VIl Simpdsio de Iniciacao Cientifica

2025

“Do conhecimento académico a transformacao sustentavel: inovagao com

validagdo cientifica”

ANALISE DE MODELOS DE ADSORCAO APLICADOS A QUALIDADE EM SISTEMAS DE
BIORRETENCAO

Carlos Vinicius Bibiano* (1C), Marina Batalini de Macedo (PQ)*
tUniversidade Federal de Itajuba — UNIFEI.

Palavras-chave: drenagem; Langmuir; Freundlich; modelagem.

Introducéo

A expansdo urbana tem agravado os desafios
relacionados ao manejo de aguas pluviais, sobretudo
pelo aumento do escoamento superficial e pelo
transporte de poluentes difusos para corpos hidricos.
Nesse contexto, a biorretencdo surge como uma
técnica sustentavel de manejo de aguas pluviais,
baseada na infiltracdo da agua em camadas filtrantes
de solo e vegetacdo (GONCALVES et al., 2016).

Esses sistemas tém sido aplicados em cidades de
diferentes portes para reduzir a carga de poluentes,
como nutrientes, metais pesados e sedimentos,
contribuindo para a melhoria da qualidade da agua e
a mitigacdo de enchentes (BRAGA, 2017). Entre os
mecanismos responsaveis pela eficiéncia desses
sistemas, destaca-se a adsor¢do, processo em que
contaminantes se fixam na superficie de particulas
solidas, desempenhando papel central na retengdo de
substancias presentes no escoamento urbano
(MELO etal., 2015). Para compreender e quantificar
esse fendbmeno, modelos matematicos de isotermas e
cinéticas de adsor¢do, como Langmuir, Freundlich,
Elovich e as cinéticas de pseudo-primeira e pseudo-
segunda ordem, sdo amplamente utilizados, pois
permitem avaliar a capacidade de retencdo, a
velocidade de remocdo e a sensibilidade dos
parametros envolvidos (NASCIMENTO et al.,
2014).

A aplicacdo desses modelos é relevante para
parametros de qualidade da agua de interesse
ambiental, como concentracbes de metais e
nutrientes, que estdo diretamente ligados aos
impactos da poluicdo difusa. Neste trabalho,
inspirado pela abordagem de modelagem baseada
em processos descrita por Macedo (2020), esses
modelos séo implementados em linguagem Python a

partir de dados de referéncia da literatura, buscando
comparar o desempenho das equagdes e discutir de
que forma a simulacdo computacional pode apoiar o
dimensionamento de sistemas de biorretencdo e o
planejamento de praticas de drenagem urbana
sustentavel.

Metodologia

A metodologia adotada neste estudo consistiu na
formulacdo matematica e posterior implementagéo
em linguagem Python de diferentes modelos de
adsorcdo aplicados a sistemas de biorretencdo. A
formulagdo matematica dos diferentes modelos foi
integrada a0 mddulo de qualidade da &agua do
modelo geral de biorretencdo baseado em processos,
desenvolvido por inicialmente por Shen et al. (2018)
e Randelovic et al. (2016) para microorganismos e
micropoluentes — poluentes para 0s quais 0 processo
de adsorcdo ndo é significativo, e adaptado por
Macedo (2020) para nitrogénio, onde a adsorcao
comeca a ter um papel mais significativo. Os
detalhes da estrutura do modelo da biorretencdo é
apresentado em Macedo (2020). Neste estudo,
apenas a equacdo de adsorcdo sofreu alteracdes,
considerando diferentes modelos.

Nesse sentido, o processo de adsor¢do no modulo de
qualidade da agua do modelo de biorretencéo,
usualmente representado por uma cinética linear de
primeira ordem, foi substituidos por equacdes
diferenciais ndo lineares correspondentes as
isotermas de Langmuir, Freundlich e Elovich, bem
como as cinéticas de pseudo-primeira e pseudo-
segunda ordem. A formula¢do matematica envolveu
a parametrizacdo de cada modelo a partir das
equacbes de taxa de adsor¢do, considerando
variaveis como concentracdo inicial, capacidade
méaxima de adsorcédo, que representa o limite tedrico
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de retencédo do solo antes da saturagdo e constantes
de afinidade, que indicam a intensidade da interacédo
entre poluente e adsorvente, ou velocidade, refletem
a rapidez com que o processo ocorre. No ambiente
Python, o sistema de equagOes diferenciais foi
implementado utilizando rotinas numéricas para
integracdo temporal, por método de Newton, o que
permitiu simular a evolucdo das concentraces de
nitrogénio no escoamento de saida da biorretencdo
ao longo do tempo, ou seja, 0s polutogramas.

Para avaliacdo da aplicabilidade dos diferentes
modelos de adsorcao, foram simulados trés eventos
de chuva experimental monitorados previamente por
Macedo (2020) (Tabela 1). Para tais eventos, ha
dados monitorados de vazdo de entrada, vazdo de
saida e concentracdo de entrada e de saida de
nitrogénio, permitindo entdo comparar os valores
simulados com os valores observados reais. Foi feita
uma calibracdo manual dos parametros de cada
modelo, considerando o0s trés eventos e em
sequéncia (respeitando o intervalo de dias secos
entre eles). Essas informacOes foram registradas em
planilhas de acompanhamento e utilizadas como
base de comparacgdo para os resultados simulados.

Tabela 1 — Descri¢do dos eventos monitorados

Evento  Data Tempo de  Precipitagdo Durggao

Retorno [anos] [mm] [min]

1 04/02/2019 5 31 304

2 19/03/2019 50 53 308

3 26/06/2019 5 31 311

4 21/08/2019 5 31 10

5  02/09/2019 5 31 255

6  30/09/2109 5 31 30

7 21/01/2019 5 31 295

8  28/01/2019 5 31 30

9  11/02/2019 5 31 30

Nos diferentes compartimentos do modelo

conceitual as simulacdes foram realizadas para os
distintos cenarios de chuva, possibilitando comparar
0 comportamento dos modelos em condigdes
variadas.

Resultados e discussao

A avaliagdo dos modelos considerou trés eventos
distintos, comparando Langmuir, Freundlich,

Elovich e as cinéticas de pseudo-primeira e pseudo-
segunda ordem. Os resultados foram analisados pelo
comportamento temporal da concentragdo de
poluentes, confrontando as simulagdes com o
modelo original e com os dados observados.

No Evento 1 (Figura 1), o modelo de Elovich
mostrou boa correspondéncia com o pico maximo da
curva observada, mas superestimou a fase de
decaimento, o que pode levar a uma previsdo
exagerada da capacidade de adsor¢do em periodos
mais longos. A cinética de pseudo-segunda ordem
também apresentou um bom ajuste no inicio,
acompanhando de forma mais equilibrada a variacéo
temporal, mantendo ainda assim maior proximidade
em relacdo aos dados medidos. A pseudo-primeira
ordem, por sua vez, gerou um pico inferior ao
observado, mas conseguiu reproduzir o padrdo de
queda de forma mais semelhante a curva
monitorada, oferecendo uma representacdo mais
linear do processo, 0 que pode indicar estabilidade
para analises de longo prazo, ainda que com risco de
subdimensionamento devido a menor intensidade do
pico. A isoterma de Langmuir exibiu
comportamento parecido ao da pseudo-primeira
ordem, porém com uma tendéncia de decaimento
mais acentuada, o que evidencia limitacdo em
capturar a persisténcia do processo de adsorcao. Por
fim, o modelo de Freundlich destacou-se por
acompanhar de forma quase idéntica a curva original
em todo o seu desenvolvimento, representando néo
apenas a fase inicial de ascensdo, mas também a
estabilizagcdo subsequente, o que demonstra grande
capacidade de ajuste a este evento especifico.

Figura 1 — Comparacdo de Modelos — Evento 1
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No segundo evento (Figura 2), os resultados
mostraram maior divergéncia entre 0os modelos
simulados. A isoterma de Langmuir, embora
apresentasse um comportamento regular, nao
conseguiu se aproximar nem da curva observada
nem da curva original, permanecendo em niveis
inferiores as demais e resultando em subestimacéo
consideravel do processo. As cinéticas de pseudo-
primeira e pseudo-segunda ordem tiveram
desempenho satisfatorio, pois chegaram préximas ao
pico da curva observada; entretanto, seu carater mais
linear levou a um decaimento inferior ao real, 0 que
pode comprometer a representacdo em fases de
estabilizacdo. O modelo de Elovich, por sua vez,
apresentou um comportamento intermediario,
permitiu alcancar um pico menor, mas descreveu um
decaimento mais proximo ao monitorado,
mostrando-se mais equilibrado que as cinéticas de
primeira e segunda ordem. Ja a isoterma de
Freundlich manteve bom ajuste em relacdo a curva
original, repetindo a consisténcia observada no
primeiro evento, que, embora ndo se aproxime do
pico, apresenta um decaimento semelhante.

Figura 2 — Comparacao de Modelos — Evento 2
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Por fim, no evento 3 (Figura 2), as isotermas de
Elovich, pseudo-primeira e pseudo-segunda ordem
apresentaram comportamento semelhante ao evento
anterior, mas desta vez com picos mais elevados em
relacdo aos dados monitorados, o0 que resultou em
discrepancias mais evidentes. Nesse contexto,
destacam-se as curvas de Langmuir e Freundlich. A
isoterma de Langmuir reproduziu um pico muito
proximo ao valor observado, embora deslocado para
um instante anterior, 0 que sugere uma resposta mais

acelerada do meio e levou a um decaimento mais
acentuado ao longo do tempo. J& a isoterma de
Freundlich mostrou maior aderéncia, com um pico
semelhante ao observado e, durante a fase de
decaimento, acompanhou de forma consistente a
curva original. Além disso, a curva de Freundlich
evidenciou dois picos em diferentes momentos,
ambos proximos ao observado, ainda que néo
coincidindo  exatamente no tempo, essa
caracteristica indica que, para o terceiro evento,
Freundlich pode ser considerada a representacao
mais adequada, conciliando semelhanca de valores
com comportamento coerente ao longo do processo.

Figura 3 — Comparacdo de Modelos — Evento 3
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De forma geral, os modelos de Freundlich e de
pseudo-segunda ordem apresentaram 0s melhores
desempenhos, com menores erros e maior eficiéncia
de ajuste, enquanto Langmuir e Elovich mostraram
maior  dispersdo em relacdo aos dados
experimentais. Também por meio de uma analise de
sensibilidade manual, realizada durante a calibracao,
se evidenciou que o0s parametros ligados a
capacidade méxima de adsorcdo e a constante de
afinidade foram os mais determinantes, ressaltando
sua importancia para a calibracdo de modelos em
sistemas de biorretencao.

Os resultados estdo alinhados a estudos anteriores
que aplicaram modelos de adsor¢cdo em solos
voltados & infraestrutura verde. Trabalhos como os
de Zhang et al. (2019) e Li et al. (2018) também
identificaram melhor desempenho das isotermas de
Freundlich e das cinéticas de pseudo-segunda ordem
na simulacdo da remocdo de nutrientes em sistemas
de Dbiorretengdo, sobretudo para compostos
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nitrogenados. Em contrapartida, as limitagdes do
modelo de Langmuir na representacdo da fase de
decaimento, associadas a suposicdo de superficies
adsorventes homogéneas, ja foram amplamente
discutidas na literatura, o que reforca os achados
deste estudo. A comparacdo entre 0s eventos
simulados confirma que a aplicabilidade dos
modelos de adsor¢do em sistemas de biorretencao é
condicionada tanto as condicdes hidroldgicas quanto
as caracteristicas dos parametros calibrados. A
implementagdo em Python mostrou-se uma
ferramenta eficaz para explorar diferentes cenarios e
analisar a sensibilidade dos parametros, oferecendo
suporte ao dimensionamento de praticas de
drenagem urbana sustentavel e a previsdo de sua
eficiéncia no controle da poluicéo difusa.

Conclusodes

Este estudo buscou avaliar a aplicabilidade de
diferentes modelos de adsorcdo para representar a
dindmica de poluentes em sistemas de biorretencao,
tendo como base dados de eventos de chuva
observados em campo e a implementacéo
computacional em Python. Os resultados mostraram
que nenhum dos modelos foi capaz de reproduzir
integralmente os padrdes monitorados, mas
revelaram tendéncias relevantes.

Freundlich e a cinética de pseudo-segunda ordem
destacaram-se como 0s mais consistentes, enquanto
Langmuir e Elovich apresentaram limitagdes em
determinados cenarios. Esses achados reforcam que
a escolha do modelo deve considerar tanto as
condi¢cBes hidrolégicas quanto 0s parametros
ajustados. Apesar disso, 0 estudo apresenta algumas
limitacbes, como a dependéncia de um conjunto
restrito de eventos e a aplicacdo de modelos tedricos
que nédo capturam toda a heterogeneidade dos solos
urbanos.

Ainda assim, a abordagem proposta mostrou-se
promissora, evidenciando que a modelagem em
Python pode servir como ferramenta de apoio ao
dimensionamento e planejamento de préaticas de
drenagem sustentavel. Conclui-se, portanto, que 0s
modelos avaliados, mesmo com restri¢des, oferecem
subsidios importantes para a compreensdo dos
processos de retengdo de poluentes em biorretencéo.

Pesquisas futuras devem ampliar o nimero de
eventos monitorados, explorar novos modelos de
adsorcdo e integrar andlises em escalas mais
abrangentes, de modo a fortalecer a aplicacéo pratica
desses resultados no enfrentamento dos desafios de
qualidade da 4gua em areas urbanas.
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