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Resumo

O codigo FREEWAT (FREE and open source software tools for WATer resource
management) € um codigo aberto e gratuito que integra o codigo de modelagdo numérica de
diferencas finitas MODFLOW (escoamento e transporte subterrdneo) num sistema de
informacédo geogréafica também de cddigo aberto. O FREEWAT é uma extensao (plugin) do
QGIS e orienta o utilizador/modelador desde o primeiro passo da criagdo de um modelo e 0
pré-processamento da informacéo, até ao pos-processamento (visualiza¢éo) dos resultados
do modelo, sempre em ambiente SIG. O FREEWAT é uma comunidade aberta, permitindo
que qualquer interessado contribua para o desenvolvimento do programa.

A versdo 1.0 da extensdo FREEWAT néo permite o uso de malhas de espacamento variavel,
obrigando a que, quando se pretende fazer modelagdo com mais detalhe de uma area em
estudo, seja necessério reduzir o espagamento entre células aumentando grandemente o
namero de células do modelo e o esforgo de calculo numérico. Apresenta-se a introducéo na
extensao FREEWAT de uma opcao para desenhar uma malha de espagamento variavel que
foi englobada no item “Model Setup” da ferramenta “Create Grid”. Esta opgao permite também
desenhar uma malha de espacamento constante e definir a rotacdo da malha. Funciona
importando um ficheiro de texto que fornece os valores necessarios para o programa criar
uma shapefile com a malha do modelo que serve de base a continuagédo da sequéncia de
procedimentos normais do FREEWAT.

Palavras-chave: Modelagdo numérica, diferencas finitas, aguas subterraneas, FREEWAT,
MODFLOW, QGIS.

Tema: Investigacdo em hidraulica e recursos hidricos.
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1. APRESENTACAO DO FREEWAT

O FREEWAT (FREE and open source software tools for WATer resource management) é um
cbdigo aberto e gratuito que integra o codigo de modelacdo numérica de diferencas finitas
MODFLOW e programas relacionados de modelacdo de escoamento e transporte
subterréneo e interagdo com aguas superficiais num sistema de informagéo geografica. Foi
desenvolvido no ambito de um projeto do programa de investigacdo e inovacdo do
HORIZONTE 2020. Pode ser descarregado, assim como 0S manuais, a partir da pagina
http://www.freewat.eu/download-information.

O FREEWAT esta concebido como uma extensdo (plugin) composta do sistema de
informacé&o geografica de cddigo aberto QGIS (http://gqgis.org). A versao de referéncia para o
FREEWAT é o QGIS 2.14 (que é uma “long term release (LTR)”), embora todos os testes
realizados também tenham funcionado nas versées subsequentes QGIS 2.16 e 2.18.

Dentro do QGIS a arquitetura do FREEWAT assenta na integragéo de diferentes ferramentas
de programas (os chamados pilares do FREEWAT — Fig. 1): (1) o sistema de gestdo de base
de dados relacional SQLITE, (2) os cédigos de modelagdo numérica MODFLOW e programas
relacionados (https://water.usgs.gov/ogw/modflow/index.html), e outros especificamente
desenvolvidos para o FREEWAT, (3) a  Dbiblioteca de Python FloPy
(https://github.com/modflowpy/flopy), uma biblioteca em Python para criar, correr e poés-
processar modelos baseados no MODFLOW, e (4) a linguagem de programacao Python que
serve de ligacdo entre as varias ferramentas do sistema.

| EREEWAT | MMQGIS  Progessng  Helb
| DetaPreprocessing (akvaGS) ’ :
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Figura 1 — Pilares do FREEWAT (Borsi et al., 2017).
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o ferramentas para analise, interpretacdo e visualizacdo de dados hidrogeoldgicos e
hidrogeoquimicos e de aspetos de qualidade, também focadas na andlise avancada
de séries temporais (embebidas no médulo akvaGlS);

e simulacdo de modelos relativos ao ciclo hidrolégico e gestdo de recursos hidricos:
modelos de escoamento, de transporte, de crescimento de culturas, de gestdo e
otimizacdo, também relacionados com gestdo da rega e de questdes rurais
(MODFLOW e cédigos relacionados);

o ferramentas para realizar a calibragdo de modelos, analise de sensibilidade e
guantificacéo da incerteza (codigo UCODE_2014);

o ferramentas de pos-processamento para visualizar os resultados da modelagao;

o ferramentas adicionais para operacdes gerais em SIG de preparacédo de dados de
entrada, e funcionalidades de p6s-processamento (médulo OAT — “Observations and
Analysis Tool”).

A Figura 2 mostra como os varios modulos se relacionam, tomando como referéncia um
procedimento de modelag&o padréo.

*Chemical data storage ‘ *Sensors management
*Data analysis *Time series analysis
- akvaGlIS
I Hydrological
B Modeling

Surface-/ground-water
flow simulation

QGIS tools for spatial ﬁ trg?]ISUtgrt
data analysis p

L,/ *Solute/heat transport in
saturated/unsaturated zone
*Density-dependent flow
Post- \ 4
proceSSing Rural water * Sensitivity analysis
management < i
Visualization of model * Parameter estimation

*Water demand and
supply optimization
*Crop yield modeling

results Calibration

& Sensitivity

Figura 2 — Interligacdo entre os modulos do FREEWAT (Borsi et al., 2017).
2. BREVE DESCRICAO DOS MODULOS DO FREEWAT

O MODFLOW e programas relacionados simulam o ciclo da 4gua através da aplicagéo de um
cédigo fisicamente baseado, espacialmente distribuido, que simula a dindmica do fluxo
subterraneo utilizando a aproximacéo de diferencas finitas tridimensional centrada nos blocos,
em que o dominio espacial é discretizado em células retangulares. Também simula o fluxo
associado a pressdes externas, tais como pogos, recarga, evapotranspiracao, drenos e rios.

O MODFLOW e programas relacionados implementados ho FREEWAT séo:
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¢ MODFLOW-2005: o modelo de aguas subterraneas tridimensional de diferencas finitas
do USGS (Harbaugh, 2005);

o MODFLOW-NWT: uma formulacéo de Newton-Raphson para 0 MODFLOW-2005 para
melhorar a solucdo de problemas de escoamento subterrdneo de aquiferos livres
(Niswonger et al., 2011);

¢ MODFLOW-OWHM: One Water Hydrologic Flow Model — um modelo de escoamento
hidroldgico integrado para a andlise do movimento de agua natural e de origem
humana, num quadro de necessidades e disponibilidades (Hanson et al., 2014);

e MT3D: um modelo de transporte 3D modular multi-espécies para simulacdo da
advecdo, dispersdo, e reac¢des quimicas de contaminantes em sistemas de aguas
subterraneas (Zheng & Wang, 1999);

e MT3D-USGS: uma versdo do USGS do programa MT3DMS atualizada com novas e
aumentadas capacidades de transporte para utilizagdo com o MODFLOW (Bedekar et
al., 2016);

e SEAWAT: uma versdo combinada dos cédigos MODFLOW e MT3DMS para a
simulacdo do escoamento e transporte 3D de aguas subterrdneas de densidade
variavel (Langevin et al., 2007);

e UCODE_2014: um codigo de estimagdo de parédmetros universal que pode ser
utilizado para calibrar os modelos MODFLOW e fazer analise de sensibilidade e
avaliacdo da incerteza (Poeter et al., 2014).

Estes programas contém uma grande quantidade de pacotes que permitem simular muitos
processos. A atual extensdo do FREEWAT inclui alguns desses pacotes que sao Uteis para a
simulacao dos principais processos hidroldgicos, hidrogeoldgicos e de transporte. A Tabela 1
mostra uma lista ndo exaustiva dos pacotes integrados e néo integrados no FREEWAT,
agrupados por categorias.

Para além dos programas referidos o FREEWAT apresenta também dois importantes pacotes
de andlise e tratamento de informacao:

¢ akvaGIS: uma base de dados geoespacial, especialmente concebida para gerir e
armazenar dados hidroquimicos e hidrogeolégicos a que se associou um conjunto de
ferramentas para fazer a gestdo, visualizagdo, analise, interpretagdo e pré-
processamento dos dados (Serrano et al., 2017);

e OAT — Observation and Analysis Tool: uma ferramenta para importar, exportar e
processar séries temporais de dados (Cannata et al., 2017).

3. FLUXO DE PROCEDIMENTOS DA EXTENSAO FREEWAT

Apresenta-se um conjunto de indicagdes relativas ao fluxo de procedimentos da extensao
FREEWAT baseado no primeiro volume do manual do programa (De Filippis et al., 2017). A
extensdo FREEWAT ¢é utilizada para implementar o modelo, executar simulacdes e ver e
processar os resultados dentro do QGIS. Cada processo baseia-se num procedimento
encadeado: de uma camada SIG genérica a uma camada do modelo/Objeto de Dados do
Modelo (MDO - Model Data Object) e finalmente um ficheiro de texto necessario para
execucao do solucionador numérico. A terminologia do FREEWAT ¢é a seguinte:
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Tabela 1 — Lista ndo exaustiva dos pacotes incluidos e ndo incluidos no FREEWAT v. 1.0

INCLUDED IN FREEWAT v. 1.0

NOT INCLUDED IN FREEWAT v. 1.0

MODFLOW-2005, MODFLOW-NWT,
MODFLOW-OWHM
* Pacotes basicos:
— Basic (BAS)
— Discretization (DIS)
— Layer Property Flow (LPF)
* Processos hidrogeoldgicos:
— Fronteiras de potencial especificado:
* Time-Variant Specified Head (CHD)
— Fronteiras de fluxo especificado:
* Recharge (RCH)
* Well (WEL)

* Unsaturated Zone Flow (UZF)
* River (RIV)
* Lake (LAK)
* Drain (DRN)
* General-Head Boundary (GHB)
* Evapotranspiration (EVT)
* Multi-Node Well (MNW)
* Stream Flow Routing (SFR)
* Solucionador numérico:
— Preconditioned Conjugate-Gradient (PCG)
* Tratamento de resultados:
— QOutput Control Option (OC)

SEAWAT*, MT3DMS, MT3D-USGS**
* Processos de transporte:
— Advection package (ADV)
— Hydrodynamic Dispersion (DSP)
— Sinks and Sources Terms (SSM)
— Chemical Reactions (RCT)***
— Variable Density Flow (VDF)
— Viscosity-dependent Flow (VCS)
— Unsaturated Zone Transport (UZT)****
— Unsaturated Solute Balance (USB)

— Fronteiras de fluxo dependente do potencial:

MODFLOW-2005, MODFLOW-NWT,
MODFLOW-OWHM
* Pacotes bésicos:
— Block-Centered Flow (BCF)
* Processos hidrogeologicos:
— Horizontal Flow Barrier (HFB)
— Seawater Intrusion (SWI)
— Flow and Head Boundary (FHB)
— Evapotranspiration Segments (ETS)
— Reservoir (RES)
— Stream (STR)
» Solucionador numeérico:
— Qualquer outro solucionador que ndo o PCG

SEAWAT, MT3DMS, MT3D-USGS
* Processos de transporte:
— Hydrocarbon Spill Source (HSS)

* S6 para a zona saturada; ** Apenas para utilizacdo do pacote UZT; *** somente no caso de
espécies simples; **** g aplicacdo a problemas multi-espécie ainda ndo foi completamente testada.

« camada SIG - indica uma camada de informacdo geografica genérica, néo
processada para o cenario de modelacgao;

+ camada do modelo — o0 dominio discreto é dividido em camadas (camadas do modelo)
que correspondem as unidades hidroestratigraficas identificadas no modelo

conceptual;



7,8e9
Marg¢o 2018
EVORA
Evora Hotel

14:

CONGRESSO

AGUA GESTAO DOS

RECURSOS HIDRICOS:

NOVOS
DESAFIOS

* Objeto de Dados do Modelo (MDO) — é a camada em SIG processada de acordo com
as propriedades do modelo e contendo pelo menos informacgéo da discretizacdo
espacial (linhas e colunas) e temporal (periodos de tempo — SP. (stress periods));

 ficheiro do modelo — é um ficheiro de texto gerado a partir do MDO e necesséario para
correr a simulacgéo.

O utilizador tem que organizar toda a informacao em SIG (vetorial e raster) da area a modelar.
Isto implica importar ou criar cada camada no QGIS implicando a identificacdo de um sistema
de referenciacdo de coordenadas. O primeiro passo consiste em criar um novo modelo
hidrolégico e a correspondente base de dados geografica Spatialite. Depois é necessario
definir a discretizacdo espacial (objetivo desta comunicacdo) e temporal, atribuir as
propriedades hidrodindmicas de cada camada do modelo, definir as condi¢cdes de fronteira,
incluindo as entradas e saidas de agua. Para cada um destes niveis de informacéo é criado
um MDO, que pode ser alimentado a custa da informacéo SIG inicialmente organizada.

Finalmente, uma vez ativados 0s pacotes necessarios a simulacdo, todas as camadas do
modelo e os MDO séo traduzidos para os ficheiros de entrada do MODFLOW (utilizando o
pacote FloPy) e o modelo pode ser corrido. Os resultados do modelo sdo depois lidos,
visualizados e pés-processados.

A Fig. 3 esquematiza o fluxo de procedimentos. Os sete manuais do FREEWAT, com as
referéncias Borsi et al. (2017), De Filippis et al. (2017a), Borsi (2017), De Filippis et al. (2017b),
Serrano et al. (2017), Cannata et al. (2017) e Foglia et al. (2017), explicam detalhadamente a
utilizacdo do programa com exemplos praticos.

Pré-processamento
Edicdo das shapefiles ou rasters
(inputs desenvolvidos em SIG)
¥

[ Criagdo do novo modelo hidrologico e da ] \

Base de dados geografica SpatialLite

* Criagdo da malha (grid)

+ Criac30 das camadas do modelo {model layers)
v > Implementagdo
[ Definigdo da discretizagdo temporal ] do modelo
v

Definicdo dos pardmetros
hidrodindmicos das camadas do modelo

¥

[ Definicdo das condi¢des de fronteira ] J
Criagdo dos ficheiros do modelo e
corrida do modelo
¥

Pés-processamento
Importagdo dos resultados do

modelo (model outputs)

[ Definicdo da geometria do dominio ]

Figura 3 — fluxo de procedimentos da extensdo FREEWAT para pré-processamento, criacao,
parametrizacao, estabelecimento de condi¢des de fronteira, corrida e pos-processamento de
resultados do modelo (adaptado de De Filippis et al., 2017).
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4. PROCEDIMENTO DE CRIACAO DA MALHA DO MODELO

Como referido, o primeiro passo consiste em criar um novo modelo hidrologico e a
correspondente base de dados geogréfica Spatialite. Esta acdo é conseguida através do
menu FREEWAT > Model Setup > Create Model. Depois de introduzida a informacéo
necessaria, o segundo passo consiste em criar a malha do modelo, selecionando no menu
FREEWAT > Model Setup > Create Grid (ver Fig. 4).

FREEWAT = Processing Help
Data-Preprocessing (akvaGIs) [ s\ _— il

Create Model

Create Grid

Model Setup
MODFLOW Boundary Conditions

Solute Transport Process Create Model Layer

Water Management and Crop Modeling (FARM PROCESS) Add Stress Period

Calibration /Sensitivity Update Working Directory

Tools

* vy v v v v w v

DataBase

Program Locations

Run Model

Post-processing »

OAT 3
€ About

Figura 4 — Selecdo da opcao Create Grid a partir do menu FREEWAT

Na versdo 1.0 do FREEWAT esta acdo abre a interface apresentada na Fig. 5. As opcdes
para a criacdo da malha séo:

* Grid extent (Tamanho da malha):
O objetivo é fornecer informagé&o sobre os cantos opostos da area a modelar, através
das suas coordenadas X Min, X Max, Y Min e Y Max. Estas podem ser introduzidas de
trés formas:

¢ manualmente, preenchendo os correspondentes campos,

¢ no caso de existir uma shapefile de poligonos ou um raster previamente criado
ou carregado para o SIG com os limites da area a modelar, selecionando esta
fonte de informacdo em Fetch extents from existing layer e depois a opcao
Update extents from layer,

e no caso de se querer utilizar os limites da janela ativa do QGIS, selecionando a
opcédo Update extents from canvas.

* Grid resolution (in map unit) [Resolucdo da malha (em unidades do mapa)]:
A largura das células (em unidades de comprimento) nas dire¢cdes X e Y. No caso da
caixa 1:1 ratio estar ativa as células serdo quadradas. Com base no tamanho da malha
e na largura das células o programa calcula automaticamente o nimero de células da
malha.

* Output:
Selecionar o nome do modelo hidrolégico em Model Name e, dar o nome do MDO a
criar com a malha do modelo no Grid Name.
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/ Create new grid 7 *
Grid extent
Fetch extents from existing layer:
grid_grid -
Update extents from layer Update extents from canvas
xMin: [ 1627000.0 | ¥ 1in: [4s47000.0 |
XMax: [ 16340000 | ¥ Max: [452800.0 |
MNote : maximum values of X and Y will be adjusted to obtain exact resolution.
Grid resolution (in map unit)

Estimated number of grid cells 168

Qutput

Model Name | t1 -

Grid Mame |

Load layer after creation

Cancel

0%

Figura 5 — Interface para a criagdo da malha do FREEWAT v. 1.0.

De forma a se gerar uma malha rodada, os procedimentos consistem em desenhar uma caixa
com a envolvente da area a modelar, definir a malha do modelo como nos passos anteriores
(utilizando o0 menu FREEWAT > Model Setup > Create Grid) e depois de gerada a malha,
entrar em modo de edi¢cdo dentro do QGIS, selecionar todas as células e rodar o angulo
pretendido, gravando as edicoes.

5. PROCEDIMENTO DE CRIACAO DA MALHA DO MODELO DE ESPACAMENTO
VARIAVEL

Os procedimentos apresentados na seccado anterior sdo os disponiveis para gerar a malha do
modelo. Tém a desvantagem de ndo permitirem gerar malhas de espagamento variavel, o que
significa que, quando se pretende fazer modelagdo com mais detalhe de uma area em estudo,
seja necessario reduzir o espagcamento entre células aumentando grandemente o nimero de
células do modelo e o esfor¢co de céalculo numérico.

Para ultrapassar esta situacéo, apresenta-se a introducdo na extensdo FREEWAT de uma
opcado para desenhar uma malha de espagamento variavel que foi incorporada na interface
apresentada anteriormente, acessivel a partir do menu FREEWAT > Model Setup > Create
Grid. A Fig. 6 ilustra a nova interface. A diferenca € a introdu¢do de uma nova opgao que €
ativada selecionando a caixa Load grid from TXT file. Se ndo se ativar esta caixa, 0
procedimento é exatamente 0 mesmo descrito na seccao anterior. Estando ativada, a nova
opcao é utilizada em vez das opcdes Grid extent e Grid resolution (in map unit). Carregado o
ficheiro TXT, os campos contendo as coordenadas X Min, X Max, Y Min e Y Max sao
automaticamente preenchidos e um espagamento médio é apresentado nas caixas X e Y da
Resolucéo da malha.
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A informacé&o necesséria para criar a malha do modelo é importada do ficheiro TXT que tera
que ter a estrutura apresentada na Fig. 7. A Fig. 8 ilustra o significado dos valores utilizados
no ficheiro TXT, nomeadamente as coordenadas de origem, o angulo e os espacamentos.
Finalmente a Fig. 9 mostra a malha que foi criada utilizando o processo apresentado.

/. Create new grid ? *

Grid extent
Fetch extents from existing layer:

prg_locations_Teste -

Update extents fram layer Update extents from canvas

XMin: [245107.09951 | ¥win: [s052571.39035 |

X Max: [324907.099519 | ¥max: [a120876.07122 |

Mote : maximum values of X and Y will be adjusted to obtain exact resolution.

Grid resolution {in map unit)
X 10.00 = i

Estimated number of grid cells

10.00 S 1:1ratio

47959800

[ Load arid from TT file
TXT file Browse...
Decimal separatar | . Column separator |»

Import grid information from TXT

Output

Model Name: | Teste <

Grid Name |

Load layer after creation

Figura 6 — Nova interface que permite a criacdo da malha de espagamento variavel

World_Origin_X, World_Origin_Y, Model_Origin_X, Model_Origin_Y, Angle <——— Texto de cabegalho a ignorar
270269.121,9079837.85, 0,0, 16
74 € Niamero de colunas do modelo -
0.000000 Linha com 5 valores .
<x_mundo>, <y_mundo>, <x_modelo>, <y_modelo>, <angulo>
500.000000 sendo:
1000.000000 Distancia 3 ori Xd el <x_mundo> = coordenada x da origem do modelo em coordenadas reais
1500.000000 ‘Ols":a;?:;;:g\zﬂ;resignog ZO <y_mundo> = coordenada y da origem do modelo em coordenadas reais
2000.000000 . <x_modelo> = coordenada x da origem do modelo em coordenadas do modelo
2500.000000 n;smer;) de colunas <y_modelo> = coordenada y da origem do modelo em coordenadas do modelo
- 75 valores) A . e
<angulo> = azimute da dire¢do Y do modelo
(angulo entre o norte e a diregio Y do modelo — em graus)
20500.000000
21000.000000_
145 & Namero de linhas do modelo
0.000000
500.000000
1000.000000
1500.000000 Distancia a origem Y do modelo
2000.000000 (0 mais tantos valores como o
2500.000000 namero de linhas
- 146 valores)
32000.000000
32500.000000

Figura 7 — Formato do ficheiro de entrada para gerar a malha de espagcamento variavel
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Y = 120000 m
4 {;”7{3
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o
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o
a <
angulo
Y =90000 m
Y_mundo
= 80500 m
Y = 60000 m ;
X=200000 m X_mundo X'=250000 m X =300000 m
=227000 m

Figura 8 — Representagéo dos valores utilizados no ficheiro TXT para gera¢do da malha de
espacamento variavel

7/ QGIS2.14.16-Essen - test - =} X
Project Edt View Layer Settings Phgns Vector Raster Database Web FREEWAT Processing Help
M & @ G L4 D ~ & -U- & - O M e N =
DEBREBRRGISLLRNPPLALAR QC-KN-&8-EHESs-C g2 A- 1
y J =) - 1z E >e @ [y g g @ | foow ﬁ>
v Browser Panel 8 x Processing Toobox 5 x
S ov®e ¢
- Recently used algorithms
tome S & Contour nes
.a v za\/zomtes & GDAL/OGR [47 geoalgarithms]
f ] & GRASS GIS 7 commands [169..
© > || palettes & Models [0 geoalgorithms]
! Perflogs 7 QGIS geoalgorithvms [107 geoal.
L Program Fies & SAGA (2.3.2) [248 geoalgorith
q Progras e o) @ scriots [0 geoalgorithms]
> Python27
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Figura 9 — llustragdo da interface do QGIS contendo a malha de espagamento variavel gerada
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6. CONCLUSOES

O FREEWAT orienta o0 modelador desde o primeiro passo da criacdo de um modelo e o pré-
processamento da informacao, até ao pds-processamento (visualizacdo) dos resultados do
modelo, sempre em ambiente SIG. O FREEWAT transforma a informacao pré-processada
gue estd em formato geoespacial (ex.° shapefiles) nos ficheiros de entrada do modelo
MODFLOW e traduz os ficheiros de saida deste modelo em shapefiles ou rasters para
poderem ser visualizadas novamente no ambiente SIG.

A grande vantagem de, tanto a extensdo FREEWAT, como o SIG QGIS, como o MODFLOW
serem cbdigos abertos e gratuitos, € que permitem que qualquer pessoa o0s utilize, facilitando
a entrega de produtos de modelacao finais a clientes, incluindo, para além dos ficheiros de
entrada e de saida do modelo numérico, os programas que 0s leem e o programa que faz os
calculos computacionais de diferencas finitas. Outra grande vantagem é que o FREEWAT é
uma comunidade aberta, permitindo a qualquer interessado contribuir para o desenvolvimento
do programa.

A versao 1.0 oferece um conjunto de pacotes dos programas MODFLOW e relacionados que
permitem a modelacdo de uma grande diversidade de problemas hidrologicos. Contudo esta
sempre aberto a novos pacotes e funcionalidades. As suas interfaces amigaveis permitem
orientar todos os passos da modelacao.

Na situagéo apresentada nesta comunicacgéo fez-se uma atualizagdo da extensdo FREEWAT
para poder gerar e incorporar malhas de espacamento variavel, permitindo igualmente
desenhar uma malha de espagamento constante e definir a rotagdo da malha. Esta
atualizagé@o devera estar disponivel na nova versdo do programa a langar em marcgo de 2018.
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