Model os Geol dgi cos Estocasticos 3D e Interface para M odel os de Simulagéo de Fluxo.
Aplicacéo a Area Subjacente da Antiga Fabrica da SPEL

P. A. QUENTAL - pauloaguental @gmail.com (CICEGe-DCT-FCT-Universidade Nova de Lisboa
J. A. ALMEIDA — ja@fct.unl.pt (CICEGe - DCT - FCT - Universidade Nova de Lisboa)

Resumo: Procede-se & implementaciio de uma metodologia que faz a integracio optimizada entre os
model os geol dgi cos estocasticos de alta resolucdo (model os geoestatisticos) e os model os de simulagéo de
aguas subterraneas (modelo hidrogeoldgico). A solucdo apresentada centra-se na realizacdo de um
modelo geolégico ata resolucdo, tirando partido dos algoritmos geoestatisticos e posterior adaptacéo
optimal (upscaling) para uma malha de maior dimensdo. Numa primeira etapa realiza-se a construcéo de
um modelo geolégico 3D das litologias por simulagdo sequencial da indicatriz (SSl), introduzindo 2
condicionantes, que sdo uma das inovagOes deste trabalho: i) correccdo as médias locais, respeitando a
complexidade geoldgica da area e a ocorréncia vertical de litogrupos, eii) histograma das transi¢fes entre
litogrupos na direccdo vertical. Na segunda etapa faz-se a adaptacdo / simplificacdo optimal do modelo.
Paratal, definiram-se as principais unidades hidrogeol 6gicas de forma conceptual. Seguidamente aplicou-
se a simplificacdo através de uma aplicacdo informatica inovadora que foi desenvolvida, programada e
testada, baseada no método de optimizacdo Simulated Annealing. S&o assim obtidos localmente os limites
para cada uma das unidades hidrogeolgicas e uma matriz de parametros hidraulicos (transmissividade,
porosidades e coeficientes de armazenamento) que podem ser utilizados directamente no modelo de
fluxo. A metodologia proposta foi implementada aos terrenos subjacentes da antiga fébrica da SPEL, no
concelho do Seixal. Para aém do desenvolvimento dos modelos geoldgico e hidrogeol6gico do local,
foram feitos testes sintéticos do fluxo da agua subterraneano MODFLOW.

Palavras Chave: Modelo geol6gico 3D de alta resolucgo; Simulacgo sequencia da indicatriz (SS),
Smulated Annealing, Upscaling.

Introducdo: Os métodos geostatisticos permitem determinar com precisio a distribuigio espacial e/ou
temporal de determinado fendémeno natural, que evidencia correlacdo (SOARES, 2000). Através da
determinacdo do comportamento de corpos geoldgicos, os métodos estocasticos ostentam grande
importancia nas ciéncias da Terra, nomeadamente na construcdo de modelos geoldgicos 3D. Estes
model os sdo uma ferramenta poderosa para a compreensdo da geologia, permitindo integrar vérias fontes
de informagdo (MATIAS, 2010). Os modelos geoldgicos representam um salto qualitativo entre um
modelo conceptual criado a partir de mapas geoldgicos 2D e perfis, conjugados com pontos de dados
especificos como por exemplo sondagens, e um modelo conceptual que se entende robusto, baseado em
métodos mateméticos complexos como os geostatisticos. No entanto, a criagdo destes MG3D néo se deve
basear Unica e exclusivamente nos métodos matemédticos, apoiando-se numa anélise pericial da geologia
Um modelo conceptual hidrogeoldgico deve respeitar este compromisso, evitando-se assim falta de
compreensdo entre a estrutura geolégica e a sua relagdo com a hidrogeologia. Um dos problemas
relacionados com a geracdo de modelos hidrogeoldgicos com base nos modelos geoestatisticos ou
estocasticos prende-se com a realizacdo de uma discretizagdo pormenorizada da realidade geoldgica. A
um modelo conceptual cujo grau de detalhe se apresente elevado, os modelos de simulagdo de fluxo
respondem com incapacidade de célculo. A necessidade de simplificacdo da realidade geoldgica pode
levar a resultados irreais e a outputs de modelos de fluxo pouco fidveis. E este problema que o presente
trabalho se prop8e ultrapassar, apresentando uma metodologia que permite a criagdo de um modelo
geologico 3D de pormenor, propondo condicionamentos ao algoritmo de ssimulagdo, e a adaptagdo para
modelo de fluxo. Esta adaptacado é realizada através de métodos estocasticos, determinando com precisdo
limites entre unidades hidrogeol 6gicas e estabelecendo os parametros hidraulicos das mesmas.

Descricéo do caso de estudo e enquadramento geoldgico e hidrogeol 6gico: A area que é
objecto de estudo no presente trabalho situa-se na margem esquerda do rio Tegjo, mais propriamente no
concelho do Seixal, e diz respeito a zona onde, entre 1949 e 1998, a Sociedade Portuguesa de Explosivos
(SPEL) desenvolveu producdo de explosivos para fins militares. Durante os cerca de 50 anos de
actividade, a SPEL produziu compostos organicos, toxicos e potencial mente cancerigenos, entre os quais
acido sulfurico, &cido nitrico e nitratos de tolueno, trinitrotolueno (TNT) e dinitrotolueno (DNT). A agua
utilizada para esta actividade foi depositada em lagoas escavadas nas areias ndo impermeabilizadas
(AMARAL et a., 2009). As aguas destes aquiferos tém diversos fins, destacando-se a utilizagdo para
consumo humano, agricultura e indUstria. O principal maleficio para a Salde Publica centra-se na
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ingestdo directa da agua contaminada do aquifero livre. Existe também grande possibilidade de ingestao
de alimentos contaminados, tendo em conta que a mesma agua € utilizada para fins agricol as.

A &rea em estudo situa-se na Bacia do Baixo Tejo. Ao longo do tempo, esta bacia teve uma evolucéo
complexa, resultando da interaccdo entre as diversas oscilacdes do nivel do mar e os movimentos
tectonicos a que esteve sujeita. A estes junta-se as diversas ateracdes do clima que se fez sentir, fazendo
também variar o tipo de sedimentos que enchem a bacia. A Bacia do Baixo Teo gerou-se no ciclo
orogénico apino (RIBEIRO €t a., 1979). Geomorfologicamente, € uma depressdo alongada na direccdo
NE-SW que se encontra ladeada a W e N pelas formagOes mesozdicas da orla ocidental, a NE e E pelo
substrato hercinico e a sul comunica com o Atlantico na peninsula de SetUbal. Em resposta aos grandes
movimentos de subsidéncia, ocorreu nesta bacia sedimentacdo intensa. A depressdo encontra-se
preenchida por depdsitos paleogénicos e neogénicos, em grande parte recobertos por depdsitos
guaternarios. A sedimentacdo que se verificou na bacia foi caracterizada pela aternancia entre
sedimentacdo continental, sedimentacdo de facies salobra e sedimentacdo marinha, atestando assim a
sucessdo de ciclos regressivos e transgressivos que ocorreram principalmente durante o Neogénico — no
total foram 7 ciclos para o periodo do Miocénico e pelo menos um ciclo para o Pliocénico (PAIS, 2004)

A érea de estudo situa-se na Bacia do Baixo Tejo, onde o sistema aquifero é constituido por um aquifero
superior livre, sobrgjacente a um aquifero, confinado a localmente semiconfinado, mio-pliocénico.
Ambos os aquiferos apresentam comportamento andlogo ao de meios porosos, embora sobretudo no
Miocénico carbonatado, a permeabilidade possa ser também controlada por fissuraggo. Por fim, e com a
presenca de formagBes margosas separando-o do aquifero anterior, existe um aquifero confinado,
multicamada, que tem por suporte as camadas greso-cal carias da base do Miocénico.

Tratamento dos dados: Os dados utilizados no presente estudo sio 81 logs de sondagens da &rea da
SPEL. Numa fase incial procedeu-se a uma andlise aos dados das mesmas, identificando vérias litologias
que foram agrupadas em litogrupos dominantes: i) Areia, ii) Calcério, iii) Arenito, iv) Argilaev) Marga
Na fase da andlise estatistica foi possivel identificar, através da criagdo do Grafico 1, que os litogrupos
apresentam um comportamento distinto em profundidade, verificando-se zonas onde determinado
litogrupo era dominante. Assim decidiu-se dividir o volume em estudo em quatro zonas diferentes, e
obteve-se a Tabela 1. Esta diz respeito as proporcdes de cada litogrupo em cada uma das areas definidas e
serviu de condicionante ao algoritmo da SS.
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Gréfico 1 - Distribuicdo dos litogrupos em Tabela 1 - Propor ¢Bes de cada litogrupo por
profundidade intervalos de profundidade

A Ultima fase do tratamento dos dados consistiu na criagdo de matrizes de transi¢6es dos litogrupos entre
suportes consecutivos, para cada uma das regides definidas anteriormente. Aquando do processo de
simulacdo, estas tabelas seréo tomadas em conta para fazer o condicionamento.

A titulo de exemplo apresenta a Tabela 2, que corresponde as transicdes entre os trogos dos dados
experimentais da regido 1 (0 - 50m). Através da sua analise é possivel afirmar que a probabilidade de um
no x,, antecedido por um no x; cuja informacgdo é “Areia”, ser novamente “Areia” é de cerca de 92%. Do



mesmo modo, a probabilidade de um né x,,, precedido por um nd x,,_, cuja informacdo é “Argila”, ser
novamente “Argila” é de cerca de 75%, enquanto a probabilidade de ser “Areia” é de cerca de 21%.
Foram cal culadas mais 3 tabel as que serviram para condicionar as restantes areas.

Tabela 2 - Tabela dastransi¢des entre os dados experimentais naregido 1 (0 — 50m)

Areias Calcério Grés Argila Margas 3 %
Areias 0,918 0,001 0,005 0,075 0,000 1
Calcério 0,000 0,800 0,000 0,200 0,000 1
Grés 0,050 0,000 0,882 0,067 0,000 1
Argila 0,219 0,000 0,035 0,745 0,000 1
Margas 0,000 0,000 0,000 0,000 0,000 0

Resultados: Os resultados foram obtidos através do processo de SSI, condicionado as médias locais e
histograma das transi¢bes. Calcularam-se 30 imagens simuladas e a partir destas uma imagem média,
equivalente a uma imagem estimada. Esta apresentou-se como uma boa representacdo da geologia e foi
utilizada no restante processo de adaptacdo. Como anteriormente referido, os modelos hidrogeol 6gicos
sdo limitados no que diz respeito a quantidade de blocos de informacdo para a realizagdo de céculos.
Deste modo ha necessidade de modificar a dimensdo dos blocos no simulador de fluxo, reduzindo os
milh&es que compunham o modelo geoldgico de alta resolucéo, para apenas umas centenas de milhares.
A resolucdo deste problema encontra-se no correcto upscaling dainformacéo do modelo geoldgico para o
modelo de ssimulagdo dindmica, minimizando a perda de informac8o. A adaptacdo do modelo geoldgico
de altaresolucdo foi realizada através do método de optimizacdio Smulated Annealing (SA). Com base na
bibliografia (RIBEIRO, 2009) foram determinados 5 unidades hidrogeol dgicas:

)] Areias, que dizem respeito ao aquifero livre;

I Argilas, referentes a primeira camada i mpermeavel;

1) Grés, definidos como aterceira unidade hidrogeol 6gica, um aquifero semiconfinado;
V) Novamente um nivel argiloso impermeavel;

V) Nivel margoso como 5?2 unidade hidrogeol 6gica.

Tendo em conta 0 modelo conceptual das 5 unidades hidrogeoldgicas em profundidade, e a resolucdo
horizontal do modelo geolégico, optou-se por fazer a simplificacdo optimal do modelo geolégico
geoestatistico para 5 camadas. Para esta simplificacdo optimal foi desenvolvida, programada e testada
uma aplicacdo informética inovadora baseada no método de optimizagdo Smulated Annealing e que se
descreve nas secgdes seguintes em mais detalhe. Os resultados sdo apresentados sob a forma de matrizes
3D com os parametros hidréaulicos (permeabilidade, coeficientes de armazenamento e porosidades) que
podem ser utilizados directamente no modelo de fluxo. Estas matrizes foram finalmente importadas para
o software Visual MODFLOW tendo-se efectuado alguns testes sintéticos de extracgdo de forma atestar o
comportamento da circulagdo da &gua lateralmente e em profundidade no modelo hidrogeol dgico criado,
e cujos resultados se apresentam seguidamente.

Figura 2 - Modelo Geol6gico de baixa resolucdo
(apds processamento SA)

Figural - Modelo Geoldgico 3D
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Figura4 - Exemplo de permeabilidade horizontal (m/d),
x=112012.5 (perfil sobreelevado 5 vezes)

Figura 3 — Matriz de parémetros hidraulicos
(permeabilidade horizontal)

Os resultados obtidos ap6s a execucdo do SA mostraram-se bastante satisfatorios e realistas e que no caso
das argilas ndo tém continuidade lateral. Este facto é incompativel com os simuladores de fluidos de
diferencas finitas como é o caso do MODFLOW. Assim existiu a necessidade de realizar um pds
processamento aos resultados, impondo a continuidade lateral de todas as camadas. Dado que as
propriedades (permeabilidade e porosidade) sdo calculadas com base no mapa médio de litogrupos, o
prolongamento artificial das camadas ndo apresenta consegquéncias nos resultados da simulagdo. A Ultima
fase deste estudo centrou-se na realizacdo de testes sintéticos de extraccdo de agua no modelo
hidrogeol 6gico gerado, apenas com o objectivo de analisar o reflexo da metodologia empregue, avaliacdo
do comportamento dinamico em profundidade do sistema de camadas e lenticulas de argila. Os resultados
obtidos sd0 muito promissores.
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