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Modelagem baseada em agentes para a simulacao
da dispersao de poluentes em cursos d’agua

Agent-based modeling for simulation of pollutants dispersion in water courses

Fernando Mainardi Fan', Juan Martin Bravo', Walter Collischonn'

RESUMO
A atividade antropica em bacias hidrogrdficas frequentemente gera efluentes
que poluem cursos dagua e tendem a gerar problemas ambientais diversos.
Uma ferramenta muito Util para auxiliar a avaliacdo desses problemas € a
modelagem matematica. Uma classe especifica de modelos matematicos com
aplicagdes promissoras na drea de recursos hidricos e controle da poluicao
sa0 0s modelos baseados em agentes. Neste trabalho se demonstrou como
um modelo baseado em agentes pode ser desenvolvido e Utilizado para a
simulacdo de plumas de constituintes conservativos e ndo conservativos em
cursos dagua. Foram apresentadas as suposicoes feitas para a representacdo
dos fendmenos de adveccao, dispersao e decaimento de primeira ordem no
modelo. Posteriormente, foi feita uma comparacao entre os resultados do modelo
e a solucao analitica unidimensional da equacdo de advecgao-dispersdo. Os
resultados das comparacdes apontaram boa representacdo dos processos pelo
modelo baseado em agentes e evidenciaram a importancia da definicao da
discretizacdo da massa dos constituintes lancados para essa classe de modelo. As
solucdes desenvolvidas e apresentadas mostram-se promissoras para a aplicacdo
de modelos baseados em agentes na simulacdo de impactos de despejos em
cursos dagua, bem como o modelo desenvolvido consiste atualmente em uma

ferramenta educacional simples para o entendimento desses fendmenos.

Palavras-chave: qualidade da agua; dispersao; modelagem baseada em agentes.

ABSTRACT
Human activity often generates effluents that pollute waterways and
tend to generate serious environmental problems. A very useful tool
to help assess these issues is the mathematical modeling. A specific
class of models that are very promising for water resources and
pollution control are the agent-based models. This paper presents
an agent-based model developed and used to simulate plumes
of conservatives and non-conservatives constituents in water
courses. The assumptions made for the representation of advection,
dispersion and first order decay phenomena’s on the development
of the model are presented, and these solutions are evaluated
against the analytical solution of one-dimensional advection-
dispersion equation. The results of the comparisons show a good
representation of the agent-based model, and show the importance
of the released constituent’s mass discretization definition. The
solutions developed and presented are promising for the application
of agent based models in the simulation of impacts of discharges
into watercourses, as well as the developed model presents itself
as an educational tool for simple understanding of the simulated

phenomena.

Keywords: water quality: simulation; agent-based modeling.
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INTRODUCAO

A atividade antrépica em bacias hidrograficas frequentemente tende a
gerar efluentes diversos, em que os cursos d'agua sdo utilizados para diluir
e transportar esses produtos residuais para longe do local de produgéo
e descarga. Nesse cendrio, muitas vezes a 4gua do corpo receptor, com
qualidade perturbada, acaba tornando-se inutilizavel pela populacéo,
causa problemas de satide publica e origina desequilibrios ambientais.

Para auxiliar a avaliar e solucionar esses problemas, a modela-
gem matematica da qualidade hidrica é uma valiosa ferramenta que
consiste na aplica¢do de equagdes matematicas para a simulagio de

processos de transporte e transformagdo de poluentes em um corpo
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d’agua (CHAPRA, 1997; BENEDINI, 2011). A sua aplicagdo propicia a
previsdo e avaliagdo de cendrios, o controle de alteragdes na qualidade
das dguas causadas por descargas de poluentes, o licenciamento e pla-
nejamento do uso da dgua, as analises de risco e a tomada de decisdo
em relagao a protegdo de mananciais e/ou as captagdes (COX, 2003;
LARENTIS; COLLISCHONN; TUCCI, 2009; BENEDINI, 2011; FAN;
COLLISCHONN; RIGO, 2013).

Uma classe de modelos que tem chamado a atengdo para a solugdo
de diversos problemas, ndo apenas de engenharia, sio os modelos basea-
dos em agentes (JANSSEN & VRIES, 1998; GILBERT & BANKES, 2002;
JANSEN, 2005; CASTLE & CROOKS, 2006; MACAL & NORTH, 2010;
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MARETTO; ASSIS; GAVLAK, 2011; ASSIS et al., 2010). Um modelo
baseado em agentes ¢ um simulador de um sistema de inteligéncia
artificial distribuida, na qual se usa um conjunto de componentes com
comportamento proprio predefinido, os chamados agentes (MACAL
& NORTH, 2010; MARETTO; ASSIS; GAVLAK, 2011).

Os agentes sio componentes autdbnomos com comportamen-
tos particulares que se inter-relacionam entre si e com o ambiente.
Basicamente, a filosofia de um modelo baseado em agentes é que o
comportamento singular de um tinico agente nao representa fielmente
a realidade, mas que a soma de todos os comportamentos locais cor-
responde a uma boa representacao do comportamento real do grupo.
Dessa forma, ¢ possivel constatar que aplicar uma abordagem orien-
tada a agentes para a resolugdo de um problema significa decompd-lo
em multiplos componentes autdnomos com objetivos particulares e
que se inter-relacionam (GILBERT & BANKES, 2002; JANSSEN, 2005;
CASTLE & CROOKS, 2006; MACAL & NORTH, 2010).

Logo, pode-se utilizar a representagio de agentes em sistemas hidricos
para a simulagdo das interagdes que acontecem nesses sistemas, sejam
elas processos fisicos, quimicos ou bioldgicos. Esse tipo de abordagem
apresenta-se como um futuro promissor de aplicagdo na area de recur-
sos hidricos e de controle da poluigdo. Nesse sentido, este trabalho visou
propor e avaliar uma técnica de como simular os fendmenos de dis-
persao, advecgdo e decaimento de poluentes langados em cursos d'agua
por meio do uso de ferramentas de modelagem baseada em agentes.

Para tanto, foi desenvolvido um modelo baseado em agentes em
que cada unidade do constituinte derramado é representada como
um agente simulado de forma individual. Nesse processo foram feitas
consideragdes sobre como os fendmenos fisicos e bioquimicos devem
ser simulados. Os objetivos deste artigo foram apresentar como essas
consideragoes foram feitas e avaliar o seu desempenho em comparagio
com casos simplificados hipotéticos nos quais é possivel a aplicagao de
solucdes analiticas da equagao de advecgio-dispersao.

Com um modelo baseado em agentes adequado para a simulagdo
do transporte de constituintes, tem-se uma ferramenta ttil que pode
ser aplicada em estudos diversos de qualidade da dgua e que também
consiste em uma estrutura bésica para o acoplamento de outros agen-
tes a serem simulados, os quais de alguma maneira interagem com os
agentes do constituinte derramado.

Ainda, como um resultado secundario, o modelo desenvolvido
serve como um laboratério experimental para o ensino pratico dos
fendmenos de advecgdo e dispersao em cursos d’agua e para o estudo

de modelagem baseado em agentes.

MATERIAIS E METODOS

A principal diretriz seguida neste trabalho foi que os contaminantes

despejados nos cursos d’agua seriam simulados por meio de agentes
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individuais, representados por um numero de particulas com valor de
massa predefinido que se propagam ao longo de um rio. Dessa forma,
o ambiente foi representado como o rio em que os agentes (particu-
las) se propagam.

Para a aplicagdo dessas consideragdes e o desenvolvimento deste
trabalho, foram utilizados alguns materiais e métodos, que sdo apre-

sentados a seguir.

NetLogo

O modelo desenvolvido e apresentado neste trabalho para a realiza-
¢d0 dos testes de simulagdo de plumas de contaminantes em corpos
hidricos foi concebido em linguagem NetLogo (WILENSKY, 1999;
WILENSKY & REISMAN, 2006).

O NetLogo é um sistema de desenvolvimento de modelos baseado em
agentes que possui linguagem de programacio prépria e uma interface
visual que permite o acompanhamento das simulagdes (WILENSKY,
1999; WILENSKY & REISMAN, 2006). Neste artigo, todas essas poten-
cialidades foram exploradas.

Para a realizagdo de uma simulagdo com o modelo, devem ser
definidas as condi¢ées do curso d’dgua simulado (em regime perma-
nente de vazdes) na interface grafica. Uma vez iniciada a simulagéo,
os despejos de poluentes sao inseridos por meio de cliques diretos
sobre a tela com o rio, ou mediante um formulario com especificacio
dos dados de entrada. A Figura 1 exibe a simulagao de uma pluma de
poluente em trecho genérico de rio durante trés intervalos de tempo.

O modelo permite a realizagdo de simula¢des em duas dimensdes

(conforme Figura 1), ou somente na dimenséo longitudinal.

Equacionamento

Para a representagdo do transporte de poluentes que se dispersam
em cursos d'dgua, é normalmente utilizada a equagao de transporte
(CHAPRA, 1997), dada pela Equagio 1:

ov C
aC_0v.C, N ovC 0, 0C), 0, OC), (L 2C) (o )y
ot Ox Oy Oz Ox\ "ox) oy\ 'oy) oz\ “oz

Em que:

C(x,y,2,t) = concentragdo do poluente [ML"];

E(x,y,z) = coeficiente de dispersdo na diregdo especificada [L*T"'];
S(x,y,z,t) = contribui¢des externas [ML"T];

K = coeficiente de reagdo [T"].

A solugdo analitica dessa equagdo, na sua forma unidimensional,
¢ dada por Chanson (2004), Devens, Barbosa Junior e Silva (2006) e
Ribeiro et al. (2010) (Equagio 2):

c(x,t)= &)

M _(x-ut)’ j_k }
Aani P K 4ELt )<t
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Em que:

c(x,t) = concentragio no local x no instante de tempo t [ML"];

El = coeficiente de dispersao longitudinal [L?T"'];

t = instante de tempo em que se deseja saber a concentragio [T];

x = local em que se deseja saber a concentragio [L];

u = velocidade média da dgua no sentido longitudinal [LT];

M = massa injetada no sistema [M];

A = drea da segdo transversal em que ocorre a dispersao longitudinal [L?];

k = coeficiente de decaimento ambiental do constituinte [T-!].

Nessa equagdo sdo representados trés fendmenos: advecgao, dis-
persdo longitudinal e decaimento dos constituintes. Tal equagao é
apresentada em termos unidimensionais neste trabalho, porque essa
¢é a forma utilizada para a derivagdo do comportamento dos agentes.

Para que os agentes que representam os contaminantes sigam um
comportamento similar ao apresentado pela equagao, foram necessa-
rias algumas consideragdes e adaptagoes.

Primeiramente, para simular o efeito de advecgao no modelo baseado
em agentes, bastava que o movimento das particulas fosse atualizado a cada
intervalo de tempo de acordo com a velocidade e o sentido do curso d'agua.

Em segundo lugar e visando simular o fenémeno de dispersao,
verificou-se que a equagdo da advecgao-dispersao longitudinal é muito

similar & equagdo de uma curva gaussiana, dada pela Equacao 3:

(x-w)’

202

f(x,y,a):ﬁe (3)

Em que:
f = valor da variavel;

¢ = média da distribuigdo;

©? = variancia da distribuigio;

X = posi¢do em que se deseja saber o valor da varidvel.

Podemos entdo interpretar que a equagao de advecgao-dispersao
descreve as diferentes formas assumidas pelo “sino” da equagéo gaus-
siana ao longo de diferentes instantes de tempo, no momento em que
o termo de dispersdo aparece sempre multiplicado pelo tempo em uma
comparagio direta entre as duas equagdes. Assim, o efeito de disper-
sdo é simulado pela equagio simplesmente pela alteragdo da variéncia
ao longo do tempo. Igualando a varidncia da equagdo de uma gaus-
siana com o termo El da equagéo de adveccao-dispersdo 1D, é obtido
o® = 2.El para o primeiro intervalo de tempo (t=1).

Se mantivermos esse G para o segundo, o terceiro e os demais inter-
valos de tempo, cada particula que compde o poluente simulado estara
em uma nova posi¢do dada por uma distribuigdo normal. Ou seja,
como as particulas estdo em uma nova posi¢ao a cada novo intervalo de
tempo, o resultado final da sua distribuicdo espacial tende a ser seme-
lhante ao alcangado com a aplicagdo da equagio de advecgdo-dispersao
para os demais intervalos de tempo.

Essa hipotese pode ser assumida porque a equagao de adveccio-
-dispersao é linear (CHANSON, 2004). Para comprovar essa hipotese,
podem ser feitos testes usando técnicas de convolugao dos resultados
da distribui¢do normal na forma de polutogramas, conforme ja foi
demonstrado em trabalhos de Jobson (1997), Chanson (2004), Ribeiro
et al. (2011) e Fan (2013).

As mesmas consideragdes foram realizadas para a dispersdo na
dire¢do transversal no modelo, contudo deveria ter sido adotada uma
constante de dispersdo transversal (Et).

Por fim, o ultimo processo representado pela equagdo da
advecgdo-dispersao da forma mostrada foi o decaimento de primeira

ordem do constituinte. Para representar esse decaimento em um modelo

Figura1- Simulacdo de uma pluma de poluente (na cor preta) em um trecho genérico de rio durante trés intervalos de tempo, em que t1<t2<t3.
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baseado em agentes, fez-se necessaria a transformagéo do coeficiente de
decaimento de primeira ordem em uma informagéo de probabilidade.

Isso ocorreu por meio da transformacédo do coeficiente k, normal-
mente dado em dia!, em uma probabilidade de destrui¢éo (ou trans-
formagao) de cada particula em cada intervalo de tempo. Por exemplo,
supondo decaimento de 1 dia™' e um intervalo de tempo da simula¢io
de 1 s, a cada segundo, cada uma das particulas tinha probabilidade
de ser desintegrada (ou transformada) igual a 1/86.400.

Para utilizar esse conceito no modelo baseado em agentes, fez-se
entéo, a cada intervalo de tempo e para cada particula, a estimativa de
um numero aleatério com distribuigdo uniforme entre zero e um. Se
esse niimero aleatorio estivesse abaixo do limiar dado pelo coeficiente,

a particula seria eliminada ou transformada.

Testes realizados

O modelo apresentado neste trabalho foi testado, e seus resultados
foram comparados aos obtidos com a solugdo analitica da equagdo
de advecgido-dispersao unidimensional para um langamento (hipoté-
tico) em um trecho de rio (também hipotético) com as especificagdes
exibidas na Tabela 1.

Foi adotado este estudo de caso porque consistia em uma situagdo
em que a solu¢do analitica era vélida e poderia ser aplicada de forma
direta. Sup6s-se que, caso a solugdo analitica fosse bem representada
nesses testes, 0 modelo baseado em agentes seria aplicavel também
para outros casos de dispersdo longitudinal, incluindo casos nos quais
a soluc¢do na forma analitica néo existia.

Além de uma avaliagdo comparativa com os resultados usando
esses pardmetros padronizados, foram feitos testes comparando valo-
res de coeficiente de dispersdo longitudinal de 5 e 20 m®/s, valores
de velocidade de 2 m/s e coeficientes de decaimento de 1 e 100/dia™".
Assim, no teste padrdo o constituinte foi considerado conservativo,
porém nos testes com variagdo dos pardmetros se levou em conta a
existéncia de decaimento. Nesses testes com varia¢ao de parametros,
visou-se a verificagdo de possiveis impactos da mudanca desses para-

metros nos resultados do modelo, em que o pardmetro analisado foi

Tabela1- Especifica¢cdes do canal hipotético e do lancamento utilizadas
na avaliacdo do modelo baseado em agentes.

Parametro Valor Unidade
Comprimento (L) 1000 m
Largura (B) 50 m
Vazao (Q) 50 mé/s
Velocidade média (U) 1 m/s
Dispersao longitudinal (El) 10 m2/s
Profundidade (H) 1 m
Massa lancada (M) 5 kg
Decaimento (k) 0 dia’
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modificado e os demais pardmetros foram mantidos conforme os defi-
nidos como padréo.

Em todos os testes, representou-se cada um dos agentes como equi-
valente a 0,1 g do constituinte despejado no curso d’agua. Contudo,
adicionalmente, foram avaliadas discretizagdes massicas mais grosseiras
para a representagio dos constituintes por meio dos agentes, e foi verifi-
cada a representagdo das concentra¢des mediante cada um dos agentes
como equivalentes a 1 e 10 g. O objetivo desta andlise foi averiguar os
impactos da discretizagdo méssica adotada sob os resultados gerados.

Além da analise visual dos resultados, para todos os testes ocorreu
uma andlise comparativa direta com o célculo da medida de desempe-
nho Raiz do Erro Médio ao Quadrado (REMQ), dada pela Equagao 4:

Z(Cn_ca) (4)

Em que:

Co = concentragdo dada pela soluc¢io analitica em cada intervalo de
tempo;

Ca = concentragdo calculada com o modelo de agentes em cada inter-
valo de tempo;

n = numero de intervalos de tempo de cada simulagio.

Na REMQ, quanto menor o erro, mais parecido é um plotugrama
com o outro. Um valor de REMQ igual a zero simboliza que os dois

polutogramas sdo idénticos.

RESULTADOS E DISCUSSAO

A Figura 2 apresenta os resultados para a situagdo padrio adotada.
Nessa primeira analise, os resultados mostraram que a representacao

da dispersdo com o modelo baseado em agentes foi similar ao uso da
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Figura 2 - Comparacgao entre simulacao analitica e modelo baseado em
agentes nas condi¢des padrao adotadas.
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representac¢do analitica, contudo o modelo baseado em agentes apon-
tou a pluma com uma espécie de “ruido”, que formava uma envoltéria
de concentragdes no entorno da solugio analitica.

Supds-se que esse ruido foi causado pela variagdo do niimero de
agentes na se¢ao de controle. Isso foi averiguado com mais profun-
didade nas analises de alteragdo da discretizagdo dos langamentos,
demonstradas mais adiante neste texto.

As Figuras 3 a 7 indicam os resultados para as simulagdes com as
variagdes nos parametros de condigdes hidraulicas do escoamento e
de decaimento dos poluentes. Nessas figuras, nota-se que em todas
as simula¢des com o modelo baseado em agentes os resultados obti-
dos foram muito similares aos alcangados com a solugéo analitica
da equagéo de dispersdo-advecgdo longitudinal. Destacam-se espe-
cialmente os resultados com coeficientes de decaimento de 1 e 100
dia! (que ndo foram avaliados nos demais testes), em que os resul-
tados entre os dois métodos se mantiveram praticamente iguais.
Apenas, assim como para a condi¢do padrao, verificou-se que o
modelo baseado em agentes representava a pluma com uma espécie
de “ruido’, formando uma envoltéria de concentragcdes no entorno

da solugéo analitica.

A Figura 8 exibe a andlise da REMQ para todos os testes das
Figuras2a7.

De modo geral, os resultados apresentados para os testes de dis-
persao, decaimento e velocidade corroboraram o fato de que o modelo
baseado em agentes representou com boa fidelidade os mesmos resul-

tados da solucdo analitica, independentemente de alteragdes nos

2.
Modelo de agentes
S 15 —Solug&o analitica
g 4
o
«0
,Lé‘" 1
I
[0}
g J
5 05
O
o T T T T T T 1
0 100 200 300 400 500 600 700
Tempo (s)

Figura 5 - Comparacao entre simulacdo analitica e modelo baseado em
agentes com U=20 m/s e demais condic¢bes padronizadas.
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Figura 3 - Comparacao entre simulagdo analitica e modelo baseado em
agentes com EI=5 m?/s e demais condi¢des padronizadas.

Figura 6 - Comparacao entre simulacdo analitica e modelo baseado em
agentes com k=1dia’ e demais condicoes padronizadas.
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Figura 4 - Comparacao entre simulacdo analitica e modelo baseado em
agentes com EI=20 m?/s e demais condi¢des padronizadas.
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Figura 7 - Comparacao entre simula¢do analitica e modelo baseado em
agentes com k=100 dia" e demais condicdes padronizadas.
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parametros citados. Em todos os casos o valor da medida de REMQ
se manteve entre 0,01 e 0,02 mg/L.

Nas Figuras 9 e 10 sdo apresentados os resultados da analise de dis-
cretizagdo massica dos langamentos como 1 e 10 g, respectivamente.

Os polutogramas resultantes das analises de discretizagdo méssica
dos langamentos em agentes mostraram que os resultados do modelo
sdo muito dependentes da discretizagdo adotada. Com discretizagdes
mais grosseiras, a banda de variagdo de concentragdes em torno da
solugdo analitica foi bem mais ampla. A Figura 11 traz a andlise da
REMQ em fungio da discretizagao massica adotada. Nela, destaca-
-se a piora do desempenho do modelo em funcio da discretizagao
mais grosseira.

Os resultados da andlise de discretizagdo estdo de acordo com
a interpreta¢do do problema, uma vez que em uma solugdo com
menos agentes se tém sempre variagdes mais severas nas concen-
tragdes na secio de controle. Em outras palavras, um agente de 10

g entrando e saindo do volume de controle em que sdo feitas as

medidas de concentracdo causa altera¢des mais bruscas na con-
centragio total no volume, em comparagido com a entrada e saida
de um agente de 0,1 g.

Com base na mesma teoria e nos resultados apresentados, é possi-
vel assumir que a solugdo analitica da dispersdo longitudinal pode ser
perfeitamente obtida pelo modelo fundamentado em agentes quando
o numero de agentes simulados tende a infinito. Ou seja, a solugao
perfeita pode ser obtida quando a massa simulada pelos agentes indi-
vidualmente tende a nimeros infinitesimais, proximos de zero.

Como simular um ndmero infinito de agentes é impossivel e
como o uso de um nimero muito grande de agentes para a discre-
tizagdo massica detalhada pode causar problemas de falta de capa-
cidade computacional, esse teste realizado respalda a necessidade
de uma correta defini¢do da discretizacao dos lancamentos, e mos-
tra-se sempre conveniente a realizagdo de testes para a defini¢ao
de uma discretizagdo suficientemente adequada as incertezas do

processo simulado.

003
3
3 0024
§ *
e}
*
= *
W o014 . ¢ .
O T T T T T 1
Padrao El=5 El=20 U=2 K=1 K=100
(m?/s) (m?/s) (m/s) (I/dia) (1/dia)
Teste realizado
REMQ: Raiz do Erro Médio ao Quadrado.

Figura 8 - Anadlise da Raiz do Erro Médio ao Quadrado para os testes de
coeficiente de dispersdo, decaimento e velocidade.
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Figura 10 - Comparacao entre simulag¢ao analitica e modelo baseado
em agentes com discretizacdo 1agente=10 g de constituinte despejado.
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Figura 9 - Comparacao entre simulagdo analitica e modelo baseado em
agentes com discretizacao 1agente=1 g de constituinte despejado.
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Figura 11 - Andlise da Raiz do Erro Médio ao Quadrado em funcgao da
discretizacdo massica adotada.
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CONCLUSOES

Este trabalho apresentou como um modelo baseado em agentes pode
ser desenvolvido e utilizado para a simulagdo de plumas de constituin-
tes em cursos d'dgua. Como produto, foi mostrado um modelo desen-
volvido em linguagem NetLogo.

As suposi¢des feitas para a representa¢ao dos fendmenos de advec-
¢do, dispersdo e decaimento de primeira ordem no desenvolvimento
do modelo demonstraram-se suficientes para a obtencdo de resultados
satisfatorios, em comparagao com a solugdo analitica unidimensional
da equacio de advecgio-dispersao.

Também foi evidenciada a importancia da correta defini¢ao da dis-
cretizagdo do langamento para o modelo baseado em agentes, em que
discretizagdes muito grosseiras tendem a gerar representagdes igual-
mente grosseiras dos constituintes simulados.

E valido ressaltar que os testes aqui realizados se limitaram aos para-
metros e as condi¢des propostas na Tabela 1, somadas com as andlises com-
parativas feitas. Assim, nem todos os resultados sdo definitivos, podendo
ainda sofrer variagdes para outras condigdes de aplicagdo. Da mesma
forma, algumas hipé6teses nao foram avaliadas ainda no ambito desta inves-

tigagdo, como a representagio da transformagao e a reagio de poluentes.

Todavia, com base nesta investiga¢ao desenvolvida, é possi-
vel pensar no acoplamento das solu¢des adotadas em outros sis-
temas de simulagdo, ou no aprimoramento do modelo apresen-
tado para a inclusdo de agentes diversos que se inter-relacionam
com os agentes poluidores. Essas alternativas serdo testadas em
trabalhos futuros.

Finalmente, pode-se considerar que o modelo desenvolvido e apre-
sentado neste trabalho cumpre bem o papel como uma ferramenta
educacional simples que permite ampliar o entendimento sobre pro-

cessos de dispersdo em cursos d’agua.
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