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Resumo

Um dos principais problemas ambientais causados
pelo acimulo de lixo é a liberacdo de lixiviado no solo.
O trabalho realizado compreende a utilizacdo de dois
instrumentos computacionais na avaliagdo da difusao
de ions dissolvidos na massa liquida proveniente de
aterro sanitario. O software POLLUTE e o modelo
computacional (MPHMTP) Multi Phase Heat and Mass
Program, (2000),
desenvolvido para simulagbes de  processos
siderurgicos e posteriormente adaptado ao calculo do
escoamento e a interagdo quimica de efluentes
resultantes da decomposicdo Umida de rejeitos sélidos

Transfer Castro inicialmente

Abstract

The work presents the development of a MPHMTP
computational model that has the capability of simulating
environmental impacts due to the leachate infiltration into
the soil. The numerical solution is based on the finite
volume method. The model was used in order to simulate
the laboratory scale representing the molecular diffusion of
the ions chloride, sodium, calcium, magnesium, potassium
and ammonium present in larger concentration in the
leachate into the organic clay soil of the Gramacho MSW
landfill, localized in the Duque de Caxias city, R]. The
simulations were compared with those obtained using the
POLLUTE program and experimental results. In the contact
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urbanos e industriais em meios porosos (Pinto, 2004 e soil-leachate region, the MPHMTP program gave better
Forster, 2006). O modelo utiliza o método de volumes agreement with the experimental data.
finitos para a realizacdo das simulacbes de difusdo

molecular dos ions cloreto, sdédio calcio, magnésio,

potassio e amodnio. Os ions analisados sdo os que

possuem maior concentracao no lixiviado e no solo

organico argiloso do Aterro Metropolitano de

Gramacho, localizado no municipio de Duque de

Caxias, Rio de Janeiro. Os resultados mostram a

validade e adequacao dos modelos POLLUTE e

MPHMTP utilizados, quando foram comparados os

resultados numéricos dos modelos com os obtidos

experimentalmente, através da escala de laboratorio

proposta.

Palavras-chave: Simulacdo Computacional, Difusdo Key words: Numerical Simulation, Molecular Diffusion, Porous
Molecular, Meios Porosos e Volumes Finitos. Flow e Finite Volume Model.

1. Introducao

No Brasil coletam-se cerca de 228 mil toneladas de residuos soélidos diariamente (IBGE, 2000). Mais
de 80% dos municipios depositam seus residuos em locais a céu aberto, nos cursos d'agua ou em
areas ambientalmente protegidas.

Um dos principais problemas ambientais causados pelo acimulo de lixo é a liberacdo de lixiviado no
local, resultando na poluigdo do solo e da agua, através do carreamento de substancias quimicas
provenientes da degradacdo dos residuos.

A construcdo de modelos matematicos e a obtencdo de solugbes numéricas estaveis, acuradas e
precisas para problemas de escoamentos em meios porosos, que representem, o mais fielmente
possivel, o comportamento dos correspondentes sistemas reais, se tornam, nos dias atuais, de
enorme importéncia para se estimar a poluigdo do solo e das dguas subterraneas.

Através deste trabalho, foi realizada a adaptacdo do Multi Phase Heat and Mass Transfer Program,
(Castro, 2000), para a realizacao de estudos e calculos da migracdo dos ions do lixiviado no solo a
partir de depodsitos a céu aberto ou em aterros sanitarios. Os resultados fornecidos pelo modelo
podem, entdo, ser utilizados para o estabelecimento de uma metodologia de previsdo e analise do
impacto ambiental e do nivel de poluicdo do solo e das daguas subterraneas, levando-se em

consideragao os principais fendmenos envolvidos.

2. Modelagem

Através da discretizacdo das equacdes de transporte, utilizando-se o método de volumes finitos
(Patankar, 1985), sao realizadas simulacdes em escala laboratorial, utilizando-se o MPHMTP
(Castro,2000) implementado em linguagem Fortran. O programa utilizado proporciona a utilizagdo de
varios componentes para cada uma das fases envolvidas no fenémeno fisico e permite também
definir condicdes de contorno mais apropriadas e particulares, de acordo com o fenémeno fisico

envolvido em cada simulagao.
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A analise de sistemas constituidos por meios porosos é expressa pela distribuicdo espacial e temporal
das variaveis que descrevem o seu comportamento, tais como pressdo, velocidade, tensdo,

deformacdo, densidade, porosidade, saturacdes de fases e concentracdes de componentes.
2.1 Equacao do balanco de massa

Em um escoamento multifdsico, como os componentes encontram-se misturados, pode-se
caracterizar a presenga de cada componente por sua fragdo molar ou por sua fragdo massica. A

equacdo de conservacao das espécies quimicas pode ser formulada como:

9 9 - 9 9 :
E(g_fp/%’)+a—&(S/P/U/@/)‘a—)Q[S/Dﬁgj%]—S“P (2.1)
Onde ¢j; representa a fragdo massica, € a fragdo volumétrica de cada fase, p; a densidade de cada
fase em cada ponto do meio poroso e Dj; o coeficiente de difusdo de cada componente i da fase j. U;
representa a velocidade da fase, que é obtida por solugdo do balanco diferencial de quantidade de
movimento da fase no meio poroso e Sesp o termo fonte associado a sorgdo.

O balango de massa entre a fase sdlida e a fase liquida considera a fase sdlida com velocidade nula e
em equilibrio quimico com a fase liquida. A relacdo entre a quantidade de poluente adsorvida na fase
solida e a quantidade existente em equilibrio na fase liquida é conhecida como isoterma de sorgao.
Neste trabalho, o termo fonte de sorgao foi modelado com a ajuda da definicdo de um coeficiente de
distribuicdo K4, o qual relaciona o equilibrio entre a quantidade da espécie quimica (soluto) adsorvida
pela fase sélida do solo e a concentracao da mesma espécie quimica na fase liquida em contato com

as particulas. Segundo esta formulagdo, o termo fonte é dado por:
sec o

_ Msoluto _ Psélido x, 3€ (2.2)

5‘ esp
Vi-dt  Eg6lido dt

2.2 Equacao do balanco da quantidade de movimento

O balanco diferencial de quantidade de movimento de cada fase presente no meio poroso é expresso
pela equacao vetorial:
) oP

J ~ ) = J =
g(glp/U/)+aixi(glp/U/)_aixi[E/ﬂ/ g,U/J:_g,_ SL +Sy (23)

Onde u; representa a viscosidade de cada fase. O termo fonte engloba diferentes termos, entre eles
os termos diferenciais do balango da quantidade de movimento, que ndo se enquadram na forma
difusiva pura (termos cruzados). O termo F"S traduz a resisténcia que as particulas sélidas oferecem
ao escoamento do fluido através da forca de arraste por unidade de volume do meio, determinada

através da equacdo de Kozeny-Carman modificada (Castro, 2000):
¢ =’j—:|lh —0s|(5ﬂ+0‘4ﬁ°")(ﬁL -0y (2.4)

Onde p, representa a densidade da fase liquida, U a velocidade da fase liquida, Us a velocidade da

fase sélida, r o raio hidraulico, B o coeficiente de arraste, sendo que:
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pe—the 2.5
pL|UL_USrh (2.5)

_ PL9sds
T T (2.6)

s

Onde W, representa a viscosidade da fase liquida, ¢, a fragdo volumétrica da fase liquida, @< o fator de

forma das particulas da fase soélida e ds o diametro das particulas da fase sélida.

3. Simulagoes

Estudos recentes vém demonstrando o especial papel da difusdo molecular no transporte de ions
poluentes presentes em lixiviados, principalmente em solos finos (Ritter et al., 1995). Sao
apresentados resultados obtidos experimentalmente, os quais sdo utilizados como dados de entrada

para as simulagdes realizadas.
3.1 Ensaios de difusao molecular no solo

A difusdo molecular pode ser entendida como um processo irreversivel onde o soluto é transportado
espontaneamente de uma parte para outra do sistema, como resultado de movimentos moleculares
aleatorios. A taxa de difusdao de poluentes (ions, moléculas e compostos) no solo € menor do que em
solucdes livres, devido a existéncia de tortuosidade e ramificacbes nos canais dos poros e pela
diminuicdo da area de fluxo.

Nos sistemas de disposicdo de residuos, a analise do transporte de poluentes em solos é um dos
aspectos de grande relevancia. Estudos recentes vém demonstrando o especial significado da difusdo
molecular no transporte destes poluentes, principalmente em solos finos (Ritter et al., 1995). A
medicdo das propriedades fisicas, bem como da difusividade e da capacidade de sorcdo para cada
constituinte do lixiviado, pode ser feito em escala laboratorial através de ensaios padronizados.

Foram realizados ensaios de difusdo molecular (Ritter et al., 2002 e 2003) para o estudo da migracao
dos fons CI, Na', ca’* e Mg?", K* e NH," em amostras de solo organico argiloso, retirado
diretamente da barreira de contengdo de lixiviado do Aterro Metropolitano de Gramacho. Os ensaios
foram realizados num periodo de 72 horas, tendo as amostras de solo e o lixiviado no reservatorio,
ambos 5 cm de altura, dentro da célula.

Foi utilizada para este ensaio uma célula confeccionada em acrilico conforme célula descrita em
(Barone et al., 1990), porém com algumas alteracdes. A célula possui 10 cm de diametro e 10 cm de
altura.

A medida de sorcdo foi efetuada através de ensaios de equilibrio em lote ("batch-tests"). Diariamente
foi retirada uma amostra de 3 ml de lixiviado para analise quimica. Apds o periodo de 72 horas a

amostra foi fatiada em trés pedacos e o liquido intersticial extraido para analise quimica.

3.2 Simulagoes de difusao molecular nas amostras de solo

A medicdo das propriedades fisicas, bem como da difusividade e da capacidade de sorcdo para cada
constituinte do lixiviado, pode ser feita em escala laboratorial através de ensaios padronizados. No

Brasil, particularmente no Rio de Janeiro, atualmente esse tipo de trabalho vem sendo realizado pela
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equipe do grupo de residuos sdlidos do programa de pés-graduacdao em Engenharia Ambiental
(PEAMB) da Universidade do Estado do Rio de Janeiro (UERJ).

Uma especial atengdo vem sendo dada ao longo da Ultima década, por sua dimensdo e importancia,
ao aterro Metropolitano de Gramacho, o qual esta localizado no municipio de Duque de Caxias,
estado do Rio de Janeiro, as margens da Baia de Guanabara. Ele recebe aproximadamente 80% dos
residuos domiciliares do municipio do Rio de Janeiro, o equivalente a 7.000 toneladas por dia, numa
area de 1,2 Km?2.

Com o objetivo de caracterizar o subsolo do Aterro Metropolitano de Gramacho, foram realizados
estudos sobre a migragao dos poluentes presentes no lixiviado para o solo local (Barbosa et al.,1994)
e para solos salinos e ndo salinos reconstituidos em laboratério (Ritter, 1998).

O solo organico argiloso de Gramacho, onde a esmectita é o mineral presente em maior quantidade,
contém 70% de particulas finas (fragdo <5 um) e alta plasticidade (IP=90%). A tabela 1 apresenta a

caracterizagdo geotécnica do solo.

Tabela 1. Caracterizacdo Geotécnica do Solo (Fonte: Ritter et al., 2003).

<5 um fragdo 70 %
Agua contida 165 %
Limite de liquidez 167 %
Limite de plasticidade 77 %
Porosidade ~0.80
Densidade dos gréos 2.41

Devido a alta salinidade da argila local, testes de difusdo indicaram um fluxo quimico entre os ions
poluentes presentes em maior abundancia (CI, Na*, K*, NH,*, Ca* e Mg") no lixiviado, e a fundacdo
de argila organica (Barbosa et al., 1996). Esse fluxo quimico ocorreu ndo s6 do aterro para o solo da
fundacdo, como também deste para o aterro.

As tabelas 2 e 3 apresentam a composicdao quimica da fase liquida encontrada nos intersticios da
amostra de solo e no reservatério de lixiviado. Observa-se que a concentragdo dos ions CI', Na™, ca*?
e MgJr2 € mais alta no solo intersticial da amostra do que no reservatério de lixiviado, caracteristica

peculiar do Aterro Metropolitano de Gramacho.

Tabela 2. Composicdo da Fase Liquida Contida nos Intersticios da Amostra de Solo (Fonte: Ritter et al., 2003).

cr 6105 mg/I
Na* 4475 mg/|
K* 543 mg/I
NH/* 92 mg/I

Ca*? 365 mg/!
Mg*? 850 mg/!

Tabela 3. Composicdo do Lixiviado Contido no Reservatdrio (Fonte: Ritter et al., 2003).

cr 4367 mg/|
Na* 3089 mg/!

K* 1681 mgy/!
NH.* 1815 mg/I
Ca*? 203 mg/!
Mg*? 92 mg/!

59

Estudos tecnoldgicos - Vol. 2, n°® 1:55-64 (jan/jun. 2006)



Simulagdo computacional da difusdo molecular do lixiviado do Aterro Metropolitano de Gramacho no solo orgénico argiloso
local
Izabella Christynne Ribeiro Pinto Valaddo, Alexandre José da Silva, José Adilson de Castro, Elisabeth Ritter

Ensaios de sorcdo em solos reconstituidos salinos e ndo-salinos com monossolugdes de NaCl, KCl e
NH4CI (Ritter, 1998) e com o lixiviado do Aterro Metropolitano de Gramacho mostraram uma grande
capacidade de sorcdo para o K' e para o NHs* e uma dessorcdo para o CI, Na*, Ca*? e Mg*2
constatada através de ensaios de equilibrio em lote (Ritter, 2002 e 2003).

Devido a dessorgdo, o ultimo grupo de ions é tido como ndo reativo com o solo, ja os ions potassio e
amonio sdo reativos. A capacidade de sorgdo do potassio e do amonio é definida em termos absolutos,
pois os parametros de sorcao adotados correspondem a valores de isoterma lineares (Ritter et al.,
2003).

Utilizando-se como parametros de entrada os dados das tabelas 3.4 e 3.5, foram realizadas
simulacdes de difusdo molecular (Ritter et al., 2003) utilizando-se o software POLLUTE (Rowe e
Booker, 1994).

Utilizando-se também os dados de entrada das tabelas 4 e 5, foram realizadas simulagGes de difusdo
molecular com a utilizagdo da ferramenta desenvolvida em Fortran, o MPHMTP, para a comparagdo e
analise de resultados. Valores dos pontos das curvas obtidas numericamente estdo apresentados nas
figuras de 4.1 a 4.6, as quais apresentam os perfis de difusdo molecular dos jons CI, Na*, K*, NH4",
Ca* e Mg™ através do reservatério e da amostra de solo, ambos contidos na célula experimental.
Dentro do reservatorio a difusdo dos ions ocorre em solucdo livre, jd na amostra de solo ocorre a
difusdo efetiva dos ions através dos intersticios das particulas, por serem os efeitos da tortuosidade e

da porosidade justapostos.

Tabela 4. Coeficientes de Distribui¢cao (Fonte: Ritter et al., 2003).

fon Kd |

K* 1.9 cm’/g
NH4* 6.5 cm’/g

Tabela 5. Condigbes Iniciais para os Ensaios de Difusdo Molecular (Fonte: Ritter et al., 2003).

Teor de umidade 135 %
Porosidade 0.76
Densidade seca 0.57 g/ cm’®

4. Resultados e discussoes
4.1 Componentes nao reativos com o solo

A seguir sdo apresentados os perfis da difusio molecular dos ions considerados ndo reativos (Cl°, Na*,

Ca’t e Mgz+) com o solo, ocorrida no reservatoério e na amostra de solo, ambos inseridos na célula
experimental, Sdo apresentados os coeficientes de difusdo efetiva obtidos numericamente através
dos programas utilizados (O MPHMTP e o POLLUTE, utilizado pela equipe da UERJ).

Sédo representados, através dos circulos verdes, os valores das concentragdes dos ions de acordo com
a profundidade, obtidos durante os ensaios experimentais (Ritter et al.,2003). A linha continua
representa os dados numéricos obtidos através do MHPMTP (UFF) e os quadrados representam os
resultados numeéricos obtidos através do POLLUTE (UERJ).
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Figura 6. Perfil da difusdo molecular do ion CI.
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Figura 7. Perfil da difusdo molecular do ion Na*

As curvas numéricas para os ions Cl- (figura 6) e Na+ (figura 7) obtidas através do POLLUTE e do
MPHMTP apresentaram bom ajuste aos dados experimentais, o que ja ndo ocorre com o ion ca%t
(figura 8). Essa discrepancia pode ser atribuida a diferentes fatores, entre eles, uma possivel
interacdo quimica do Ca’* com a matriz do solo ainda ndo incluida nos modelos matemaéticos.
Acredita-se que esse mau ajuste possa ser corrigido, apds analises mais detalhadas, novos ensaios e
simulagdes.

Os coeficientes de difusdo efetiva encontrados foram os mesmos para os ions CI', Na* e ca®*.

A curva numérica para o Mngr (figura 9) obtida através do MPHMTP apresenta melhor ajuste aos
dados experimentais, mostrando assim, uma melhor eficiéncia. Os coeficientes de difusdo efetiva

encontrados também apresentam diferengas.
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Figura 8. Perfil da difusdo molecular do ion Ca**.
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Figura 9. Perfil da difus§o molecular do ion Mg**.

A eficiéncia dos dois programas se mostrou muito préoxima, uma vez que os dados numéricos obtidos
estdo muito préoximos, com excecdo da regido de interface entre o reservatério e a amostra.

No modelo MPHMTP, a interface entre a amostra de solo e o reservatodrio de lixiviado sobre ela, é
parte integrante do dominio de calculo. O balango dos fluidos de massa entre essas duas regides &
satisfeito automaticamente pelo esquema de discretizagdo do MHPMTP, onde entdao a solugao
numeérica reproduz as camadas limites de difusdo na regido de interface.

Na modelagem com o programa POLLUTE, a interface entre o reservatoério de lixiviado e a amostra de
solo, corresponde a um contorno ou fronteira do dominio de calculo. Isto demanda a especificacdo de
uma condigdo de contorno, geralmente fixa que ndo reproduz perfeitamente a dindmica da troca de
massa entre as duas regides. O balanco de massa calculado pelo modelo MHPMTP pode ser
observado através da variagdo de concentracdo no reservatorio de lixiviado acima da amostra do solo,
0 que nao é calculado pelo modelo POLLUTE.

4.2 Componentes reativos com o solo

Por serem reativos com o solo, sdo apresentados, em separados, os ensaios de difusdo molecular dos
jons K* e NH,*.
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Figura 10. Perfil da difusdo molecular do ion K*.
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Figura 11. Perfil da difusdo molecular do ion NH4+.

As curvas obtidas numericamente para os ions K* (figura 10) e NH4* (figura 11) através do MPHMTP
apresentam melhor ajuste aos dados experimentais, mostrando assim, uma melhor adequacao do
programa para simular os fendmenos envolvidos. Os coeficientes de difusdo efetiva encontrados para
o fon K* foram os mesmos, e para o fon NH4' apresentaram grande diferenca. Tais discrepancias
podem ser explicadas por imprecisdes nas medi¢cdes da concentracdo do ion NH4* e pelo mecanismo
considerado no modelo cinético, que considera um mecanismo classico de sorcdo, linearmente
dependente da concentracao do ion.

Todos os coeficientes de difusdo efetiva obtidos com a utilizagdo dos programas MPHMTP e POLLUTE
para todos os ions analisados estdo representados na tabela 12.

Tabela 12. Coeficientes de Difusdo Efetiva De.

Ion MPHMTP POLLUTE
0.02 m?/ano 0.02 m?/ano
Na* 0.04 m?/ano 0.04 m?/ano
Ca*? 0.04 m?*/ano 0.04 m?/ano
Mg+? 0.06 m?/ano 0.04 m?/ano
K* 0.02 m?*/ano 0.02 m?/ano
NH,* 0.07 m?*/ano 0.01 m?/ano
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5. Conclusoes

Resultados experimentais obtidos através de ensaios de difusdo molecular foram comparados com
resultados numéricos obtidos através dos programas MPHMTP (desenvolvido e utilizado pela equipe
de simulacdo computacional do programa de pds-graduacdo da escola de Engenharia Metallurgica de
Volta Redonda - UFF) e POLLUTE (adquirido comercialmente e utilizado pela equipe do programa de
pés-graduacdo em Engenharia Ambiental da UERJ). Todos os resultados obtidos através da simulagao
computacional apresentaram boa concordancia com os dados experimentais, exceto para o ion ca®*.
Vale ressaltar que houve uma grande diferenga nos valores encontrados para os coeficientes de
difusdo efetiva do ion NH,", os quais sdo obtidos numericamente.

O programa MPHMTP mostrou-se mais adequado para simular as condigdes do ensaio, especialmente
na regido da interface solo-lixiviado devido a ndo necessidade de imposicdo da condicdo de interface
através de condigdo de contorno, o que é pratica no programa comercial POLLUTE. Desta forma, o
MPHMTP representa fielmente a condicdo de camada limite de concentracdo desenvolvida nesta

regido.
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