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RESUMO

Os fendmenos de difusdo molecular e advectiva sdo regidos pela Lei de Conservagdo das Massas que indica
que o fluxo de massa do soluto, que corresponde a massa do soluto que atravessa uma unidade de area por
uma unidade de tempo em uma diregdo, é proporcional ao gradiente da concentragdo do soluto nessa mesma
diregdo. Diante deste conceito pode-se obter a equacdo que descreve como a massa (poluente, por exemplo) se
espalha em um fluido.

Utilizando estes conceitos foi elaborado um estudo para um rio experimental, com caracteristicas particulares,
para uma substincia conservativa. Assim, o presente trabalho vem apresentar o aplicativo computacional
MODELDIF, de cunho educacional, para estudos dos modelos de difusdo molecular e advectiva em qualidade
de agua.

Como resultados foram gerados graficos para a solucdo analitica e numérica, podendo-se compara-los. Além
disso, foram geradas curvas adotando-se uma velocidade nula do rio, indicando a ocorréncia apenas da
difusdo molecular local.

PALAVRAS-CHAVE: Modelos de Difusdo, Qualidade de Agua.

INTRODUCAO
A primeira Lei de Fick associada a Lei da Conservacdo das Massas definem a equagdo diferencial parcial
utilizada para descrever os processos de difusdo, onde a primeira é definida pelo postulado:
oC
EZ™

q=-

OX (1)

Indicando, portanto, que o fluxo de massa do soluto, que corresponde a massa do soluto que atravessa uma

unidade de area por uma unidade de tempo em uma direcdo, € proporcional ao gradiente da concentragdo do
soluto nessa mesma diregao.

Garantindo que a Lei da Conservacdo das Massas seja satisfeita para um fluxo de massa nas condi¢des
indicadas tem-se que:

~+AeG=0
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Substituindo (1) em (2) pode-se obter a seguinte equagdo que descreve como a massa (poluente, por exemplo)
se espalha em um fluido:
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Para uma dimensao, esta equagdo diferencial possui a seguinte solucao:

C(x,t)=

M o _x2
NP = = w

Com o incremento do campo velocidade atuando no fluido, tem-se a defini¢do do processo advectivo de
difusdo quando as equagdes (para uma dimensao) tornam-se:
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OBJETIVOS

O objetivo principal deste trabalho é apresentar o aplicativo computacional MODELDIF, de cunho
educacional, para estudos dos modelos de difusdo molecular e advectiva em qualidade de agua.

Dentre os objetivos especificos podem ser evidenciados os seguintes:

e Simular a distribuigdo de uma substancia conservativa em um rio usando a soluc¢do analitica nos
tempos definidos (0,2, 0,4 ¢ 0,6 h);

o Simular a distribuicdo de uma substincia conservativa em um rio usando a solugdo numérica nos
tempos definidos (0,2, 0,4 ¢ 0,6 h), tanto a partir do método explicito como do método implicito
(método das diferengas finitas);

e  Comparar os graficos gerados entre a solugdo analitica ¢ as solugdes numéricas;

e  Comparar os graficos gerados considerando-se a velocidade nula no rio (U = 0);

o  Comparar os graficos gerados por diferentes metodologias (Excel e Visual Basic - MODELDIF).

MATERIAIS E METODOS

Para o estudo proposto foram utilizadas algumas ferramentas computacionais, tais como:

e Microsoft Excel®: para manipulacdo dos dados (planilhas) e geragdo dos graficos;
e  Microsoft Visual Basic®: para criagdo do programa, manipulando os dados e também gerar os
graficos comparativos.

De acordo com Canady (2000) o Visual Basic (VB) teve sua origem na linguagem Basic, que ¢ uma
linguagem de programacdo estruturada. No entanto, o Visual Basic usa um modelo de programacgao dirigido
por eventos. O VB ¢ uma linguagem desenvolvida pela empresa americana Microsoft Corporation.

No primeiro caso, foram utilizadas todas as solugdes: analitica e numérica — pelo método das diferencas finitas
(explicito e implicito) e, a partir da manipulacdo dos dados, foram gerados os graficos para os tempos de 0,2,
0,4 ¢ 0,6 horas.
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Ja no caso do Visual Basic, os graficos também foram gerados para a solugio analitica. Mas, para a solugdo
numérica somente foi concluido utilizando o método explicito. Ficando a solu¢do implicita a ser adicionada
em uma nova versao do MODELDIF.

Para a elaboragdo do trabalho foram considerados os seguintes dados gerais: profundidade = 1 m; largura = 60
m; velocidade = 2.400 m/h; vazdo = 144.000 m’/h; dispersdo = 150.000 m?/h; area transversal = 60 m’.

Considerou-se ainda que o estudo ¢ baseado em um derramamento de uma substincia conservativa com 5 Kg,
que ocorreu em um rio 0,5 Km abaixo de uma cidade.

O rio foi subdividido em 50 se¢des de 100 m cada, considerando-se uma extensao total de 5 km. O tempo foi
subdividido em um At de 0,01 h para os procedimentos, com exce¢do do método implicito utilizando o Excel
como forma de diminuir a quantidade de matrizes a serem calculadas, utilizando-se, neste caso, um At de 0,1
h.

RESULTADOS OBTIDOS / ESPERADOS

Os resultados serdo apresentados em duas etapas: resultados obtidos pelo Excel e resultados obtidos pela
programacao no Visual Basic.

Para a solucdo analitica foram elaboradas planilhas no Excel, tanto para a solug@o geral como considerando a
velocidade do rio nula. A partir dai, foram gerados, entdo, os graficos para os tempost=0,2h,t=04het=
0,6 h, indicados nas Figuras 1 ¢ 2.

Para a solug@o numérica utilizando tanto o método explicito como o implicito também foram elaboradas
planilhas no Excel, respectivamente, para solucdo geral e considerando a velocidade do rio nula. A partir dai,
foram gerados, entdo, os graficos para os tempos t = 0,2 h, t = 0,4 h e t = 0,6 h, indicados nas figuras 3 e 4
para o método explicito e 5 e 6 para o método implicito.
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Figura 1: Grafico - Concentracao versus Distancia (m), utilizando a Solugéo Analitica.
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Figura 2: Gréfico - Concentracao versus Distancia (m), utilizando a Solucdo Analitica com
velocidade nula.
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Figura 3: Grafico - Concentracao versus Distancia (m), utilizando a Solu¢gdo Numérica — Método
Explicito.
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Figura 4: Grafico - Concentracdo versus Distancia (m), utilizando a Solu¢cdo Numérica — Método
Explicito com velocidade nula.
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Difuséo - Solugao Implicita
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Figura 5: Grafico - Concentracdo versus Distancia (m), utilizando a Solu¢cdo Numérica — Método

Implicito.
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Figura 6: Gréfico - Concentracédo versus Distancia (m), utilizando a Solugdo Numérica — Método

Implicito com velocidade nula.

Ja para os resultados obtidos a partir da programacdo serdo apresentados no documento os formularios a
serem vistos ¢ utilizados pelo usudrio do programa ¢ ainda os graficos gerados para o estudo aqui realizado.

O programa gerado possui um formulario para selegdo da solugdo (analitica ou numérica com o método
explicito), com botdes de comando para simular a(s) solucdo (0es) requerida(s), para ir para o formulério de
dados de entrada, para zerar a selegdo da(s) solucdo(Ses) feita anteriormente, para sair do programa e para
indicar os créditos (dados da equipe que elaborou o programa). Ha o formulario utilizado para determinagdo
dos dados de entrada (neste caso ja se encontram preenchidos com os valores mencionados).

As figuras 7 e 8 indicam os formularios inicial ¢ de dados de entrada do MODELDIF.

E Modelos de Difusio =)
Solugtes
[~ &nalitica
[~ Explicita
Simular Ze“?,[ Sair Créditos
Solugtes

Figura 7: Formulario inicial do programa MODELDIF.
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[ 2 Dados de Entrada &J
Profundidade [m): '17
Largura [m): ,507
Velacidads [meh): [2400
Vazdo (neeh; [Ta4000
Coeficiente de Dizpersao [mé/h]: W
Area transversal () '507
Massa (ka): ’57
Estens3a tatal [m): ’50007
Paonto de langamento da substéncia [m): '5007

ok

Figura 8: FoeruIério dos Dados de Entrada do programa MODELDIF.

Os graficos gerados pelo MODELDIF, para os métodos analitico e implicito, estdo apresentados nas figuras 9,
10, 11 e 12.
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Figura 9: Grafico do MODELDIF - Concentracao versus Distancia (m), utilizando a Solucéo
Analitica.
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Grafico da Solug&do Analitica
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Figura 10: Gréafico do MODELDIF - Concentracao versus Distancia (m), utilizando a Solucéo
Analitica com velocidade nula.
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Figura 11: Gréafico do MODELDIF - Concentragdo versus Distancia (m), utilizando a Solu¢do
Numérica — Método Explicito.
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Grafico da Solugao Explicita
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Figura 12: Grafico do MODELDIF - Concentracao versus Distancia (m), utilizando a Solucéo
Numeérica — Método Explicito com velocidade nula.

CONCLUSOES/RECOMENDACOES

A partir da analise dos dados realizada neste trabalho, podem ser apresentadas as seguintes consideracdes:

e  Os graficos gerados utilizando a solugdo analitica, bem como as solugdes numéricas, apresentaram-se
dentro do esperado, e ainda bastante semelhantes entre si;

e Os graficos gerados a partir da solug@o analitica apresentam-se de forma concentrada no meio da
curva quando comparado aos de solu¢do numérica, ja que estes apresentam uma curva de forma mais
distribuida;

e Quando a velocidade do rio ¢ considerada nula, pode-se observar em todos os casos que as curvas de
concentragdo se sobrepdem indicando apenas que ha uma difusdo molecular local, ja que o poluente
ndo mais sofre agdo do campo velocidade;

e E importante salientar que o tanto o programa criado no Visual Basic como a manipulacio de dados
no Excel puderam dar subsidios para gerar as curvas necessarias para a analise do processo de
dispers@o. Mas, deve-se atentar-se ao fato de ter sido feito um aumento do intervalo de tempo (de
0,01 para 0,1 h) para o método implicito, o que pode gerar erros no céalculo das concentragoes.

e Recomenda-se, como continuagdo do trabalho, a inclusdo do método implicito no MODELDIF.
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