim os efeitos
baroclinicos:

" o =(5890+387 —0.375T* +3S)/(1779.5+11.25T —0.0745T* — (3.8 +0.017)S

+0.698(5890 + 38T +0.375T> +35))

emque 7' e S sdo a temperatura e a salinidade, respectivamente.

O transporte horizontal e o termo de Coriolis s&o resolvidos explicitamente, enquanto um algoritmo

implicito € usado para o calculo dos termos de pressao e do transporte vertical.

O modelo baseia-se no conceito de volumes finitos, integrando-se as equagdes no volume da célula de
calculo, aplicando-se o teorema da divergéncia para transformar os integrais de volume em fluxos através

das faces.

No fundo, a tensao de corte é imposta assumindo um perfil de velocidades logaritmico:

AnT=c,lu

)
(A8)cy = kz(lnzi]

29

onde 7 é atensdo de corte do leito , u: € o vector da velocidade horizontal a distancia z. acima do fundo,
cs € um coeficiente de atrito, k € a constante de von Karman, e z; é a altura da rugosidade fisica. Na

superficie livre o fluxo de momento também é imposto na forma de tenséo de corte.



ANEXO 2 - UTILIZAGAO DO MODELO

A utilizagao deste sistema de modelos encontra-se bastante facilitada pela existéncia de uma interface
grafica, que permite o tratamento, quer da apreciavel quantidade de dados de entrada, quer dos
resultados obtidos. A introdugdo de dados pode ser efectuada através de caixas de dialogo proprias, que
escrevem a informagdo correspondente em ficheiros ASCIlI compreendidos pelo modelo, ou pode ser
escrita directamente nesses ficheiros. Cada informagéo, correspondente ao valor de uma variavel ou a
uma opgao de calculo, é definida por uma palavra chave, possibilitando assim que uma ordem de escrita

nao tenha que obrigatoriamente ser cumprida.

Os resultados obtidos em cada simulagdo podem ser armazenados em séries temporais (em ficheiros
ASCII, facilmente transportados para folhas de célculo como o MS Excel), que descrevem a variagao de
uma propriedade ao longo do tempo numa, ou num conjunto (na forma de uma ‘caixa’ predefinida), de
células de calculo; ou na forma matricial (em ficheiros HDF — Hierarchical Data Format), em que 0s
valores de uma propriedade num determinado instante em todo o dominio de calculo podem ser
representados graficamente em campos de vectores (e.g. velocidades), em isolinhas ou recorrendo a

cores (e.g. concentragdes).

As séries temporais de resultados numa determinada célula, sdo sem duvida importantes formas de
representacdo, pois descrevem a variagdo local de uma propriedade no tempo, mas tornam-se
insuficientes por ndo se poder extrapolar a partir de um s6 ponto, conclusdes para todo o dominio. A
animacao sequencial de resultados na forma matricial pode ajudar a resolver este problema, perdendo-
se, no entanto a definigdo, se se quiser analisar algumas areas em particular. A resolugao passa entdo
pela agregacéo dos resultados de cada célula, em caixas de integragdo. Estas representam os valores
médios das propriedades calculadas em regides predefinidas, bem como possibilitam a analise dos fluxos

entre elas. E conseguida assim uma espacializacdo dindmica dos resultados.



ANEXO 3 - MODELO DE CONSOLIDAGAO

Velocidade de consolidagao

A velocidade de expulséo da agua de uma determinada camada de sedimentos em consolidagao pode
ser calculada pela variagdo da altura de agua na camada (assumindo uma area de referéncia) que por
sua vez é fungdo de um decaimento da porosidade(eqs. 26 e 27). Assim, por forma a conseguir
estruturar-se um algoritmo que representasse essa variagdo, obteve-se uma expressdo a partir da
derivacdo da equagdo da evolugdo da porosidade, de modo a isolar o termo correspondente a

velocidade.

ot ot

o o h
% — (¢estaciana’rio B ¢] — ha + hsed

ZLdecain'tw’tto

Sabendo que:

hll
(ha+hsedJ_6ha 1 olh,+h,) 1 _oh, 1 |on, 1  Ohuy 1
6t at ha + hSﬁ‘d 6t (ha + h.\'ed )2 6t hll + hl\‘ed at (ha + hS(’d )2 at (ha + h.\‘ed )2
e que,
ahsed _
ot

por forma a se conservar a massa de sedimentos secos numa camada, sendo unicamente expelida a

agua intersticial, tem-se que:

ot
ha + hsed _ aha ( hsed J

at - at (ha + hsed )2

Obtém-se assim a eq. 28, que expressa a variagdo da altura de agua, podendo-se resolver o algoritmo

explicito dado na eq. 29.



Erro numérico devido a resolugao simultidnea da evolugao da porosidade e da velocidade

A eq. 26, relativa ao decaimento da porosidade, pode ser resolvida numericamente, de forma explicita, da

seguinte forma:

estaciondrio ¢(k1 )t ]

decaimento

Bk, )" = g,y +Arx(¢

No entanto, como referido, a resolugdo da evolugéo da porosidade por este método leva a existéncia de
uma inconsisténcia numérica relativamente a variagdo da porosidade calculada com base na velocidade,

como é visivel no gréfico abaixo.
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Grafico A3.1 - Evolugao do erro no célculo da porosidade entre o método usado e o método isolado.

Apesar do erro ser inferior, nas condi¢des indicadas, e por norma, a 0.5%, optou-se por impor o célculo
da porosidade, tal como indicado na eq.33, a partir da relagdo entre a espessura total e a altura de
sedimentos secos, eliminando-se assim qualquer inconsisténcia em termos de conservagdo de massa em

cada camada.



ANEXO 4 - IMPLEMENTAGAO DE UM NOVO ALGORITMO PARA O CALCULO
DA TRANSFERENCIA ENTRE A FASE DISSOLVIDA E PARTICULADA NOS
SEDIMENTOS

Como referido, houve necessidade de implementar um novo algoritmo no calculo da distribuicdo entre a
fase dissolvida e particulada, devido ao passo de integragdo dos processos ocorrentes nos sedimentos
ser bastante elevado. A utilizagdo de um passo elevado é um trade-off entre 0 erro numérico e a
obtencao de resultados “visiveis”, pois a lentiddo dos processos modelados neste compartimento implica

variagdes praticamente indetectaveis se integradas no passo dos processos na coluna de agua.

Recordando as equagdes de transferéncia entre as duas fases (egs.15 e 16) e discretizando-as de forma

implicita:

t+AL t
As, = As,

— (r Lo BN e Ao t+At)
Ar pp\I'pASp pAS

ASPt+At _ ASPI
At

1+At

=k,p (rPAsD — rDAsP”At)

é possivel resolver o sistema pelo método de substituicdo, uma vez que as solugdes das duas equagdes

sao simultaneamente dependentes. Assim:

1+AL

As,"™ = 4s,' + Atxk,, (rPAsD - rDAsPHN)

o Al ~ N . .
substituindo As P” " na expressao correspondente a fase dissolvida:

t+AL

As,"™ = As ) + Atxkp, (rD [ASPZ + At xkpp (rPAsD —ryds,"N )]— rPAsDHAt)

Vi



At

Colocando em evidéncia AsDH , manipulando as expressdes e resolvendo analogamente para

t+At Py . Cx
As, —, obtém-se o novo algoritmo para calcular as partigdes:

As,) N At xkpp X1y x ASp
As, ™ = (1+ Atxk,pxr, ) (14 Atxkp, x 7y N1+ At xk,, x 7, )
1_{ (Atxk,, ) }
(1+At><kDPer)(1+At><kDerp)
As,' N Atxk,,xr,x As,
s, = (1 + At xkp, xry) (14 Atxh,, xry N1+ Atk x7,)

1— (AthDP)2
(1+ At x ke, x 7y N1+ At xkppp x775)
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ANEXO 5 - TRATAMENTO DE RESULTADOS UTILIZANDO A LINGUAGEM VBA
APLICADA AO MICROSOFT EXCEL

O processamento de elevados volumes de resultados, dispersos por varios ficheiros ASCII, relativos a
séries temporais da variagdo dos pardmetros modelados, na forma de graficos que permitam a
visualizagdo da sua evolugao quer temporal quer espacial, torna-se uma tarefa de apreciavel consumo de

tempo, ainda mais numa fase de desenvolvimento, como a que em que se encontra este modelo.

O programa executavel escreve resultados dos varios pardmetros, organizando-os por células. Esta
organizagdo obviamente Util para aferir a variagdo dentro de cada célula, apresenta o inconveniente de,
no caso de se pretender observar a distribuicdo vertical de uma propriedade, ao longo do perfil
constituido por n camadas, seja necessario abrir #n ficheiros de dados, seleccionar a informagéo
pretendida e em seguida desenhar os graficos correspondentes. Torna-se esta tarefa repetitiva e quase
exaustiva quando se efectuam testes de sensibilidade e se pretendem obter, compilar e visualizar
resultados em tempo Util. Por esta razéo utilizaram-se as potencialidades da linguagem VBA aplicada ao
Microsoft Excel, construindo e adaptando Macros, que fizessem o tratamento de dados automaticamente,

podendo o utilizador escolher as varias opgdes dos resultados que pretende obter.

“ormatar Ferramentas Dados Janela Ajuda

E|n-m-|%zﬁ,%¢|gmu% - (2 7] Acis -10-|u15|§§§|33;2§
N R R RN S R S S S R N S sy
| Descrigdo | | Directoria de resultados | Fiar
I teste| I ChllsersiLuisifplicatSedimentosiSimulation_Twes\Run Mudar |
7 3—|3— ¥ Perfil vertical (.srs)
Iniciar Macro

I |3—|? ¥ Coluna de dgua {.srw)
[ 10 [14]

Fizar | Mudar |

¥ Erosao/Deposigéo (.srh)
Inserir Comentario

Figura A5.1 - Janela de interface para o utilizador da Macro de tratamento de dados
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A Macro desenvolvida permite o tratamento de dados dos ficheiros de resultados referentes a coluna de
agua (evolugdo das concentragdes), a interface sedimento — coluna de &gua (tensdes de corte, fluxos de
deposicdo e erosdo) e da camadas de sedimentos (espessura da camada, porosidade, difusividade,
evolugdo de concentragdes), seleccionando da directoria onde o executavel escreve os resultados, os
ficheiros desejados e transferindo-os para um folha de calculo. Seguidamente grava-a com um nome
relativo a célula correspondente, acoplada com a descri¢do da simulagéo que foi efectuada, desenhando
em seguida os gréaficos desejados. Permite ainda a introducdo de uma caixa de texto onde comentarios
imediatos ao resultados podem ser inseridos. Este procedimento concentra toda a informag&o e organiza-

a de modo a evitar a sua dispersao e melhorar a sua visualizag&o.
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