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RESUMO

O objetivo do presente estudo ¢ o de analisar a aplicabilidade de um modelo de transporte e decaimento de carbono organico para
a simulagdo da qualidade da 4gua em rios urbanos como subsidio para atividades de planejamento e gestao de recursos hidricos.
A abordagem conceitual baseia-se na hip6tese de que as fragSes particulada, dissolvida, 1abil e refrataria de carbono organico, que diferem
na sua composicdo em func¢io de sua origem no sistema, apresentando distintos mecanismos de degradacio e, consequentemente, no
impacto em termos da deple¢io da concentracdo de oxigénio dissolvido na coluna d’agua. O desenvolvimento do trabalho consistiu
na determinagdo quantitativa e qualitativa das fragdes de carbono organico no rio Iguacu, localizado na Bacia do Alto Iguacu, e no
desenvolvimento dos algoritmos de simula¢ao e calibracdo automatica do modelo proposto, denominado ROCS - Model (River Organic
Carbon Simulation Model). O modelo foi estruturado em planilhas Excel, com programacao estruturada em VBA (Visual Basic for
Applications), considerando escoamento unidimensional em condi¢es de regime permanente em rios. O modelo considera multiplas
entradas de cargas difusas e pontuais. A calibracio ¢ feita através de um algoritmo de otimizacio por colonias de particulas (PSO),
utilizando como estudo de caso dados de monitoramento de qualidade da agua em 6 estacdes de controle ao longo de 107 km do rio
principal, no Rio Iguacu, localizado em uma area de intensa urbanizacio da regiao de Curitiba- PR, com aproximadamente 3 milhoes
de habitantes em uma area de 3.000 km? Os resultados indicam que a presente abordagem, considerando a simulagdo das fracdes de
carbono organico, tem potencial para ser aplicado em modelos de gestao de recursos hidricos, como alternativas aos parametros de
qualidade da agua tradicionais previstos na legislacao Brasileira.

Palavras-chave: Carbono organico; Modelagem matematica; Gestio de qualidade de 4gua; Rios urbanos.

ABSTRACT

The main goal of this paper was to develop and evaluate the applicability of an organic carbon simulation model to simulate the water
quality in polluted rivers. The methodological approach is based on the hypothesis that different fractions of organic carbon, such as
particulate, dissolved, labile and refractory, can differently impact in the oxygen depletion due its origin and composition, and. The study
was conducted at Iguassu River, located in Upper Iguassu Watershed, with a quantitative and qualitative monitoring of organic carbon
fractions, the model and the automatic calibration routine development. The model was implemented in Excel spreadsheet and VBA
language, considering a one-dimensional and permanent flow. Multiple diffuse and point sources can be considered during the simulation.
The calibration is based on Particle Swarm Optimization algorithm, with 6 control stations in 107 km river length. The case study was
developed at Iguassu River, located in a high urbanized basin in Curitiba-PR, an atea about 3.000 km?* with approximately 3 million
people. The results indicated that the current approach considering distinct organic carbon fractions simulations have potential to be
applied in water resources planning and management models.
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Modelagem de carbono organico em tios urbanos: aplicabilidade para o planejamento e gestdo de qualidade de agua

INTRODUCAO

Para uma efetiva gestao dos recursos hidricos, em especial
em rios em bacias urbanas e com intensa degradagdo ambiental, o
uso conjunto de um plano de monitoramento quali-quantitativo e de
modelos matematicos de simulacéo sdo estratégias essenciais para o
estudo e avaliacdo da evolugao temporal e espacial da qualidade da
agua. Dentro deste contexto, a representatividade dos paraimetros
de interesse, tanto para fins de monitoramento, modelagem e
fiscalizacio, deve ser analisada com cautela. A concentracao de
oxigénio dissolvido (OD) e a demanda bioquimica de oxigénio
(DBO) sao os parametros tradicionalmente utilizados pelo gestor,
cujos diferentes niveis condicionam a existéncia ou nio de seres
vivos no ambiente aquatico (THOMAS; THERAULAZ, 2007,
JOUANNEAU etal., 2014). A DBO esta relacionada ao conteado
de matéria organica biodegradavel, enquanto a concentracio
de OD ¢ o clemento fundamental nos processos de oxidacdo
e estabilizacdo da matéria organica, sendo produzido tanto via
fotossintese, como por processos de trocas na interface ar-agua.

Na questdo da gestdo de recursos hidricos, os atuais
modelos matematicos utilizados sio baseados, principalmente,
na simulagao da relacio OD-DBO (SHANAHAN et al., 1998),
como, por exemplo, o mundialmente utilizado Qual2E (BROWN;
BARNWELL JUNIOR, 1987). Contudo, a determinagiao da DBO
¢ baseada em um ensaio analitico subjetivo, com limita¢oes ¢ de
dificil interpretacdo. Ainda, sua determinacio limita-se a fracdo
biodegradavel, nio sendo possivel inferir sobre a composicio do
material organico presente (COMBER; GARDNER; GUNN,
1996; JOUANNEAU et al., 2014). No ecossistema aquatico,
a matéria organica ¢ parte essencial da cadeia alimentar e no
processo de ciclagem de nutrientes. Faz parte de sua constituicio
uma complexa mistura de compostos organicos de diferentes
origens, nas formas dissolvida, particulada, nos sedimentos e na
biota aquatica, o que lhe confere a caracteristica de apresentar
diferentes niveis de refratabilidade e, consequentemente, distintos
mecanismos de transporte e degradacio no ambiente aquatico
(MOSTOFA et al., 2013).

O carbono organico, por sua vez, analisado nas suas formas
dissolvida (DOC), particulada (POC) e total (TOC), vem sendo
atualmente indicado como o parametro mais relevante para a
determinacio global da matéria organica em ambientes aquaticos
(LEENHEER; CROUE, 2003; THOMAS; THERAULAZ,
2007). Sua analise foi proposta ainda na década de 70 como
uma alternativa as incertezas e dificuldades nos ensaios patra a
determinacio da DBO.

Adicionalmente, a segmentacdo em funcao da fragiao
dissolvida e da fracdo particulada, que diferem na sua composicao
em funcio de sua origem, permite avaliar os diferentes mecanismos
de degradagio e o respectivo consumo de oxigénio (KNAPIK et al.,
2015). A associagdo com andlises de espectroscopia de fluorescéncia
e de ultravioleta visivel também permitem uma analise qualitativa
da matéria organica, com a classificacio entre o que ¢ refratario e
o que ¢ labil no sistema (KNAPIK et al., 2014).

Contudo, o carbono organico ainda nio ¢ contemplado
como varidvel para a representa¢io da matéria organica pela maioria
dos modelos de qualidade de dgua (SHANAHAN et al.,, 1998;
CHAPRA, 1999), em especial aqueles aplicados em planejamento
e gestdo de bacias urbanas (KNAPIK, 2014). De acordo com
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os autores, a composi¢io do carbono orginico em fungio de
sua origem no sistema pode influenciar distintos aspectos de
planejamento e gestao de recursos hidricos. A nio inclusao desse
parametro nos modelos historicamente desenvolvidos era em
funcao da dificuldade de sua determinacio analitica. Atualmente,
contudo, tanto a determinacio direta da concentracio das fracoes
de carbono organico, como do uso de técnicas complementares,
como a espectroscopia de fluorescéncia e de ultravioleta visivel,
ja permite a andlise rapida, com menor subjetividade ¢ incerteza
(KNAPIK et al.,, 2014).

Diferentes estudos apresentam metodologias e resultados
para a caracterizaciao e modelagem do fluxo de carbono organico em
ecossistemas aquaticos (KARLSSON; RICHARDSON; KIFFNEY,
2005), com foco no aporte de carbono organico via escoamento
superficial (OUYANG, 2003; EVANS; MONTEITH; COOPER,
2005), modelagem distribuida integrando processos do ciclo do
carbono no solo e o balango na agua (SORRIBAS et al., 2012) e
na dindmica temporal em sistemas lacustres e/ou reservatérios
(WESTPHAL; CHAPRA; SUNG, 2004; WEISSENBERGER etal.,
2010) e oceanos (MOPPER et al., 1991), em ambientes com pouca
ou nenhuma influéncia antrépica.

Modelos como o Qual2K (CHAPRA; PELLETIER, 2003),
CE-Qual-W2 (COLE; WELLS, 2008), Aquatox (CLOUGH, 2014)
e Delft 3D (DELTARES, 2014), consideram diferentes fracdes de
constituintes relacionados a matéria organica de forma complementar
a simulacdo do balanco OD-DBO, avancando em aspectos nao
considerados em modelos mundialmente difundidos, como o
Qual2E (BROWN; BARNWELL JUNIOR, 1987). Por exemplo, o
modelo Qual2K considera a separa¢io entre DBO de degradacio
lenta e rapida (assumindo que a determinagao foi realizada em
amostras filtradas) e matéria organica particulada (representada
por detritos e fitoplancton) (CHAPRA; PELLETIER, 2003;
KNAPIK etal., 2011). O modelo CE-Qual-W2 (COLE; WELLS,
2008) permite a simula¢ao de carbono organico como sendo uma
fragdo da matéria organica na dgua em sedimentos. Ja os modelos
Aquatox (CLOUGH, 2014) ¢ Delft 3D (DELTARES, 2014)
recentemente incorporaram em seus processos formulacoes para
simular a dinamica da matéria organica em ambientes aquaticos.
Contudo, os modelos apresentados s@o complexos, com uma
demanda significativa de dados de entrada e coeficientes necessarios
aadequada calibracdo, os quais em geral nao siao considerados em
estratégias de monitoramento pelos 6rgaos gestores de recursos
hidricos (KNAPIK, 2014). Consubstancia, neste aspecto, uma
lacuna na literatura de um modelo de qualidade da agua que
permita avaliar condicGes da dinamica da matéria organica em rios
urbanos, que seja de facil implementacgdo e avaliagao, e baseado
em parametros menos subjetivos que a DBO, conforme destacado
em Knapik (2014).

Dentro deste contexto, o presente estudo teve como objetivo
desenvolver, implementar e testar um modelo simplificado para o
balanco e transporte de carbono organico aplicado a um estudo de
caso em um rio urbano. O monitoramento e a aplicagio do modelo
foi realizado para um trecho do Rio Iguacu na Bacia do Alto Iguagu,
englobando a cidade de Curitiba e Regiao Metropolitana. No que
concerne a0 monitoramento quali-quantitativo, foram consideradas
6 estagdes ao longo de 107 km do rio, contemplando areas com
baixa ocupacio antrépica (cabeceira), intensa atividade poluidora
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(regido central) e areas em estagio de recuperagdo. Neste artigo,
destacam-se a abordagem metodoldgica e os principais resultados
da calibracio e das simula¢6es da concentracio de carbono organico
com o modelo desenvolvido, tendo como estudo de caso uma
bacia urbana. Adicionalmente, uma abordagem original destacando
a necessidade de uma nova visao quali-quantitativa para a gestio
de recursos hidricos.

MATERIAIS E METODOS

Area de estudo e planejamento expetimental

Para as atividades de monitoramento de campo e avaliagao
da resposta dos resultados de simulacao do modelo desenvolvido,
foram considerados 107 km do rio Iguacu, na Regido Metroplitana
de Cutritiba. Dentro do contexto do Estado do Parani, a Bacia
do Alto Iguagu figura como uma importante bacia tanto para
fins de abastecimento, como para disposi¢ao final de efluentes
domésticos e industriais. Com uma area aproximada de 3.000 km?,
drena a cidade de Curitiba e Regiao Metropolitana, englobando um
montante de aproximadamente 3 milhoes de habitantes. Por ser
uma regido de cabeceira com intenso desenvolvimento urbano,
possui um grande nimero de tributarios em condi¢bes precarias de
qualidade de agua, e que, consequentemente, reflete na qualidade
da agua de seu principal curso d’agua, o Rio Iguacu (Figura 1).

O monitoramento quali-quantitativo foi realizado em
6 estagoes ao longo do rio Iguagu (Figura 1) durante os anos
de 2012 e 2013, englobando areas ainda com pouca atividade
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antrépica (area a montante do ponto 1G01), areas de intenso
desenvolvimento urbano (sites 1G02, 1G03 e 1G04), ¢ areas a
jusante do trecho mais impactado (sites IG05 e 1G00).

Da série de parametros monitorados, foram utilizadas no
presente artigo as concentragdes de DBO, (APHA, 1998: método
5210B e 4500C), OD (sonda Hach/ sensor de luminescéncia)
e as fracoes de TOC, POC e DOC. A filtragem das amostras
para a determinacio do DOC foi realizada com membrana de
acetato de celulose de 0,45 um pré-lavada com 4gua ultrapura,
com preservacao acida de 0,5% de H SO, PA. e armazenamento
a 4 °C (KNAPIK, 2014), seguido do método de combustio
catalitica NDIR a 680 °C (TOC-V_,,,, Shimadzu). A vazio nas
estagdes de controle foi determinada através da leitura de nivel
no momento da coleta.

Proposigao do modelo matematico: ROCS-Model

O modelo proposto, denominado ROCS-Model (River
Organic Carbon Simulation Model), tem como variavel central de
simulagio a concentragio de carbono organico para a representacao
da matéria organica na coluna d’agua. O modelo foi estruturado
com uma interface de entrada de dados em planilhas Excel e
programaciao em VBA para as rotinas de geracdo de cargas,
transporte, processos quimicos e calibracio, de forma a integrar os
modulos de dados de monitoramento, de simulacio e calibracio.

Uma vez que o modelo foi estruturado também com o
objetivo de aplicacdo em gestdo de recursos hidricos, ha diferentes
modulos para inclusio de dados, alteracao de coeficientes de
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Figura 1. Mapa da Bacia do Alto Iguacu, com a localizagdo dos seis pontos de monitoramento (IG01 cabeceira, IG06 exutoria).
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simulacdo, bem como de geragdo das cargas. Os principais
modulos sdo: (i) geracio de carga difusa com base na area e tipo
de ocupagio; (i) geracdo de cargas pontuais de origem doméstica,
industrial e de tributarios; (iii) parametros hidraulicos; (iv) médulo
de calibracio; (v) médulo estatistico; entre outros.

O modelo considera a simulacao unidimensional do
transporte no sentido longitudinal do escoamento do tio, sendo
composto por uma série de reatores bem misturados de igual
comprimento (volumes de controle intetligados). Para a verificagdo
das hipoteses adotadas, foram realizadas simulagoes também no
modelo Qual2E (BROWN; BARNWELL JUNIOR, 1987), uma vez
que a representacao fisica do modelo proposto baseia-se na mesma
representacdo considerada pelo modelo Qual2E. A estruturacdo
do modelo em planilhas do Excel foi baseada no modelo Qual2K
(CHAPRA; PELLETIER, 2003), e permite considerar multiplas
entradas e retiradas pontuais e contribui¢io via fonte difusa em
cada linha da planilha. A escolha dessa plataforma foi no intuito
de integrar as matrizes de fontes de polui¢do da bacia em estudo
(PORTO etal., 2007), em uma interface de facil acesso e utilizacio.
Assim, cada trecho do rio é representado por um nimero de linhas

- Carbono organico particulado — fracio labil (LPOC):

na planilha que, de acordo com a formulacio de cada médulo
do programa, sdo geradas as respectivas cargas difusas (areas
incrementais) e cargas pontuais (grandes usuarios, tributarios, etc).

Com relacdo as variaveis de qualidade de dgua, o modelo
simula as fracoes de carbono organico particulado 1abil e refratario
(LPOC e RPOC), carbono organico dissolvido 1abil e refratario
(LDOC e RDOC), conforme equagoes detalhadas na sequéncia, além
de parametros como a DBO, o OD, série de nitrogénio e fésforo
(decaimento de primeira ordem). A entrada de dados referente
a relacdo entre os parametros monitorados em campo (DBO,
TOC, POC e DOC) e as fragoes labil e refrataria (LPOC, RPOC,
LDOC e RDCO), necessarias para a simulacdo no modelo, sao
apresentadas na sequéncia (Dados de entrada para as simulagoes).

Estao inclusos no modelo os processos de sedimentacdo
e ressuspensdo das fracdes particuladas, mineralizacao para
formas inorganicas, dissolu¢io das fragoes particuladas para
fracoes dissolvidas e decaimento entre as fracoes labil e refrataria.
Um esquema dos processos considerados no balango das fracoes
de carbono organico ¢é apresentado na Figura 2.

dLPOC _ 4, .LPOC - k;;LPOC -k, ,LPOC -k, sLPOC-k;,LPOC+  *12 1
dt T ( )
Sedimentagdo  Mineralizagdo — Dissolugdo  Dissolugdo  Dissolugdo Ressuspensio
LPOC = LPOC e Kuroc L7 . (1 — e Kuroct ) 2
Kppoc*H

- Carbono organico particulado — fragao refrataria (RPOC):

'RP k
drRPOC =+k; 2 LPOC — kg » RPOC — kp 3+ RPOC —kp,» RPOC + 2
dt - - Lt - £ - 2 - H
Mineralizagdo  Sedimentagdo  Mineralizagdo Decaimento Ress:y’p;nsdo

RPOC = RPOC,eSwroc 4 ks

KRPOC - KLPOC )
kpg kis LPOC, (e*KLpoc‘f _ ¢ Krroc't ) + M

(KRPOC - KLPOC) KLPOC -H

LPOC, (E’KLPOC T e’KRPOC K ) _

(] _ e’KRPOC" ) +

©)

*

k)‘#(] _ e’KRPOC")

Sedimentacdo

kLl
-

Sedimentacdo

Kid

kR2

Ky i

Dissolugdo
Dissolucdo
Kis
NH3
Kis . kg
..... LPOC |------------> POs* <---------{ LDOC
ikLZ Mineralizagdo |c Mineralizacio
Decaimento A Decaimento K7 k. d

Dissolucdo

Figura 2. Representacio esquematica dos processos considerados na simulacio das fracdes de carbono organico.
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- Carbono organico dissolvido — fra¢io labil (LDOC):

dLDOC
dt

= ky5+-LPOC =k, ;- LDOC —kpg - LDOC
Qs STl e T T T

Dissolugdo Dec Mineralizagdo

LDOC = LDOCpe Kwoct f_____7LS
(KLDOC - KLPOC)
kL5 'kLZ

LPOC, (e—KLpoc-‘f — ¢ Kuoct )
Kipoc-H- (KLDOC - KLPOC)

- Carbono organico dissolvido — fragio refrataria (RDOC):

dRDOC
dt

=kys - LPOC +ky; - LDOC + kg, - RPOC — kg5 - RDOC
Go TRy PEUE T TR U T R 0T

Dissolugdo Dissolu¢do Dissolugdo Mineralizagdo

RDOC = RDOC,e™*#s + ks

rs~Kipoc) LPoG, (671{”06 ‘et )

kys LPOC, (e*Kme" — o Kipoct ) _

LDOC, Kt ks
— < |e LDOC —e RS
(ks _KLDOC)( )
k; s+ LPOC, _ . ks
Tk + LS5 o e Kipoct —e kps-t
v (KLDOC —KLPOC)'(kIU _KLPOC)( )
_ kL5 -LPOC, (e—KLDoc't _e‘km")
(Kpoc —Krroc ) (krs =KLpoc)
RPOC, (e Firot st kp-LPOC,
(kR5 _KLPOC) (KRPOC _KLPOC)'(kRS —Kipoc
k,,-LPOC, _ . ko
Tk _ L4 0 e Kppoct _e kps-t
ke (Krpoc —Krpoc)-(kgs _KRPOC)( )
— kL4 . kL2 (e_KLPUL‘ o e_kkj't)
(KRPOC - KLPOC) ‘Kipoc-H- (kR5 —K;poc )

thps {ku ks kg, 'KLPOC]“:(I_e e t) _(e Fanoct — ¢l t)
Kipoc - H ks (krs = Krpoc)

em que: LPOC e RPOC sao, respectivamente, as concentragoes
de carbono organico particulado 1abil e refratirio (mg/L);
LDOC e RDOC sio, respectivamente, as concentracoes de carbono
organico dissolvido 1abil e refratirio (mg/1), H é a profundidade
(m), £, ,: sedimentacio de LPOC (d™); £, ,: resuspensao de
LPOC (g/m?*d); £, : mineralizacao de LPOC (d™'); £, ,: decaimento
de LPOC para RPOC (d™); £, .: decaimento de L.POC para
LDOC (d™); 4, decaimento de LPOC para RDOC (d™);
k. sedimentagao de RPOC (d™); £, mineralizagio de RPOC (d™);
k,,: decaimento do RPOC para RDOC (d™); £,,,: resuspensio do
RPOC (d); £, mineralizagio do RDOC (d™'); £, : decaimento
de LDOC para RDOC (d™); £, ¢ mineralizagao do LDOC (d™).;
K, ., ¢ um cocficiente auxiliar na implementacio do modelo
para a simulagio de LPOC (K , . = K +K +K +K +K );
K,y ¢ um coeficiente auxiliar na implementacdo do modelo
para a simulagio de RPOC (I, = K, +K +K ); K, ¢ um
coeficiente auxiliar na implementa¢io do modelo para a simula¢do

de LDOC <I<LI)()(I = I<L7+I<L§§)'

Algoritmo de calibragdo automatica - PSO

Para a calibracio do modelo, foi adaptada uma rotina
de otimizac¢do baseada no algoritmo de PSO — Otimizacio por
Colbnias de Particulas (KENNEDY; EBERHART, 1995; POLI
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KENNEDY; BLACKWELL, 2007; GARCIA; SCHARDONG;
PORTO, 2009). Nesse processo, a calibracdo consiste na busca
de um conjunto de coeficientes 6timos que ajustam os dados
simulados a mediana dos dados observados de vazao e de
concentracao monitorados ao longo do Rio Iguacu. No presente
estudo foram utilizados 6 pontos de controle para a calibragdo do
modelo (pontos de monitoramento — Figura 1). Na Equacio 9 é
apresentada a func¢ao objetivo utilizada na etapa da calibragao do
balanco de carbono organico.

N . \2 L o\2
foc :minZ[wPOC(POC;’bS ~POC™) +wpoc (DOCE ~DOC™) J )
i=]

em que: /¢ a funcdo objetivo para o carbono organico; POC?”
e POC” sio, respectivamente, os valores observados e simulados
de POC (mg/L); DOC?* e DOC?” sio os valores observados ¢
simulados de DOC (mg/TL), respectivamente; ,

0C
para as varidveis POC e DOC (.= 1 ), respectivamente;

~ Ppoc
e N ¢ o nimero de pontos de controle (equivalente a0 nimero

c WDOC 5§20 OS PEsos

de estacoes de monitoramento).

No caso da simulagdo da DBO, os limites inferior e supetior
dos coeficientes foi considerado de acordo com Porto et al. (2007)
e Knapik (2014), enquanto os valores limites para os coeficientes
do balango de massa de carbono organico foram definidos pelos
dados determinados experimentalmente por Knapik et al. (2015).
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Dados de entrada para as simulagées

Para a estimativa das cargas de material organico, no caso
da simulacao da DBO, foi considerada como taxa de contribuicio
pet capita o valor de DBO de 54 g/hab.d (WHO, 1982). J4 para
a simulacao de carbono organico, e de acordo com Servais et al.
(1999), para esgoto bruto, a taxa especifica de contribuicao per
capita em termos de TOC pode variar entre 26,4 ¢ 28,3 ¢C/hab.d,
sendo constituido em sua maior parte pela fragio particulada, entre
19,0 € 20,7 gC/hab.d (70-76%), e DOC de 6,5 2 8,5 gC/hab.d, com
aproximadamente 60 a 75% dessa fragao constituida por matéria
organica biodegradavel. Dependendo do tipo de tratamento de
esgoto, a taxa especifica de TOC estd entre 3 e 10,8 gC/hab.d,
de 2,1 24,9 ¢C/hab.d para DOC, ¢ de 0,9 a 2,5 gC/hab.d para
POC (SERVAIS et al., 1999).

Na simula¢do das fracoes de carbono organico, foi considerado
que a fra¢ao labil (LPOC e LDOC) ¢é proveniente de esgoto ndo
tratado (valotes adotados de 5 ¢ 4 gC/hab.d, respectivamente), ¢ a
fracio refrataria (RPOC e RDOC) ¢ proveniente de esgoto lancado
in natura no cotpo aquatico (valores adotados de 20 e 8 ¢C/hab.d,
respectivamente). As cargas foram estimadas no moédulo especifico
do modelo para cargas pontuais, considerando as contribui¢des
domésticas, industriais e de tributarios.

A carga doméstica foi calculada em funcéo da distribui¢ao da
populagio com e sem coleta e/ou tratamento de esgoto pata cada
area de drenagem dos afluentes e do rio Iguacu. Foi considerada
uma vazio de producio de esgoto de 200 L/hab.dia, com 80%
de coeficiente de retorno. As respectivas eficiéncias de remogao
das estacbes de tratamento de efluentes em operacao, e os
lancamentos de cargas industriais foram considerados de acordo
com a matriz de fontes de poluicdo da Bacia do Alto Iguagu
(PORTO et al., 2007).

As cargas difusas foram estimadas em funcio das respectivas
areas de drenagem, tipo de uso e taxa de ocupac¢ido de cada
tributério e do rio Iguacu (KNAPIK, 2014). Foram considerados
trés tipos de uso e ocupagdo: urbano, agricultura e floresta. Para
a DBO, foram considerados os valores de 15 mg/L, 5 mg/L ¢
7 mg/L pata cada tipo de uso, respectivamente, de acordo com
metodologia proposta por Porto et al., 2007. Para a simulagao de
carbono organico, foi considerado que apenas a fracdo al6ctone
pedogénica contribui para a carga difusa, ou seja, apenas para as
fracoes refratarias (RPOC e RDOC). Os valotes considerados
neste caso foram de 500 kg/km*ano para uso urbano, e de
1000 kg/km?”ano para agricultura e floresta (MATTSSON et al.,
2009).

RESULTADOS E DISCUSSAO

De acordo com o desenvolvimento do trabalho, os resultados
do presente artigo serdo apresentados considerando: (i) a verificagao
da representagdo hidraulica em fun¢io da simulagdo analitica
do modelo proposto (ROCS- Model) e a simulacdo numérica
do modelo Qual2E (BROWN; BARNWELL JUNIOR, 1987);
(ii) a calibracdo automatica dos coeficientes do modelo proposto
(rotina de otimizag¢io); e (iii) comparagao entre as simulagdes das
concentragoes de carbono organico e da DBO para a representagao
da matéria organica no trecho do rio simulado.
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(i) Verificagdo da representa¢ido hidraulica

Conforme apresentado anteriormente, o modelo proposto
foi implementado em planilhas Excel, com solu¢io analitica para
o equacionamento do modelo de transporte e balanco de massa.
Multiplas entradas e retiradas pontuais e contribuicao via fonte
difusa podem ser consideradas na simulagdo. Desta forma, a
vazao total é calculada em funcido de contribui¢bes difusas (vazao
incremental de acordo com a drea de drenagem e vazao especifica,
distribuida linearmente no trecho considerado) e contribuicoes
pontuais (tributdrios, efluentes domésticos e industriais). Para o
célculo da vazio no trecho de tio simulado, o modelo utiliza dados
de entrada tais como a area de drenagem, vazao especifica, vazdes
nos tributdrios, declividades, taxas de ocupagdes, localizacio de
industrias, entre outros.

Desta forma, nas Figuras 3, 4, 5 e 6 sio apresentados os
resultados para as condi¢bes hidraulicas em um trecho de rio
(vazdo, tempo de viagem, velocidade e profundidade), comparando
as simulacées obtidas com o uso do modelo Qual2E (Q2E) e do
modelo proposto (ROCS-Model). Conforme pode ser observado,
nao ha diferencas entre os resultados, indicando que a discretizagdo
para a simulagdo da vazio e as condi¢des hidraulicas de escoamento
estdo de acordo em ambos os modelos (ROCS-Model e Qual2E).

o Q2E
ROCS
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0,2
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Figura 3. Comparagio entre a solu¢do numérica (Q2E) e do
modelo proposto (ROCS) para a vazdo em um trecho do tio.
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Figura 4. Comparagio entre a solu¢ao numérica (Q2E) e do modelo
proposto (ROCS) para o tempo de viagem em um trecho do rio.
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(i) Calibragdo automatica

O valor final dos coeficientes, o perfil de decaimento dos
valores da funcio objetivo e o tempo de simula¢io apresentam
variacio em fung¢do do nimero de particulas do método de otimizacao
considerado e do numero total de intera¢oes aplicados na calibragio
com o algoritmo do PSO (KENNEDY; EBERHART, 1995;
POLL KENNEDY; BLACKWELL, 2007). Assim, considerando
a minimiza¢do da funcdo objetivo nos seis pontos de controle
no rio Iguacu, foi realizado um teste para avaliar o numero de
particulas e o total de interagdes necessarios (dimensio igual
a 18). As simulagdes foram realizadas considerando diferentes
nimeros de particulas (100, 200, 300 e 600), com variagdes de
10 a 50 intera¢oes. Assim como Garcia, Schardong e Porto (2009),
que aplicou o algoritmo de PSO para calibra¢do de modelos de
qualidade de 4gua, também foram adotados os valores para os
coeficientes de inércia e de aceleracio, respectivamente, iguais a
0,4 ¢ 2. A minimizacdo da func¢do objetivo para cada caso baseia-se
na diferenca entre os dados simulados e os dados observados
em campo (mediana dos dados monitorados em 6 estacGes de
controle ao longo do Rio Iguacu), conforme exemplo apresentado
na Equacao 5. Os resultados sdo apresentados na Figura 7.

De acordo com a Figura 7, é possivel observar que Quando
o numero de particulas ¢ elevado, o valor final da func¢io objetivo
¢ alcancado em um nimero reduzido de interagdes. Enquanto
a condi¢ao considerando 600 particulas pode ser realizada com
menos interacoes, para 300 particulas, o mesmo nivel do calculo
da funcio objetivo ¢ alcangado com um numero intermediario
de interacGes. Assim, dependendo do tempo de processamento,
¢ possivel adotar um nimero intermediario de particulas e de
interagoes.

Desta maneira, para a calibra¢do da vazao foi padronizado
um valor de 100 particulas ¢ um nimero total de 50 interagdes
(dimensao igual a 6). Para a calibracao dos coeficientes referentes
a simulagdo do balanco de massa para o carbono organico labil e
refratario (ROCS-Model), foi adotado um nimero de 250 particulas
e 50 interagdes (dimensao igual a 78) E, para a simulagdo da
DBO, considerada junto com a simulacio de nitrogénio, fésforo
e oxigénio dissolvido, foi considerado um nimero maior de
particulas, 600, para um total de 100 interacoes (dimensao igual
a 48) (Knapik, 2014).

Inicialmente, foi realizada a calibracio da vazio simulada
com os dados observados da vazao. Esta calibracio se faz necessaria
para garantir a correspondéncia entre as vazoes observadas em
campo e as respectivas concentragdes monitoradas no trecho
considerado do rio Iguagu. Conforme pode ser observado na
Figura 8, com as condi¢oes adotadas, foram obtidos bons resultados
no ajuste da vazio.

O mecanismo de busca do algoritmo do PSO, assim como
outros algoritmos utilizados para calibracao automatica de modelos
de qualidade de dgua (KONDAGESKI; FERNANDES, 2009),
resulta em diferentes combinacdes de valores dos coeficientes
considerados no balanco de massa. Desta forma, é necessario
restringir de forma adequada os limites inferior e superior no
algoritmo com o objetivo de obter valores que representem uma
condicio fisica, quimica ou biologica. Valores indicativos podem
ser encontrados em literatura para determinados parametros ou
determinados experimentalmente. Knapik (2014), por exemplo,
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Figura 5. Comparacio entre a solu¢io numérica (Q2E) e do
modelo proposto (ROCS) para a velocidade de escoamento em
um trecho do rio.
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Figura 6. Comparacio entre a solucio numérica (Q2E) e do
modelo proposto (ROCS) para a profundidade do canal em um
trecho do rio.
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Figura 7. Variacio do valor da funcio objetivo de acordo com
o numero de particulas.
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através de ensaios de biodegrada¢io de DOC, POC e TOC no
rio Iguagu, encontrou valores para a degradagio bioldgica na faixa
de 0,07 d" a 0,21 d"'. Khan, Sy-Savane e Jittawattanarat (2005),
obteve valores entre 0,05 € 0,08 d™' para a decomposicao bioldgica
do DOC para aguas com influéncia de efluentes domésticos
tratados. Ja Kohler et al. (2012) observou valores mais baixos para
a decomposicio biolégica do DOC em ambientes com presenga
de substancias himicas, com valores médios de 0,0013 = 0,002 d".
Conforme Knapik (2014), variagdes sao observadas em funcio
das caracteristicas da matéria organica presente (maior ou menor
presenga de efluentes, por exemplo) e do tipo de ambiente (rio,
lago, etc.). Desta forma, para este estudo de caso, considerando
os coeficientes envolvidos no balanco de massa das diferentes
concentragoes de carbono organico, foram adotados como limite
inferior e superior no algoritmo do PSO, respectivamente, 0,0001 e 1.

210 +
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150 +
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&
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§ =1
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Para a calibragio da simulacido de carbono organico no
modelo proposto, que considera as fracoes labil e refrataria do
carbono organico dissolvido e particulado, 13 coeficientes foram
calibrados com a rotina de otimizacdo do PSO. As concentracoes
observadas de carbono organico particulado (POC, monitorado
em 6 estagdes ao longo do rio Iguagu), foram utilizados para
avaliar a soma entre as fragSes labil e refrataria da matéria organica
particulada (LPOC e RPOC), assim como as concentragoes
observadas de carbono organico dissolvido foram utilizados

para a avaliar a soma entre as fragoes labil e refrataria da matéria
organica dissolvida (LDOC e RDOC). A soma das simula¢oes
de POC e DOC foram calibradas com os valotes observados
de TOC. O resultado da calibragdo do TOC ¢ apresentado na
Figura 9.
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Figura 8. Resultado da calibracdo para a vazio, considerando os coeficientes estimados pelo algoritmo do PSO. Os valores nos

box-plots representam os dados monitorados em campo (mediana, maximo e minimo).
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Figura 9. Resultado da calibracdo para a concentracdo de TOC, considerando os coeficientes estimados pelo algoritmo do PSO.

Os valores nos box-plots representam os dados monitorados em campo (mediana, maximo e minimo).
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Os resultados indicam (Figura 9) que a calibragiao dos
coeficientes do balanc¢o de massa para a concentragdo de TOC
¢ adequada, atingindo-se valores simulados préximos a mediana
dos dados observados durante o monitoramento de campo para a
maior parte das estagSes de controle. Da mesma forma, a calibracio
automatica dos coeficientes envolvidos no balanco de massa da
DBO também proporcionou bons resultados, como indicado na
Figura 10. Neste caso, para a calibracdo da simula¢io da DBO,
foram utilizados como limites dos coeficientes no mecanismo de
busca do algoritmo dados experimentais obtidos por Porto et al.
(2007) e Knapik (2014), com faixa de valores para o coeficiente
de desoxigenagio carbonicea (K)) e de sedimentagio (K) entre
0,022 3,4 d", para as mesmas estagdes de controle consideradas
no presente estudo. Como a simulagdo da DBO envolve apenas

60 -
+ Mediana
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* Minimo
——DBO simulada

50

40 -
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DBO (mgiL)

20 -

dois coeficientes (degradacdo bioldgica e sedimentacio), o
algoritmo se mostrou mais preciso na busca de um conjunto
de valores no processo de calibragio, resultando em dados
simulados muito préximos a mediana dos dados observados em
campo nas estagdes de controle. J4 para a simulagido do TOC, a
propagacio de erros nas hipoteses consideradas ¢ maior (soma
das fra¢oes determinadas em laboratério, por exemplo), o que
resulta em um processo mais detalhado de busca de um conjunto
de valores para os coeficientes envolvidos no balango de massa
do sistema em anilise.

De acordo com as condi¢oes de simulagio detalhadas
anteriormente, o algoritmo do PSO convergiu para os seguintes
valores dos coeficientes envolvidos no balanco de massa das
fracdes de carbono organico e da DBO (Tabela 1).

©
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Figura 10. Resultado da calibragdo para a concentracio de DBO, considerando os coeficientes estimados pelo algoritmo do PSO.

Os valores nos box-plots representam os dados monitorados em campo (mediana, maximo e minimo).

Tabela 1. Coeficientes obtidos pelo processo de calibracio automatica nos pontos de controle ao longo do trecho do rio Iguacu.

Pontos de controle

Coeficiente

1G01 1G02 1G03 1G04 1G05 1G06
K, 0,1 0,1 0,1 0,01 0,1 0,1
K, 0,0873 0,0001 0,0001 0,0076 0,0001 0,0001
K, 0,01 0,1 0,1 0,1 0,1 0,1
K., 0,1 0,07 0,1 0,1 0,1 0,1
K 0,1 0,1 0,1 0,01 0,1 0,1
K, 0,001 0,1 0,1 0,079 0,1 0,1
K, 0,1 0,1 0,0797 0,1 0,1 0,1
K, 0,1 0,1 0,1 0,1 0,1 0,1
K, 0,1 0,1 0,1 0,1 0,038 0,1
K, 0,0880 0,1 0,1 0,0001 0,0881 0,0001
Ky 0,1 0,1 0,1 0,1 0,0001 0,1
Ky 0,0001 0,1 0,1 0,1 0,1 0,1
Ky 0,001 0,089 0,003 0,023 0,039 0,1
K 3,31 34 1,5 0,02 0,72 0,02
K, 34 2,21 0,02 1,47 0,04 0,76

em que: £, : sedimentagio de LPOC (d™); £, ,; resuspensio de LPOC (g/m’d); &, ;: mineralizacio de LPOC (d™); £, ; decaimento de LPOC para RPOC (d™);

k decaimento de LPOC para LDOC (d™); £, : decaimento de LPOC para RDOC (d’{) ; &, decaimento de LDOC para RDOC (d™); &, ¢ mineralizacio do LDOC (d™);

kl(/:

sedimentacio de RPOC (d); £, :

R3

mineralizacio de RPOC (d7'); £, :

R4

decaimento do RPOC para RDOC (d7); £, :

o tesuspensdo do RPOC (d™); £, : mineralizacio

do RDOC (d™); £,: desoxigenacio carbonacea (d™); £: sedimentacéo carbonacea (d).
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Cabe destacar, novamente, que a calibragdo automatica deve
ser analisada com critérios, uma vez que o mecanismo de busca
retorna um conjunto de valores que ndo necessatiamente apresenta
um significado fisico, quimico e biolégico. Conforme pode ser
observado nos dados apresentados na Tabela 1, o mecanismo de
busca converge para o conjunto 6timo de valores dentro da faixa
de valores definida no algoritmo de otimizagao. Outras rotinas de
otimiza¢ao empregadas na calibracdo de modelos de qualidade de
agua, como, por exemplo, o algoritmo genético (KONDAGESKI;
FERNANDES, 2009; GARCIA; SCHARDONG; PORTO, 2009),
também apresenta esta fragilidade, apesar de toda a potencialidade
envolvida no processo de busca automatica. Sao necessatias, portanto,
boas estratégias de monitoramento e determinagoes experimentais,
com abrangéncia espacial e temporal dos parametros simulados.

(iif) Simulag¢ao de carbono organico x DBO

Adicionalmente, foram efetuadas comparacées entre a
simulacdo da concentrac¢do das frages de carbono organico e da
concentracio de DBO com o objetivo de comparar essas duas
diferentes abordagens para a representacido da matéria organica
na coluna d’agua.

Os resultados da simulagao analitica no trecho do Rio Iguacu,
para as diferentes fragdes de matéria organica considerada pelo
modelo (dissolvida, particulada, 1abil e refrataria) sao apresentados
na Figura 11. De acordo com as hipoteses consideradas no
desenvolvimento do modelo, pode-se observar a diferenga de
intensidade entre a fracdo labil e a fragao refrataria, principalmente
no trecho com maior atividade antrépica (apds a estagao 1GO1).
A concentra¢ao de TOC permite avaliar o teor global do conteddo
organico na coluna d’agua, enquanto as diferentes fracoes permitem
identificar qual trecho do rio hd o predominio da fracao labil ou
refrataria, indicando, consequentemente, os trechos com um
maior potencial de impacto na deple¢do da concentragiao de OD.

20,0 -

—LPOC (mgC/L)
—RPOC (mgC/L)
——LDOC (mgC/L)
—RDOC (mgC/L)
—TOC (mgC/L)

Concentragdo (mgC/L)

Complementarmente, os resultados da simulacio das
fragGes de carbono organico foram comparados com a simulagao
da DBO em termos de concentragio molar, a fim de identificar as
potencialidades e fragilidades de cada variavel, bem como as areas
mais impactadas pela polui¢io organica. Para essa comparacio, os
resultados sdo apresentados na concentra¢ao molar, considerando
as simulacGes de DBO, TOC e as respectivas concentracoes labil
(LTOC) e refrataria (RTOC) de carbono organico (Figura 12).

De uma forma holistica, os ensaios de TOC, POC, DOC,
DBO e DQO representem a mesma matéria organica na amostra
analisada. Contudo, nem todos os compostos representativos sio
quantificados em cada um dos métodos (IKNAPIK et al., 2014).
Enquanto a analise de TOC representa a totalidade de carbono
na amostra, sem diferenciar entre as fracoes labil e refrataria, o
ensaio da DBO ¢ capaz de mensurar apenas a fracao biodegradavel,
ou seja, a parte labil da matéria organica presente no ambiente
analisado (THOMAS; THERAULAZ, 2007). Desta forma, uma
estratégia para estimar a propor¢io de carbono organico labil e
refratario foi a de analisar a razao entre a concentracio de DBO
e de TOC em termos de concentracio molar. A concentracio
molar permite comparar, na mesma unidade, a relagio entre
a massa de carbono assimilado e a concentracio de oxigénio
dissolvido consumido indiretamente na oxidacio da matéria
organica (KNAPIK et al., 2014).

Como pode ser observado na Figura 12, as curvas de DBO
e LTOC apresentam um comportamento similar no trecho do rio
simulado, uma vez que a DBO responde pela fracao biodegradavel
da matéria organica, ou seja, a fracio de facil decomposicao (1abil).
Ainda, é possivel identificar a relacdo entre as dreas mais poluidas e
o trecho com maior atividade urbana (trecho intermediario da bacia
entre as estacdes IG02 e IG04), onde estao localizados tributarios
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Figura 11. Comparacio entre a simulacio da concentragao de TOC e as fracoes labil particulada e dissolvida (LPOC e LDOC) e

refrataria (RPOC e RDOC) no rio Iguagu.
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com elevada carga de polui¢io organica (esgotos domésticos com
pouco ou nenhum tratamento).

Os resultados da simulacio de carbono organico podem ser
analisados também e fungio dos respectivos percentuais ao longo
do trecho do rio simulado, conforme apresentado na Figura 13.
De acordo com os resultados, no trecho anterior a urbanizacio
(ponto 1GO1), a propor¢io de carbono organico refratario ¢
superior, com RTOC em torno de 39%, enquanto que a fracdo

2,0

——DBO (m.mol/L)
——T0OC (m.mol/L)

- = LTOC (m.mol/L)
- - =RTOC (m.mol/L)

1,5 4

1,0 +

0,5 -

Concentrac¢do (m.mol/L)

labil, LTOC, permanece na faixa de 60% em média. Na parte com
maior atividade antrépica, a jusante do ponto 1G02, a proporcio
se inverte, passando a ser de 22% da fracdo refrataria (RTOC) e de
78% para a fragio labil (LTOC). Estes resultados estio de acordo
com estudos que indicam uma porcentagem entre 40 ¢ 80% de
substancias humicas (matéria organica refrataria) em ambientes
aquaticos nao poluidos (ZUMSTEIN; BUFFLE, 1989; BENNER,
2003; FILELLA, 2009).
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Figura 12. Resultados da simulagao da concentracio molar de DBO, TOC e as fragdes labil (LTOC) e refrataria (RTOC) no rio Iguacu.
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Figura 13. Comparacio do percentual 1abil e refratario da concentracio de carbono organico simulada no rio Iguacu.
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Comparando-se os resultados em termos da DBO com a
concentraciao de TOC, pode-se observar que enquanto a DBO
apresenta um rapido decaimento, o TOC resulta em um decaimento
mais lento, uma vez que estdo inclusos a concentracio da fracdo
refrataria e os respectivos os mecanismos de transformacio entre as
fragoes de carbono organico. Ainda, hd os processos de dissolugio,
no qual a fragao particulada de carbono organico pode contribuir
para a fracdo dissolvida. Os resultados indicam que mesmo com
o predominio da fracao labil da matéria organica, ainda ha uma
porcentagem de matéria organica refrataria na coluna d’agua.

CONCLUSAO

De acordo com os resultados apresentados, a segmentagio
e modelagem das fragoes labil e refrataria do carbono organico
permite uma andlise mais detalhada dos processos de transformacao
bioquimica, bem como da identificacdo das areas mais susceptiveis
a deterioragdo da qualidade da dgua. No caso da bacia do Alto
Iguacu, claramente pode-se identificar essa caracteristica apos a
estagdo IG01, onde hd o predominio de areas com forte ocupacio
antrépica. De acordo com os resultados, no trecho anterior a
urbanizagao (estagao IG01) hd uma maior propor¢io de carbono
organico refratario (RTOC em torno de 39%) quando comparado
a0 trecho com maior atividade antrépica (RTOC de 22%), enquanto
que a fragao labil ocorre o inverso (LTOC na faixa de 60%, em
média, antes do IG01 e 78%, em média, ap6s o 1G02). Ainda, o
rio apenas comega a mostrar sinais de recuperagao apos a estacao
1GO05, com redugio da presenca de matéria organica labil e de um
crescente aumento do remanescente de matéria organica refrataria.

A rotina de otimizagao utilizada para a calibragio automatica
do modelo (PSO) mostrou-se bastante eficiente, mesmo para um
grande nimero de coeficientes, reduzindo o tempo usualmente
utilizado em ajustes por tentativa e erro. Uma questdao importante
¢ a defini¢ao dos limites de busca dos valores para os coeficientes
envolvidos na modelagem. Assim como outros algoritmos evolutivos,
o processo de otimizacdo encontra um conjunto de valores que
minimizam a funcio objetivo. Contudo, nao necessariamente esses
valores resultam com um significado fisico, quimico e biolégico.
No presente estudo, a utilizacdo dos dados monitorados em
6 estagdes de controle ao longo do Rio Iguagu, bem como de
dados experimentais para referéncia nos limites mais adequados,
foram essenciais para a boa calibra¢io obtida.

Considerando a aplicabilidade em gestio de recursos hidricos
na questao da modelagem matematica para a simulagdo da qualidade
da 4gua, para a utilizacdo do carbono organico como variavel de
estado, como no caso do modelo ROCS-Model, novas estratégias
que incluam o monitoramento deste parametro sao necessarias.
Nio ha, contudo, uma normatizacio referente as analises das
diferentes fragoes, bem como dos valores de referéncia para fins
de gestio e fiscalizagdo, ou seja, ainda ndo hd um consenso sobre
quais niveis de concentragdao sio relevantes e como comparar
esses niveis com valores conhecidos de DBO ou DQO. Desta
forma, destaca-se a potencialidade da abordagem aqui apresentada,
mas, com implica¢oes inerentes aos dados de entrada no modelo.
Contudo, comparando-se com outros modelos que também
consideram a matéria organica de forma mais completa do que
somente o balanco de massa para a DBO, o modelo proposto
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tem vantagens em ser menos complexo da questio dos dados
de entrada e numero de parametros e coeficientes necessarios
na implementacio desses modelos. Esta questdo ¢ fundamental
para ser um modelo viavel de aplicagao pelos 6rgaos gestores de
bacias, em especial na problematica envolvida em bacias urbanas.

Complementarmente, outra vantagem do modelo proposto
¢ o seu facil uso e acesso, uma vez que ¢ todo implementado em
planilhas Excel. Os médulos contemplados no modelo permitem
a0 usuario integrar a matriz de fontes de poluicao diretamente
como dados de entrada, facilitando a simulacio para diversas
bacias. O modelo em questdo encontra-se disponivel para uso
no meio académico, e estd em estudo o desenvolvimento de uma
segunda versio com automatizacio de rotinas complementares
para tornar ainda mais acessivel a aplicacdo em outras bacias, de
modo a poder contribuir para um melhor entendimento da dinamica
da polui¢io orginica e consolidar estratégias de planejamento e
gestao da qualidade da agua.

Finalmente, como vantagens da determinacido das
concentragoes das fracdes de carbono organico (TOC, POC e
DOC), podem ser listadas a menor subjetividade, maior rapidez
e maior confiabilidade nas analises quando comparado aos
parametros tradicionalmente utilizados em monitoramento e
modelagem da qualidade da dgua, tais como a DBO. Contudo,
ainda so necessarios mais avangos para 0 monitoramento das
fragoes labil e refrataria, e, principalmente, na analise conjunta com
outras técnicas de andlise como, por exemplo, a espectroscopia
de fluorescéncia e de ultravioleta visivel. Ainda, estes parametros
nao sao contemplados pela legislacio brasileira, fazendo com que
seja necessaria a correspondéncia com os dados monitorados e
simulados de DBO para fins de fiscalizacdo e controle.

Considerando bacias com intensa atividade urbana como
a Bacia do Alto Iguagu e os resultados aqui apresentados, pode-se
afirmar que as caracteristicas do modelo proposto sio fundamentais
para a consolidagdo de estratégias de monitoramento e modelagem
com foco na gestiao da qualidade da 4dgua.
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