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Presentacion

PRESENTACION

Las implicaciones que la contaminacion del agua subterranea tiene para la salud humana y
el medio ambiente son de tal magnitud que han llevado a que en los ultimos veinte afios se
hayan producido notables avances en el campo de la hidrogeologia en general y en el de la
modelizacion de las condiciones de flujo, transporte de contaminantes y la prediccion de su
evolucion en particular.

La Estrategia Ambiental Vasca de Desarrollo Sostenible 2002-2020 se hace eco de la
importancia de la calidad del agua hasta el punto de considerar como primer objetivo conseguir
la mejora de la misma junto con la del suelo. Incluso el propio titulo de la Ley 1/2005 para la
prevencion y correccion de la contaminacion del suelo sugiere profundizar en el conocimiento
del comportamiento y la evolucion de los contaminantes en el medio hidrico y ademads la Ley
1/2006 de aguas determina la figura de proteccion del agua subterranea.

La guia que aqui se presenta, realizada en el marco de la Politica para la Proteccion del Suelo
que viene desarrollando el Departamento de Medio Ambiente y Ordenacion del Territorio
suministra los criterios necesarios para utilizar adecuadamente los principales programas
informaticos desarrollados al efecto. Ahora bien, mientras que las guias elaboradas hasta la
fecha proporcionan pautas para llevar a cabo las investigaciones de la calidad del suelo de forma
uniforme, la Guia Técnica para la Aplicacion de modelos informaticos para el transporte y el
flujo de contaminantes en el agua subterranea, avanza un paso mas y exige del usuario amplios
conocimientos hidrogeoldgicos, hasta el punto de que la obtencion previa de datos de campo
durante las investigaciones de la calidad del suelo puede verse afectada por los requerimientos
que conlleva la aplicaciéon de uno u otro modelo.

Con todo, la guia tiene sentido practico para que todos los colectivos publicos y privados
implicados en las investigaciones y la gestion de los suelos contaminados pueden usarla con
facilidad. Asi la guia se estructura en tres partes, en la primera se incluye una revision de
los conceptos de la modelizacién, en la segunda se describen, mediante fichas, los principales
programas y en la tercera se incluyen unos ejemplos de aplicacion de algunos de los programas
a cuatro casos practicos que representan situaciones comunes de contaminacion del suelo y del
agua subterranea en la Comunidad Auténoma del Pais Vasco.

Esther Larranaga

Consejera de Medio Ambiente y Ordenacion
del Territorio del Gobierno Vasco
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Introduccion

1. INTRODUCCION

El desarrollo de los modelos hidrogeoldgicos en el pasado tuvo como motivo principal la
necesidad de valorar el potencial de los acuiferos como recursos hidricos. Sin embargo, desde
la década de los 80, el énfasis se ha ido desplazando paulatinamente hacia los problemas de
calidad del agua. Esto ha llevado a la necesidad de predecir el movimiento de contaminantes a
través del medio subsuperficial.

De igual manera, la investigacion del medio natural ha reflejado este cambio de orientacion.
Anteriormente, se daba atencidon primordial al desarrollo de métodos para evaluar y medir
las propiedades de las formaciones de alta permeabilidad portadoras de agua. Hoy en dia, los
esfuerzos mas importantes se centran en definir las variables que rigen los procesos de transporte
y dispersion, el retardo y la degradacion de contaminantes, los efectos de la heterogeneidad
sobre las lineas de flujo y los tiempos de residencia, el tiempo en el que se puede alcanzar un
receptor, asi como la capacidad de que los materiales de baja permeabilidad puedan servir de
contencion a procesos de migracion de contaminantes.

Estos ultimos veinte afios han sido testigos de importantisimos avances tecnoldgicos en el campo
de la hidrogeologia. Uno de ellos ha sido el desarrollo y uso de potentes modelos informaticos
de simulacion que permiten el andlisis de las condiciones de flujo y transporte de solutos y la
prediccion de su evolucion. Estos avances han ido a la par del desarrollo de equipos informéaticos
y sistemas operativos cada vez mas rapidos, de mayor capacidad y memoria, mas asequibles a
usuarios no especializados en informética y de coste econdomico reducido.

Otra de las areas que mads se ha visto influida por el crecimiento tecnoldgico actual ha sido la
obtencion de datos experimentales. Hoy en dia, la precision, exactitud y reproducibilidad de
gran parte de las medidas que se obtienen tanto en campo como en laboratorio permiten un
grado de confianza elevado a la hora de caracterizar un suelo contaminado. Asi, cuanto mayor
grado de credibilidad tenga la informacion de entrada a un modelo, mayor sera la confianza en
los resultados obtenidos.

No obstante este importante desarrollo tecnologico, es preciso poner de relieve la importancia
del criterio experto para establecer las necesidades en la caracterizacion de un determinado
sistema contaminado. Este criterio ajustara los requerimientos de cantidad y calidad de datos
para realizar un diagnostico preciso, y asi orientar las posteriores acciones a llevar a cabo. Hay
que tener presente, que, a pesar de la poderosa herramienta que suponen, los modelos de flujo y
transporte de contaminantes, si no se aplican de manera apropiada, pueden dar origen a errores
de consecuencias imprevisibles. La utilizacion de este tipo de técnicas requieren personal
experimentado, consciente de las simplificaciones y premisas adoptadas durante el proceso de
modelizacion y que pueda analizar con criterio los resultados obtenidos teniendo en cuenta las
limitaciones e incertidumbres derivadas de la simulacion.

IHOBE, S.A. 5
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1.1 OBJETIVO

El presente documento técnico tiene como objetivo servir de guia en la aplicacion correcta
y adecuada de modelos informaticos de flujo y transporte en agua subterrdnea, en sistemas
hidrogeolédgicos perturbados por la presencia de sustancias contaminantes que pueden migrar
en fase acuosa, fase no acuosa o fase gas.

No se contempla la descripcion fisica de las ecuaciones de estado, ni los desarrollos matematicos
que sostienen los codigos aplicados, si bien se dan las referencias esenciales para poder consultar
las fuentes de informacion bésica. Tampoco se tratan modelos de reaccion geoquimica.

En la aplicacion de este tipo de codigos es necesario prestar atencion a todas las fases implicadas,
desde la seleccion del modelo, y su aplicacion practica hasta la interpretacion final de los
resultados obtenidos.

1.2 ALCANCE

Esta guia técnica tiene una clara vocacion practica. Trata de ser asequible para los principales
colectivos implicados en la prevencion, identificacion, investigacion y gestion de suelos
contaminados, desde la Administracion y organos de control, a las consultorias, grupos de
investigacion, etc. Por esta razon, la guia se enfoca sobre los programas informaticos de mayor
difusioén y empleo, tanto gratuitos como comerciales.

Dichos codigos suelen ser suficientemente flexibles para adaptarse a las versatiles necesidades
del problema, que vendran definidas por el modelo conceptual establecido en las fases de
investigacion previas. En ocasiones, la complejidad del problema puede hacer inviable, o
cuanto menos excesivamente costoso, aplicar un unico modelo de simulacion. Como alternativa,
puede ser de interés aproximarse al problema con diversos modelos parciales simplificados que
permitan acotar las variables de mayor trascendencia en el comportamiento del sistema.

Mas adelante, se relacionara el alcance de los estudios hidrogeoldgicos para las fases de
investigacion del suelo: exploratoria y de detalle.

Buena parte de los modelos descritos en esta guia sirven de apoyo a estimaciones para posteriores
evaluaciones cuantitativas de riesgos. A este respecto, es conveniente recordar los diversos
documentos o guias que IHOBE ha publicado sobre este tema y que son de consulta obligada
antes de abordar este tipo de temas.

Por ultimo, se detallara con especial detenimiento como afrontar mediante modelizacion algunos
problemas frecuentes en emplazamientos contaminados. En concreto, como poder describir
las especiales condiciones hidrogeologicas de algunos acuiferos importantes, asi como de los
contaminantes que reiteradamente se asocian a suelos contaminados en el ambito territorial de
la Comunidad Auténoma del Pais Vasco.

6 IHOBE, S.A.



Introduccion

1.3 DEFINICION DE MODELO

La palabra modelo tiene tantas definiciones y se utiliza con tanta frecuencia que a veces es dificil
discernir su significado preciso (Konikow et al, 1992). Quiza la definiciéon mas simple es que es la
representacion simplificada de un sistema o proceso real. Un modelo conceptual es una hipotesis
de como funciona un sistema o proceso. Esta hipotesis puede expresarse cuantitativamente
como un modelo matematico. Un modelo matematico es pues una abstraccion que representa
los procesos como ecuaciones, las propiedades fisicas como constantes o coeficientes en las
ecuaciones, y las medidas o potenciales de estado del sistema como variables.

La mayoria de los modelos que se utilizan en la actualidad son modelos matematicos
deterministicos. Los modelos deterministicos se basan en los principios de conservacion de
la masa, el momento y la energia, y describen relaciones causa-efecto. Esto implica que si se
conoce la respuesta con la que un sistema responde a una perturbacion, se pueden prever las
consecuencias que ocasionaria otra perturbacion, aunque esta ultima tenga una magnitud muy
superior a las observaciones historicas disponibles.

En capitulos posteriores se iran definiendo diversos términos; los mas utilizados se incluyen en
el glosario del anexo 3.

1.4 ESQUEMA DE DESARROLLO DE LA GUiA

La presente guia se desarrolla en tres partes principales:

1%. Realiza una revision genérica de los conceptos en la aplicacion de técnicas de modeli-
zacion.

2%, Describe mediante fichas simples, los principales programas que se estan manejando en la
actualidad en problemas de medios contaminados.

3% Presenta una serie de ejemplos en la aplicaciéon de algunos de los programas seleccio-
nados.

IHOBE, S.A. 7






Planteamiento general de la modelizacion

2. PLANTEAMIENTO GENERAL DE LA MODELIZACION

Como ya se ha comentado, los modelos de flujo y transporte de contaminantes son potentes
herramientas en el analisis y prediccion de la evolucion de sistemas hidrogeologicos contami-
nados, pero cuya aplicacion inapropiada puede dar origen a importantes errores.

Un modelo matematico debe aplicarse unica y exclusivamente cuando quede claro por qué
y como se va a utilizar. El planteamiento de la modelizacion debe determinarse de acuerdo
con los objetivos del estudio, la disponibilidad de datos y la complejidad tanto del sistema
hidrogeoldgico como de los procesos de transporte que tienen lugar.

El siguiente paso es formular y documentar el entendimiento sobre como funciona el sistema
y comprobar esas ideas de forma cuantitativa. Este modelo conceptual deberia identificar qué
elementos del sistema son los mas importantes y como pueden representarse mediante un
modelo matematico.

Elmodelo conceptual requiere generar diversas hipdtesis y asumir simplificaciones y suposiciones
que deberan estar en continua revision, comprobandose de forma cuantitativa durante el propio
proceso modelizador y por comparacion con las observaciones de campo.

El desarrollo de este tipo de proceso requiere que la modelizacion conceptual y la matematica
sean iterativas y estén acopladas (figura 1). En principio, se suele comenzar con calculos
relativamente simples que poco a poco se van complicando en modelos analiticos 0 numéricos
con objeto de poder dar cuenta de situaciones complejas. Hay casos en los que los primeros
calculos simples pueden ser suficientes para llegar a los objetivos del proyecto.

Busqueda de nueva informacion

A

Andlisis técnico MODELO Planteamiento ecuaciones MODELO

REALIDAD CONCEPTUAL y herramientas de resolucién MATEMATICO

Proceso de ajuste por calibracién y validacién

Figura 1. Desde la realidad al modelo.

La construccién y desarrollo de un modelo matematico requiere diversas fases de calibracion,
validacion y andlisis de sensibilidad e incertidumbres, con el fin de lograr el mejor ajuste posible
entre los datos experimentales y las predicciones del modelo. En sucesivos apartados se iran
contemplando las etapas del proceso aqui descritas de forma esquematica.

IHOBE, S.A. 9
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En algunos casos es incluso conveniente consultar si la resolucion matematica es adecuada al
problema planteado.

2.1 FaSE 1. RECONOCIMIENTO Y ANALISIS DEL PROBLEMA

El primer paso en el disefio y aplicacion de un modelo conceptual es definir la naturaleza del
problema y evaluar el propésito del modelo. Aunque ambas cosas puedan parecer obvias, a
veces se descuidan en un precipitado intento de entrar en accion. Este paso esta estrechamente
relacionado con la formulacion del modelo conceptual que se tratard en detalle mas adelante.

En la definicion de la naturaleza del problema se debe revisar la informacion existente y definir
los principales objetivos del estudio, enfoque y programa de trabajo. Se ha de realizar un
esfuerzo en definir las variables mas importantes para entender el problema tanto en relacion
con el medio como con los contaminantes.

En un estudio exploratorio, la investigacion hidrogeologica realiza un reconocimiento basico
del medio: textura de materiales, posicion del nivel fredtico, concentracion de contaminantes
y sus relaciones, etc. De esta forma, se elabora un modelo conceptual preliminar, en el que
muchas veces solo se puede realizar tanteos muy orientativos sobre los pardmetros que regulan
el flujo y transporte en medio saturado.

En un estudio de detalle se requiere una mejor definicion del sistema, por lo que suele ser
preciso ejecutar ensayos de permeabilidad, reconocimiento de heterogeneidades, o incluso la
estimacion de parametros de transporte (p.e. coeficientes de dispersion), cinética de procesos de
reaccion (si hay informacion temporal), etc...

Algunas de las preguntas basicas que deben tenerse en cuenta a la hora de evaluar si se debe
aplicar un proceso de simulacion son:

* ;Cual es la razén de modelizar y qué beneficios se pueden conseguir?

* El modelo, ;puede llegar a proporcionar soluciones de confianza? En casos en los que el
medio sea demasiado complejo para poder ser representado adecuadamente con los recursos
actuales, puede ser inttil la aplicacion de este tipo de enfoque.

* Elsistema ;se conoce consuficiente detalle como parajustificar una aproximacion cuantitativa?
(Hay datos suficientes para definir el sistema? Un modelo nunca se debe utilizar como una
alternativa de obtencion de datos empiricos basicos del emplazamiento, si bien, su correcta
utilizacioén puede utilizarse para guiar futuros trabajos experimentales.

Ladecision de adoptar un proceso de modelizacion, si bien es subjetiva y basada en la experiencia
profesional, debe estar perfectamente documentada y justificada.

10 IHOBE, S.A.
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2.2 FASE I1. DEFINICION DEL MODELO CONCEPTUAL

Una vez que se han definido los objetivos del estudio y la naturaleza del problema, se puede
comenzar a establecer el modelo conceptual. Como se ha comentado anteriormente, un modelo
conceptual es la representacion simplificada de la realidad del sistema estudiado, confeccionado
a partir de la integracion de todos los datos disponibles: geologicos, hidrogeologicos, tipo y
concentracion de contaminantes, geometria y tamano de los focos contaminantes, etc.

El modelo conceptual constituye la etapa mas critica en el proceso global de modelizacion,
puesto que pondra de manifiesto el grado de entendimiento que se tenga del funcionamiento
del sistema y es clave a la hora de seleccionar y desarrollar el tipo de modelo matematico a
utilizar.

Algunos de los principales aspectos que debe considerar el modelo conceptual son:
 Ambito y objetivos del estudio.

* Caracteristicas geoldgicas e hidrogeoldgicas del emplazamiento.

* Funcionamiento general del sistema.

* Balance de entradas y salidas de sistema (término de recarga, descarga por manantiales,
pozos de abastecimiento, rios, etc.).

* Caracterizacion del foco o focos de contaminacion.
* Procesos que controlan el comportamiento y la migracion de la contaminacion.

* Localizacion y tipo de posibles receptores.

Inicialmente el modelo conceptual puede ser totalmente cualitativo. No obstante, a medida que
se avanza en el proceso de modelizacion, el modelo conceptual debe retroalimentarse integrando
nuevos datos que permitan ajustarse en mayor medida al funcionamiento real del sistema. La
incorporacion de valores cuantitativos ayudara a discriminar algunas premisas iniciales que
pudieran ser errdneas y a identificar el peso que tiene cada uno de los distintos parametros en el
modelo conceptual. Este proceso es el que debe aportar solidez al modelo conceptual definido
en un primer momento.

El grado de incertidumbre que refleje el modelo conceptual con respecto a determinados
parametros indicara la necesidad de obtener mas datos experimentales. El desarrollo del modelo
conceptual debe ser un proceso iterativo que permita su actualizacion a medida que se disponga
de mas datos o mejore el entendimiento que se tenga respecto al funcionamiento del sistema.

El grado de confianza en los resultados finales de la modelizacion dependera de la bondad del
modelo conceptual definido, que, como toda simplificacion, serda imperfecta e incluso puede
contemplar algunos errores. Es importante, en cualquier caso, mantener un equilibrio adecuado,
evitando tanto una excesiva simplificacion, que puede llegar a invalidar la simulacién realizada,
como una desmedida complejidad que resultaria poco manejable a la hora de solucionar
problemas.

IHOBE, S.A. 11
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Todo el proceso de definicion del modelo conceptual debe quedar adecuadamente documentado
y justificado, puesto que los resultados de la modelizacion serviran para apoyar la toma de
decisiones. Es importante, asi mismo, reflejar las premisas asumidas y las interpretaciones
realizadas como consecuencia de la falta de datos, considerando en todo momento si éstas
pueden resultar en valoraciones conservadoras o no.

A continuacion se presenta una breve exposicion de la informacion y procesos que deben ser
considerados en la elaboracion de un modelo conceptual para modelizar el flujo y transporte de
contaminantes.

2.2.1 Definicion del foco de contaminacioén (término fuente)

El foco de contaminacion es la zona a través de la cual los contaminantes entran en contacto
con el medio natural, en este caso el subsuelo. Su definicion en el modelo conceptual debera
contemplar aspectos como tipo de contaminantes, matriz en la que se presentan (suelo, agua,
fases no acuosas), geometria del 4rea impactada, volumen y edad del vertido y aquellos
procesos que pueden afectar y modificar las condiciones del foco de contaminacion (adsorcion,
degradacion, etc.).

Ya el estudio historico se debera enfocar a la adquisicion de informacion relativa a las actividades
en el pasado del emplazamiento considerado, entre ellas el tipo de procesos y materias primas
utilizadas, y la existencia de derrames, fugas o vertidos incontrolados.

Durante la investigacion exploratoria es fundamental disponer de datos de campo sobre el tipo
y concentracion de contaminantes, para poder estimar su distribucion en el emplazamiento
estudiado. Sise cuenta ademas con las concentraciones durante varias campaias de muestreo (p.e.
en unan investigacion detallada posterior) podra determinarse si se han producido variaciones
de importancia y si se ha modificado su distribucion.

En muchas ocasiones, la investigacion exploratoria no permite llegar mas que a definiciones
muy esquematicas de este término, que pueden mejorarse ostensiblemente en posteriores fases
de detalle.

Generalmente no se dispone de datos suficientes para definir con precision el area fuente por
lo que es necesario asumir estimaciones que completen la informacioén recabada. En estas
aproximaciones es importante acotar:

* El tipo de foco de contaminacion: vertederos, tanques y conducciones enterradas, redes de
recogida de efluentes, pozos de infiltracion, balsas de lodos mineros, suelos contaminados
por vertidos o fugas histdricas, etc.

El modelo conceptual debe considerar posibles variaciones del foco de contaminacion a lo
largo del tiempo: cambios en el tipo de contaminacidon (p.e. debido a degradacioén) o en
la masa total de contaminante (p.e. pérdidas por volatilizacion, disolucion, etc.). También
debe contemplar si pueden producirse cambios significativos en el comportamiento de los
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contaminantes como consecuencia de variaciones en las condiciones fisico quimicas del
medio (como en el pH o el potencial de reduccion y ORP).

El origen y volumen del vertido contaminante. Es importante conocer donde y como se
ha originado el vertido que ha dado lugar a la contaminacion detectada y, si es posible, el
tiempo durante el cual se ha producido éste (accidente puntual, fuga cronica). La falta de
informacion hace que con frecuencia sea necesario realizar aproximaciones que, generalmente,
adoptan una posicion conservadora. No obstante, en algunas ocasiones puede estimarse el
volumen de contaminante vertido al medio natural a partir de los registros de existencias
de las instalaciones o bien cuantificando la contaminacion total existente en suelos y aguas
deducidos de la investigacion.

Tipo de contaminantes. El tipo de contaminantes, o al menos los principales, se habran
identificado en las etapas previas de investigacion. Es necesario saber ademds como se
encuentra la contaminacion, es decir, si se halla en forma sélida, adsorbida a la matriz solida
del suelo, en fase libre, disuelta o en fase gaseosa.

Si se va a modelizar el flujo y transporte de contaminantes en el agua subterranea, es esencial
ademas determinar de qué compuestos especificos se trata y determinar a ser posible su
especiacion. El comportamiento de los contaminantes dependera de sus caracteristicas fisicas
y quimicas (solubilidad, densidad, viscosidad, volatilidad o capacidad para lixiviar, que a su
vez dependerd de su solubilidad y su coeficiente de reparto), asi como en qué fase se encuentre
(en fase libre, vapor, en disolucion, adsorbida) y de la presencia de otros contaminantes.
Es preciso obtener esta informacion de fuentes de reconocida solvencia (p.e. publicaciones
técnicas, bases de datos de organismos como EPA, API, etc.).

El modelo conceptual debe considerar no s6lo las caracteristicas de la contaminacion inicial
sino también las de los productos de degradacion.

Geometria del foco de contaminacion. El modelo conceptual debe incorporar al menos
una estimacion de la geometria y dimensiones del foco de contaminacion. Este puede ser un
foco puntual debido a una fuga localizada o, por el contrario, ser una fuente difusa con una
determinada extension (p.e. pesticidas de origen agricola).

Las dimensiones del foco de contaminacion pueden haber variado en el tiempo y ser dificiles
de establecer. Es necesario orientar tanto la investigacion exploratoria como la de detalle
para contemplar la toma de muestras y analisis de suelos y aguas subterraneas y determinar
en un grado cada vez mas preciso la extension de la zona afectada que constituye el foco de
contaminacion.

Como resumen, a la hora de trasladar la informacion relativa al foco de contaminacion al

modelo matematico sera necesario efectuar una serie de simplificaciones que definan de una
forma precisa:

* Las dimensiones del foco de contaminacion (longitud, anchura y profundidad).

* La concentracion de los contaminantes detectados. Algunos modelos matematicos permiten
cierta variacion espacial de las concentraciones, otros en cambio requieren asumir una
concentracion tnica para todo el foco de contaminacion; el modelista debera valorar en estos
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casos emplear concentraciones maximas o medias teniendo en consideracién que esto no
tiene por qué resultar en una estimacion conservadora (puede haber quedado sin muestrear la
zona de maxima afeccion).

¢ Variacion de las concentraciones a lo largo del tiempo. En algunos modelos matematicos se
asume un aporte continuo de contaminantes, lo que en ocasiones puede llevar a sobreestimar
el volumen de contaminante. En otros modelos sera preciso considerar que la contaminacion
situada en el foco sufre procesos de degradacion.

En la figura 2 se muestra un ejemplo esquematico del proceso de definicion del término fuente.

INFORMACION DE PARTIDA DISTRIBUCION ESPACIAL
. <
* Planos del emplazamlento. - TANQUE AGRIETADO
« Visita al lugar. ~
+ Entrevistas con responsables. Foe N
» Registros de trasiegos de /
productos. 7
« Investigacion exploratoria y/o
detallada: 9 +
- Descripcibn del subsuelo. DIRECCION FLUJO SUBTERRANEO - Suelo afectado
- Analisis de suelos y aguas. [ Fase no acuosa
PERFIL Contaminantes
MARQUESINA |:| disueltos en agua
. Material
SE DESCONOCE CON EXACTITUD: ﬂ J, meesoncreo Limocilloso
* Momento y duracion de la
fuga.
» Volumen fugado.

MODELO CONCEPTUAL I

» Foco primario: tanque enterrado. Tres medios impactados: suelo, fase no acuosa y agua subterranea.

» Segln los registros, la fuga pudo producirse lentamente entre 1997 y 1999.

» Una primera estimacion del volumen fugado se encuentra entre 1500 y 4000 .

+ Se ha detectado una pluma de BTEX en disolucion, con potencial riesgo para la salud humana.

« Existen evidencias, sin cuantificar, de fenomenos de volatilizacion (se registraron vapores en la investigacion
exploratoria) y de degradacion (bajos valores de oxigeno en agua, olor a sulfhidrico).

INCERTIDUMBRES:

» Extension de la lenticula de fase no acuosa y de la pluma en disolucion.
+ Importancia de los fenomenos de volatilizacion y biodegradacion.

Figura 2. Construccion del modelo conceptual. Descripcion del término fuente.

2.2.2 Identificacion de las vias de migracion

El modelo conceptual debe definir las vias a través de las cuales los contaminantes pueden
movilizarse en el medio ambiente desde un foco potencial de contaminacion. Para determinar
cuales son las pautas de movilizacion se requiere un conocimiento preciso del medio fisico:

* Geologia. Inicialmente en una investigacion de detalle la informacion referente a la
geologia del emplazamiento investigado puede obtenerse de mapas o estudios realizados
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en las proximidades. Sin embargo, el grado de conocimiento del medio que se requiere para
efectuar una modelizacion obliga a realizar investigaciones de detalle que aporten datos
suficientemente detallados sobre litologia, disposicion de los materiales que conforman el
subsuelo en el area de estudio, heterogeneidades y anisotropia, etc.

La litologia y estructura de los materiales determinan las propiedades hidraulicas del medio
para transmitir fluidos y pueden presentar una variabilidad espacial acusada o bien mostrarse
uniformes. Es importante conocer la estructura del subsuelo, agrupar aquellas unidades
que tengan un comportamiento hidrogeoldgico similar e identificar discontinuidades (p.e.
planos de estratificacion, paleocauces) que puedan tener influencia en la movilizacion de la
contaminacion.

En buena parte de las ocasiones, es de gran utilidad para entender el comportamiento
del medio tener una perspectiva mas amplia del contexto hidrogeoldgico donde se ubica
el emplazamiento investigado para identificar elementos estructurales o patrones a escala
regional que condicionan dicho comportamiento.

* Nivel freatico. Es fundamental conocer la profundidad del nivel freatico como limite entre
las zonas saturada y no saturada. Debe determinarse la relacion entre el nivel freatico y los
limites entre distintas litologias o planos de estratificacion y valorar el posible efecto que
pueda tener en el flujo del agua y el transporte de contaminantes.

Un aspecto importante a considerar son las oscilaciones temporales del nivel freatico ya que
afectan a la distribucion vertical de la contaminacion. Un caso tipico en el que esto sucede
es cuando se producen oscilaciones del nivel freatico y hay una lenticula de hidrocarburo en
fase libre (LNAPL, light non aqueous phase liquids) “flotando” sobre el nivel freatico. Esta
situacion da lugar a una banda de suelo afectado, con una concentracion equivalente, como
minimo a la saturacion residual de hidrocarburo, en la zona que anteriormente ocupaba la
lenticula, constituyendo un foco de contaminacion secundario.

Otra situacion que puede presentarse es la existencia de niveles freaticos colgados, que deben
ser adecuadamente definidos, puesto que pueden incrementar la dispersion lateral de los
contaminantes y complicar el proceso de migracion vertical de contaminantes.

Este caso es frecuente en el caso de los rellenos antropicos. Aunque estos materiales pueden
llegar a asimilarse a formaciones naturales (p.e. cuaternarios constituidos por materiales
groseros), siempre se debe tener en cuenta su alto grado de heterogeneidad y anisotropia, en
especial, a escala de detalle.

* Flujo y transporte en la zona no saturada. E1 movimiento del agua u otros liquidos y
gases en la zona no saturada presenta una elevada complejidad al ser funcion de parametros
como la infiltracion, el grado de humedad o saturacion en agua del suelo, la conductividad
hidraulica (que a su vez depende de la saturacion), la capacidad de adsorcion del suelo y las
caracteristicas del contaminante.

En general, las investigaciones empiricas del movimiento del agua en la zona no saturada
suelen requerir instrumentacion especifica (p.e. capsulas de succion) monitorizada durante
prolongados periodos de tiempo.

IHOBE, S.A. 15



Guia Técnica para la aplicacion de modelos informaticos para el transporte y el flujo de contaminantes en el agua subterrdnea

Por este motivo, la estimacion de las condiciones hidraulicas en funcion de la succion del
terreno se suele efectuar por aproximaciones teoricas basadas en ensayos de laboratorio sobre
muestras inalteradas (curvas de succion, pF).

Hay casos en que la modelizacion del flujo a través de la zona no saturada se realiza mediante
ecuaciones sencillas basadas en la ecuacion de Darcy para el flujo de agua en zona saturada.
Sin embargo, esto no siempre es aplicable y debe recurrirse a ecuaciones complejas en las
que intervienen parametros que hay que determinar ya sea en campo (realizando ensayos
especificos, a veces complicados de llevar a la practica) o en laboratorio (a partir de muestras
inalteradas de campo). Algunos de estos parametros son:

— Conductividad hidraulica y su relacion con la humedad.

— Curvas caracteristicas, en las que ha de establecerse la funcion entre humedad y succion .
— Saturacion residual del terreno en agua.

— Saturacion residual del terreno en el contaminante considerado.

— Coeficiente de reparto agua/fase libre.

Flujo y transporte en la zona saturada. El modelo conceptual debe contemplar los siguientes

aspectos referidos al flujo de las aguas subterraneas:

— Gradiente hidraulico horizontal y vertical.

— Oscilaciones del nivel freatico.

— Variaciones en los patrones de flujo de las aguas.

— Heterogeneidad y anisotropia del sistema de flujo: variabilidad de la porosidad, medios
fracturados, etc.

— Entradas (infiltracion agua de lluvia, rios perdedores) y salidas (bombeos, manantiales,
rios ganadores).

Es necesario conocer los patrones de flujo regional del acuifero considerado, puesto que basar
el modelo exclusivamente en los datos obtenidos del emplazamiento estudiado puede obviar
tendencias del flujo regional que no se observan a pequefia escala. Este conocimiento del
funcionamiento hidrogeoldgico a escala regional adquiere mayor importancia al incrementarse
las dimensiones que se estimen del penacho de contaminacion.

Otros aspectos importantes a considerar son los flujos verticales del agua, que en algunos
emplazamientos pueden tener un significado importante (p.e. en acuiferos multicapa) y la
distribucion de la porosidad en el medio. El modelo debera contemplar si el flujo del agua se
produce a través de la porosidad intergranular del terreno o si lo hace a través de fracturas; y
el grado de anisotropia del medio (p.e. variaciones en la densidad del fracturas, paleocauces)
que pueden condicionar la circulacion del agua en el terreno y las pautas de movilizacion de
los contaminantes.

Vias preferentes de migracion de origen antropico. Todas aquellas estructuras enterradas
existentes en el subsuelo son susceptibles de generar influencia en la movilizacion de los
contaminantes en el terreno. Son tipicos los efectos producidos por las canalizaciones
en la migracion de vapores y, en caso de situarse en contacto con las aguas subterraneas,
suelen actuar también como drenes, constituyendo vias preferentes de migracion para los
contaminantes en fase no acuosa o disuelta. Estos elementos son dificiles si no imposibles de
modelizar y suelen considerarse de forma cualitativa.
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También puede producirse un efecto barrera o embalse por la presencia de muros o
cimentaciones que impiden el libre paso del agua subterranea, efecto que dependerd tanto de
las caracteristicas constructivas de elemento considerado como del terreno circundante.

La figura 3 ilustra el proceso de definicion de las vias de migracion en el modelo conceptual.
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/
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(piezometria, calidad). SRS
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(conductividad hidraulica,
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+ Volumen de extraccion en la
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RiO
~\‘/’

LENTEJONES ARCILLOSOS
‘CON ABUNDANTE MATERIA
ORGANICA

+ Escala de las t | sustaao T I
. + +  + DEBAJAPERMEABILIDAD
heterogeneidades. + o+ o+ o+ o+ o+ L
+ o+ o+

+ Geometria de la pluma.

MODELO CONCEPTUAL *
» Movimiento vertical en zona no saturada. No se han detectado drenajes que puedan modificar este patron.
+ Lentejones arcillosos, zonas de menor conductividad hidraulica, modifican la geometria de la pluma.

» En el nivel freatico hay presencia de fase no acuosa.

+ El flujo de agua subterranea, de forma natural, se dirige hacia el rio.

+ La extraccion en el pozo de abastecimiento modifica las lineas de flujo y el gradiente hidraulico.

» El pozo de abastecimiento y el rio no se encuentran contaminados, pero podrian estar en riesgo de estarlo

en el futuro.

Figura 3. Construccion del modelo conceptual. Descripcion de las vias de migracion.

2.2.3 Procesos de transporte

El modelo conceptual debe describir los procesos que gobiernan la movilizacion de los contami-
nantes en el terreno, que incluyen procesos tanto en la zona no saturada como en la saturada:

* Escorrentia superficial. Es el proceso por el cual un fluido se desplaza sobre la superficie
topografica del terreno. Puede ser importante a la hora de valorar la cantidad de contaminante
o la superficie de infiltracion a partir de vertidos superficiales en medios que presentan una
permeabilidad reducida, elevada pendiente o en los que el grado de saturacion en agua impide
la infiltracion del contaminante.

* Lixiviacion. Es el proceso de movilizacion de contaminantes por disolucion en el agua de
recarga. Depende principalmente de la tasa de infiltracion, que a su vez es funcion de las
precipitaciones, los procesos de evapotranspiracion, la conductividad hidraulica vertical, y
de la solubilidad de los contaminantes.
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* Percolacion. Este término se refiere a la infiltracion directa de un contaminante en fase
liquida no acuosa en el subsuelo a través de la zona no saturada por efecto de la gravedad. Su
magnitud dependeré de la conductividad hidraulica vertical del suelo, que a su vez depende
de la permeabilidad intrinseca del medio y de las propiedades fisico quimicas de producto
vertido (densidad, viscosidad) (Fetter, 1994) y de la saturacion en agua y en el propio
contaminante.

* Adveccion. Es el movimiento de los contaminantes producido por el flujo de las aguas
subterraneas. Generalmente las aguas subterraneas se desplazan mediante un flujo laminar y
su velocidad v se expresa de acuerdo a la Ley de Darcy segun

v=Ki/n,

Donde:

K = conductividad hidraulica
1 = gradiente hidraulico

n_= porosidad efectiva

Esta expresion resulta de gran utilidad en el proceso de elaboracion del modelo conceptual para
estimar la longitud maxima del penacho contaminante y para determinar el tiempo en el que
¢éste podria llegar a un determinado punto, lo cual es de gran importancia al dar una idea del
tiempo de que se dispone para establecer las actuaciones oportunas.

No obstante la migracion de los contaminantes pocas veces obedece a esta relacion, ya que en
la realidad es frecuente encontrar variaciones de la conductividad hidraulica o del gradiente en
poca distancia, y hay otros procesos, como se vera mas adelante, que condicionan su migracion
(p.e. dispersion).

Debido al peso que la adveccion tiene en la movilizacion de los contaminantes, lo que se
traduce en una sensibilidad elevada en la modelizacién, los pardmetros que condicionan la
velocidad de flujo (conductividad hidraulica y gradiente) precisan obtenerse directamente en el
emplazamiento.

Sibien en una investigacion exploratoria se puede llegar a estimar K a partir de las caracteristicas
litologicas de los materiales reconocidos o con un numero limitado de ensayos de campo de
corta duracion, para mejorar las incertidumbres en la modelizacion, la investigacion de detalle
debera precisar este pardmetro con un mayor numero de ensayos en campo (ensayos de bombeo
prolongados en medios de alta o moderada K, s/ug test, ensayos Lugeon, etc., para formaciones
de baja K).

Otro fendmeno que debe tenerse en cuenta es que la conductividad hidraulica de un medio es
funcion del fluido que esta en movimiento. Ademas, la competencia entre dos fluidos por pasar
por los mismos poros de una formacion ocasiona una reduccion dréstica de la conductividad
hidraulica global.
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* Dispersion. La dispersion mecénica es la variacion en la migracion de la masa de contaminante
con respecto a la velocidad que cabria esperar segun el flujo de agua definido para la escala
considerada.

La dispersion se produce tanto en sentido longitudinal, en la direccién de flujo del agua

subterranea, como lateral y verticalmente. Algunos de los factores que condicionan esta

dispersion son:

— La trayectoria de las particulas en el flujo de agua. Generalmente, y sobre todo en medios
porosos, las particulas no siguen en su desplazamiento una linea recta, sino que circulan
a través de los poros interconectados (porosidad efectiva) y recorren una mayor distancia
debido a la tortuosidad de su trayectoria.

— El tamafio de los poros. Cuanto mayor es el tamafio de los poros mayor es la facilidad del
agua para transitar por ellos. La velocidad de flujo es mayor en el centro del poro debido a
la friccion que se produce en los bordes.

En definitiva, la dispersividad es una medida del desconocimiento que tenemos acerca del
movimiento exacto de los contaminantes en el medio y es un pardmetro tipico utilizado en la
calibracion de los modelos matematicos, a pesar de que se han establecido algunas formulas
para su determinacion.

Su determinacién en campo es dificil y costosa, por lo que habitualmente se utilizan
expresiones empiricas (ver tabla 1). Frecuentemente se asume que la dispersion longitudinal
es de un 10% de las dimensiones esperadas del penacho y que la transversal es de un 1%.

Al serunparametro dependiente de la escala, hay que tener siempre en cuenta las dimensiones y
el contexto del modelo conceptual, ya que en ocasiones la variacion o el grado de incertidumbre
resultante pueden hacer que los resultados sean poco ttiles o escasamente fiables.

* Difusion. Este proceso consiste en la movilizacion a escala molecular de los contaminantes,
desde las areas de mayor concentracion hacia las zonas con menor concentracion. Estas
diferencias generan un gradiente a favor del cual se movilizan los compuestos en respuesta a
la tendencia del medio natural para alcanzar las condiciones de equilibrio.

Generalmente el efecto producido por la difusién es minimo en comparacién con la dispersion
mecanica, excepto en medios de muy baja conductividad hidraulica y altos tiempos de
residencia del agua en el medio.

* Volatilizaciéon. La volatilizacion es el proceso mediante el cual los compuestos quimicos
pasan desde una fase liquida o solida a una fase gaseosa, en respuesta a la difusion molecular
producida por los diferentes potenciales quimicos de cada una de las fases. Debe tenerse
en consideracion especialmente cuando se trata de sustancias con baja temperatura de
vaporizacion, ya que supone una forma de movilizar la masa de contaminante que permanece
en el subsuelo hacia la superficie.

Estos vapores pueden irse acumulando en sétanos, galerias, conducciones, etc. con los
consiguientes riesgos de explosion o inhalacién de compuestos nocivos para la salud de los
potenciales receptores.
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a=3,28x0,83[log ,, (L /3,28)]** Xu y Eckstein, 1995

(L,en pies) L - longitud maxima del penacho

en pies

a, = 0,10 o Basado en Gelhar et al., 1992
o, = muy baja (p.e. 10% pies) Estimacion conservativa

a =0,1 Lp Pickens y Grisak, 1981

a, =033 a, ASTM, 1995 ; EPA, 1986
a,=0,05a, ASTM, 1995

a, =entre 0,025 o y 0,1 a, EPA, 1986

Tabla 1. Férmulas para la estimacién de los valores de dispersividad longitudinal (. ),
transversal (ocy) y vertical (o).

¢ Alteracion de las propiedades de los fluidos. Cuando en el agua subterranea se alcanzan
concentraciones elevadas pueden producirse variaciones de densidad, y como consecuencia,
alteraciones en el flujo de la fase fluida en el subsuelo. Generalmente las concentraciones en
fase disuelta no alcanzan una magnitud tal que pueda alterar el comportamiento de la fase
acuosa. No obstante, hay casos que este fenomeno ha de tenerse en cuenta, como en problemas
de contaminacion por sales, o en acuiferos costeros, donde serd de gran importancia definir la
posicidn de la interfase y la influencia de las mareas.

* Flujo multifase. Aquellos emplazamientos en los que se detecta la presencia de fases no
acuosas (NAPL), ya sean mas o menos densas que el agua (DNAPL o LNAPL), muestran
una mayor complejidad a la hora de modelizar, ya que la propia lenticula (o lenticulas) de
fase no acuosa constituye un foco de contaminacion y las posibles oscilaciones del nivel
freatico pueden haber originado una franja de suelo afectado que a su vez actia como foco de
contaminacion secundario.

El desplazamiento de la fase no acuosa en el subsuelo se produce fundamentalmente por
gravedad. A la hora de definir el modelo conceptual es frecuente asumir que la lenticula de
NAPL no se desplaza y que la movilizaciéon de contaminantes se produce por disolucion y
posterior transporte en las aguas subterraneas. No obstante, también existen modelos para
estimar el flujo de dos o mas fases en movimiento, pero se soportan en una compleja definicion
del medio, que en la mayoria de las ocasione es inabordable.

* Procesos geoquimicos y bioquimicos. El modelo conceptual debe considerar la influencia
de este tipo de procesos en el transporte y en las concentraciones de los contaminantes
considerados. Algunos de los principales procesos que hay que contemplar son:

— Sorcion. Bajo este nombre se incluyen los procesos de adsorcion, absorcion, quimisorcion
e intercambio catidnico. Se trata de procesos complejos que dependen de la geoquimica del
medio, del flujo del agua subterranea, de la superficie de contacto entre las particulas del
suelo y el agua subterranea y de la concentracion de contaminantes en el agua.
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— Degradacion. Los procesos de degradacion pueden llegar a tener un peso importante en el

comportamiento de los contaminantes en el medio y por tanto el modelo conceptual debe
contemplarlos en caso de que se tenga constancia de su existencia.

Son procesos complejos en los que intervienen un nimero elevado de factores, entre
los cuales cabe destacar: tipo de contaminantes, presencia y tipo de microorganismos,
condiciones de pH, Eh y temperatura, y geoquimica del agua subterranea. También pueden
ser relevantes otros procesos como la formacion de precipitados quimicos (p.e. sales
complejas quimicamente estables) o complejos coloidales, que condicionan la movilidad
de los contaminantes.

En la figura 4 se representa graficamente el proceso global de definicion de los procesos de
transporte.
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MODELO CONCEPTUAL

Los principales procesos que afectan la migracion de contaminantes se han identificado como los

siguientes:

- Disolucion de la fase no acuosa en el agua subterranea.

- Adveccion y dispersion, segun flujo de agua subterranea.

- Sorcion de contaminantes en los lentejones arcillosos, donde existe mayor contenido en materia organica.

- Biodegradacion, segln los efectos de reduccion de la concentracion de aceptores de electrones y
paulatina reduccion de contaminantes en el medio.

Se estima, asi mismo, que se producirian procesos de dilucion si se alcanzaran:

- Los pozos de amplio ranurado, por mezcla con el resto de la contribucion de otros niveles permeables.

- En el cauce del rio, por mezcla con los caudales circulantes con bajo contenido en contaminantes. La
dilucion podria ser insuficiente y entonces el rio podria quedar contaminado.

Figura 4. Construccién del modelo conceptual. Identificacion de procesos.
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2.3 FASE II1. CRITERIOS PARA DECIDIR SI SE PRECISA UN MODELO MATEMATICO

Actualmente existen gran variedad de programas informaticos que pueden utilizarse para
modelizar el flujo y transporte de los contaminantes en el subsuelo.

A continuacion se relacionan los principales criterios que deben considerarse para decidir si se
precisa la utilizacion de un modelo matematico en la simulacion de un sistema. En el capitulo
3 se relacionan los tipos de modelos matematicos y como encontrar el mas idoneo segun el
problema y el sistema en estudio.

2.3.1 Objetivos del estudio

El primer paso a la hora de valorar la posible aplicacion de un modelo matematico es definir
los objetivos del estudio, es decir, qué es lo que pretendemos obtener aplicando un modelo
matematico en un determinado caso.

Los objetivos planteados pueden ser muy variables; entre los mas comunes se encuentran:
Definir la evolucion de penachos contaminantes en aguas.

Evaluar la exposicion de receptores potenciales.

Valorar la perdurabilidad de la contaminacion en el medio.

Evaluar la viabilidad de distintas alternativas de actuacion.

Los modelos matematicos pueden utilizarse a modo de screening para identificar, por ejemplo,
cudles pueden ser los contaminantes con una mayor movilidad. Pueden también ser modelos
muy elaborados para evaluar con precision situaciones que requieran un mayor grado de detalle,
por ejemplo, cudl seria el nimero de pozos, su disposicion y los caudales idoneos en un sistema
de recuperacion del hidrocarburo presente en una lenticula de LNAPL.

En ocasiones no se modeliza un sistema completo, sino que tinicamente se modeliza una parte
del mismo; como puede ser una determinada via de migracion o una zona concreta de un
emplazamiento, lo que simplifica en gran medida el modelo matematico necesario y presenta
menos requerimientos en cuanto a datos y dedicacion, principalmente.

2.3.2 Criterios de decision

* Precision del modelo. La seleccion del modelo matematico tendra que tener en consideracion el
grado de precision requerido en los resultados. Asi, una modelizacion realizada para evaluar la
posible afeccion de una captacion de agua de uso publico, requiere una precision elevada, puesto
que sus resultados servirdn de criterio para establecer las medidas de actuacion oportunas.

* Disponibilidad de tiempo. En ocasiones la urgencia en disponer de resultados cuantitativos
para la toma de decisiones no permite desarrollar modelos complejos como pueden ser los
modelos numéricos, puesto que pueden requerir semanas, meses o incluso afios de trabajo.
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En estos casos se recurre a soluciones analiticas que, a pesar de que pueden no suministrar
datos tan precisos, pueden elaborarse en unos dias.

* Recursos. A medida que los modelos mateméaticos se van haciendo més complejos, es
necesario incrementar el nimero de datos especificos del emplazamiento estudiado, para
reducir la incertidumbre en los resultados debido al desconocimiento de algunos parametros.
Esto supone un coste al que hay que afiadir la dedicacion de técnicos cualificados, que pude
ser grande en funcidn de la complejidad del modelo matematico.

En la seleccion del modelo matematico debe considerarse la disponibilidad de recursos
econdmicos y técnicos como uno de los criterios decisivos.

* Disponibilidad de datos. La cantidad y calidad de los datos de los que se disponga es un
factor de peso a la hora de decidir la viabilidad de elaborar un modelo matemético. En
ocasiones la escasez de datos no justifica el llevar a cabo un modelo matematico o, al menos,
uno complejo.

* Complejidad. Es preciso valorar la complejidad del sistema que se pretende modelizar y
determinar si las simplificaciones que habran de asumirse para elaborar el modelo matematico
no van a suponer una merma en la precision de los resultados y si éste va a permitir
representar los principales procesos que condicionan el movimiento de los contaminantes en
el subsuelo.

Por otro lado, el hecho de disponer de un volumen grande de datos no significa necesariamente
optar por modelos matematicos de elevada complejidad, sino que puede que, para los
objetivos que nos hayamos planteado, sea suficiente una aproximacion analitica y que un
modelo numérico sea un gasto innecesario de recursos.

* Exigencias adicionales. En buena parte de los problemas que requieren aplicar técnicas
de simulacién es preciso respetar exigencias particulares, por ejemplo, de tipo corporativo
para determinadas empresas, o de determinadas autoridades administrativas competentes,
etc. Tener en cuenta estos criterios desde el principio mejorara el grado de aceptacion final de
los resultados.
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3. SELECCION DEL MODELO MATEMATICO
3.1 INTRODUCCION

Actualmente, los modelos matematicos comerciales permiten a usuarios sin grandes conocimien-
tos informaticos ni de calculo resolver complejas ecuaciones analiticas y realizar andlisis
estadisticos, que en otro tiempo requerian mucho tiempo y esfuerzo de un especialista para su
desarrollo y verificacion.

No obstante es preciso que el usuario entienda los procesos que se estan considerando, cdémo
se representan y como los parametros de entrada influyen en el resultado. Por ello, los modelos
no deben tratarse como ‘“cajas negras”, y hay que tener siempre presente que lo mas importante
en todo el proceso de modelizacion es la calidad del modelo conceptual y la forma en que éste
se traslada a un determinado modelo matemadtico: el modelo matematico no es mas que una
simplificacion del modelo conceptual, que a su vez supone una simplificacion de la realidad.

3.2 T1iPOS DE MODELOS MATEMATICOS

Dentro de los modelos matematicos se pueden distinguir diversos tipos en funcion de sus formas
de aproximacion a la realidad.

Una primera diferenciacion distinguiria los modelos deterministicos de los probabilisticos o
estocdsticos

En el primer tipo de ellos, ninguna variable esta sometida a variaciones aleatorias, y se describen
las relaciones causa-efecto con certeza; el comportamiento futuro de un sistema esta exacta y
explicitamente determinado por el estado actual del sistema y las interacciones presentes entre
los elementos. No obstante, y ante la dificultad de conocer exactamente un sistema en todas
sus variables, normalmente se asume que un modelo deterministico ofrece un comportamiento
medio de los componentes de un sistema.

Los modelos probabilisticos son también modelos predictivos en los que se asume que el sistema
investigado puede estar en diferentes estados en cada momento con diferente probabilidad; si
se conocen las distribuciones de probabilidad que gobiernan el sistema en un momento dado y
las fuerzas que lo hacen evolucionar, entonces se puede predecir la distribucion probabilistica
del sistema en otros momentos.

Habitualmente se utilizan con mayor asiduidad los modelos deterministicos debido a que
ofrecen unas buenas predicciones y emplean herramientas de calculo de mas sencilla aplicacion
y bien contrastadas.

Otra division genérica habitual considera los modelos matematicos de tipo analitico o bien
numeérico (ver figura 5).
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MODELOS ANALITICOS VERSUS NUMERICOS

REFORMULAR EL MODELO
CONCEPTUAL Y/O LOS
PARAMETROS DE ENTRADA

A

¢se pueden alcanzar los objetivos
de modelizacién aplicando
modelos analiticos?

Si— 3l SELECCIONAR MODELO
ANALITICO

NO

Para emplear un modelo
numérico, ;hay informacion suficiente
o se puede obtener
facilmente?

Si——p{ SELECCIONAR MODELO
NUMERICO

NO

!

RECABAR NUEVA
INFORMACION
DEL EMPLAZAMIENTO

Figura 5. Modelos analiticos frente a numéricos.

Los modelos analiticos utilizan técnicas matematicas para obtener una solucion exacta y debido a
ello inicamente se suelen aplicar a sistemas sencillos de flujo y transporte (sistemas homogéneos
con geometrias simples). Este tipo de modelos son muy tutiles en una primera aproximacion al
comportamiento del sistema, y pueden cubrir muchas de las necesidades habituales en los estudios
de movimiento de contaminantes. En general requieren menos datos, y proporcionan soluciones
rapidas, aunque también pueden combinarse con andlisis probabilistico (Monte-Carlo).

En los métodos numéricos, las ecuaciones se resuelven de manera aproximada haciendo una
discretizacion en el tiempo y en laregion del acuifero que se va a modelar. La ecuacion diferencial
se transforma en un grupo de ecuaciones algebraicas en las que las incdgnitas son las variables
de estado del sistema, como por ejemplo las alturas piezométricas en los puntos del dominio ya
discretizado. Este tipo de métodos son especialmente utiles en aquellos problemas en los que
las propiedades del acuifero o del flujo varian con el tiempo y/o espacialmente. Las técnicas de
resolucion para estos métodos mas utilizadas son las diferencias finitas y los elementos finitos.

Los métodos de diferencias finitas realizan una discretizacion por medio de un ntimero finito de
bloques rectangulares, cada uno con sus propiedades hidrogeologicas y con un nodo en el centro
donde se definen las propiedades para todo el bloque. Las ecuaciones diferenciales se aproximan
usando ecuaciones en diferencias que relacionan cada bloque con los que estan a su alrededor.

La discretizacion con elementos finitos se realiza dividiendo la region en subregiones que pueden
tener forma triangular o de cuadrilatero, y los nodos se toman en los vértices de los tridngulos o
cuadrilateros; el método utiliza una formulacion integral para generar un sistema de ecuaciones
algebraicas y usa funciones suaves continuas por partes, para aproximar la o las soluciones de
las ecuaciones formuladas.
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En la Tabla 2 se comparan algunas caracteristicas en la aplicacion preferente de métodos

analiticos 0 numéricos.

Métodos analiticos

Métodos numéricos

Proporcionan soluciones exactas a ecuaciones que
describen la migracion de los contaminantes.

Deberian utilizarse en las primeras fases de evaluacion,
antes de pasar a modelos numéricos.

Ofrecen soluciones aproximadas a las ecuaciones que
gobiernan el transporte de contaminantes. En los modelos
distribuidos, el espacio y el tiempo, se discretizan en
intervalos.

Ventajas

» Los calculos son muy rapidos y son numéricamente
estables.

» Larelevancia de cada parametro sobre el resultado se
puede ver facilmente.

» Pueden utilizarse para examinar sistemas complejos,
subdividiendolos en un grupo de sistemas simplificados.

+ Se pueden acoplar técnicas estadisticas tipo Monte-Carlo
de una forma mas sencilla que a los numeéricos.

Ventajas

+ Permiten representar gran cantidad de aspectos
del comportamiento del sistema: se pueden asignar
diferentes parametros a cada celda, lo que permite
considerar variaciones laterales y verticales, la geometria
del modelo puede disenarse de forma que refleje la forma
del sistema, permiten trabajar con varias capas,...

+ Se pueden obtener resultados con un alto grado de
confianza, siempre que existan suficientes datos de
partida.

Desventajas

» Requieren que la mayoria de los parametros
permanezcan constantes en el espacio y el tiempo.

« Es posible que no exista una solucion analitica si la fisica
del sistema es complicada.

+ Se aplican a sistemas de flujo sencillos, en los que es
aceptable la simplificacion.

Desventajas

-« Se requiere un importante grado de experiencia en
hidrogeologia y transporte de contaminantes.

» Requieren una gran cantidad de datos de entrada.
+ Implican un coste economico y temporal elevado.

+ Latendencia a considerar que los resultados del modelo
son correctos incluso cuando existe una considerable
incertidumbre acerca del sistema.

+ Pueden llevar a inestabilidad numeérica.

Aplicaciones

» Representar el movimiento del contaminante y predecir
posibles impactos.

» Realizar un test sobre las hipotesis del modelo
conceptual.

» Chequear los modelos numéricos.

Aplicaciones

+ Cuando se necesita una aproximacion mas sofisticada
que la proporcionada por soluciones analiticas, que sea
capaz de reflejar variaciones espaciales, temporales,
procesos de transporte complejos, etc.

- Si se requiere simular actuaciones de remediacion, p.e.
ubicacion y regimen de bombeo de pozos de extraccion.

Soporte
+ Calculos simples mediante calculadora.
+ Hojas de calculo.

» Programas informaticos comerciales, de libre disposicion
o de desarrollo interno.

Soporte

» Programas informaticos comerciales o de libre disposicion
o desarrollados por el usuario.

Categorias

» Formulas simples.

+ Superposicion de formulas.
» Secuencias de formulas.

Caddigos y métodos de calculo

+ Diferencias finitas: las coordenadas de espacio/tiempo se
dividen seglin una malla prismatica rectangular; el flujo y
transporte se resuelven por aproximaciones directas.

+ Elementos finitos: el dominio espacial se divide en
elementos de formas diversas, habitualmente triangulares
0 en cuadrilateros; la variacion de los parametros a
lo largo de un elemento se realiza segun una funcion
polindbmica.

» Meétodos de solucion: seguimiento de particulas, métodos
eulerianos, lagrangianos, método de las caracteristicas
(MOC).

Tabla 2. Comparacién entre métodos analiticos y numéricos.
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3.3 OTROS ASPECTOS A CONSIDERAR EN LA SELECCION

Otras circunstancias que han de decidirse a la hora de seleccionar el modelo son las condiciones
que deben ser representadas, por ejemplo si se puede o es necesario considerar el modelo en
estado estacionario o si es preciso incluir variaciones temporales en las condiciones del sistema.
En ambos casos la componente tiempo estd, aunque sea implicitamente. Para flujo, el régimen
permanente se alcanza cuando no hay cambios en el balance y potencial en la zona.

Los modelos mas simples consideran el estado permanente o estacionario donde todas las
entradas y salidas del sistema son constantes en el tiempo. Este tipo de modelos se utilizan para
representar modelos de flujo o de transporte en los que p.e. el penacho de contaminacion se puede
considerar estabilizado, tanto porque el sistema haya evolucionado hacia esa situacion, como
porque el periodo de anélisis sea tan corto que no sean observables variaciones importantes.

Los modelos en régimen variable o transitorio consideran cambios en el comportamiento del
sistema a lo largo del tiempo (en alguna variable de estado del sistema), y son apropiados en el
caso de que existan evidencias de modificaciones en la direccion de flujo o en las concentraciones
de contaminantes.

Ademas del tiempo, otro criterio interesante en la seleccion es la necesidad de considerar la
simulacion en una, dos o tres dimensiones. Los modelos analiticos consideran sélo el flujo
en una direccion, aunque habitualmente pueden incluir fenomenos de dispersion paralelos o
perpendiculares a la direccion de flujo. Los modelos numéricos permiten la simulacion de flujos
horizontales y verticales.

Otros factores que deberian ser considerados en la seleccion de los modelos serian:

* Definicion del término fuente: La mayor parte de las soluciones analiticas asumen que
el término fuente (foco) es constante o se va reduciendo segin una funciéon conocida. Si
este término evoluciona de una forma mas complicada en el tiempo, se requeriria el uso de
soluciones analiticas sucesivas o el uso de un modelo numérico.

* Complejidad del sistema de flujo: Los modelos analiticos permiten inicamente modelizar
sistemas de flujo sencillo; en casos tales como acuiferos multicapa o en los que la direccion
de flujo varie espacial o temporalmente se hace necesario el uso de modelos numéricos.

* Mecanismos de flujo y transporte: El flujo, y por tanto el transporte de contaminantes,
puede producirse a través de sistemas granulares, fisurados o mixtos. Aunque los modelos
numéricos permiten la simulacion de situaciones mas complicadas, también existen soluciones
analiticas para buena parte de los escenarios tipicos. Es importante sefalar que estos modelos
analiticos pueden ser particularmente interesantes en las primeras fases de aproximacion al
conocimiento del sistema.

* Homogeneidad: Las soluciones analiticas asumen que el acuifero es homogéneo y no
pueden incluir variaciones laterales; en los modelos numéricos es posible considerar estas
variaciones (aunque supeditandolas al tamafio de la malla). También es posible ajustar un
sistema heterogéneo por compartimentacion del sistema o a través del uso de aproximaciones
probabilisticas.
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* Procesos de transporte a representar (adveccion, dispersion, degradacion, sorcion). Las
soluciones analiticas contemplan procesos de dispersion, sorcion lineal o decrecimiento
exponencial; lamodelizacion de procesos no lineales requiere el uso de modelos semianaliticos
0 numMEricos.

En el caso de que se disponga de informacion limitada, lo cual suele suceder en especial
durante las primeras fases de investigacion (IE), es aconsejable intentar en primer lugar una
aproximacion analitica. En ocasiones, una primera simulacion que considere estimaciones para
el mas desfavorable de los casos puede servir como justificacion para el avance (o no) de un
analisis de mayor detalle.

Se recomienda por tanto, que la modelizacidn se plantee en fases de progresivo detalle:

Nivel 1.  Uso de calculos tetricos simples para conocer como se reparte el contaminante entre suelo/agua

N

Nivel 2. Uso de calculos simples para determinar la dilucion en el flujo de agua subterranea

\Z

Nivel 3. Uso de ecuaciones analiticas que tengan en cuenta los procesos de atenuacion, dispersion y
J sorcion

Nivel 4. Uso de modelos numéricos que representen el transporte de la contaminacion

La decision sobre avanzar en el proceso debe hacerse considerando:

* Losbeneficios obtenidos en analizar el problema utilizando una aproximacion mas sofisticada.
Este caso se puede ilustrar por ejemplo cuando el resultado de la modelizacion se utilice para
sefalar objetivos de remediacion: el ajuste detallado del sistema puede dar soluciones mas
reales y menos conservadoras, que a su vez redundaran en una reduccion del coste de las
medidas de limpieza a implantar.

* Si los recursos dedicados al uso de modelos complejos estd avalado por la calidad de los
datos disponibles: un modelo sencillo, pero cuyos datos de partida sean suficientes en nimero
y calidad, puede ofrecer resultados de mayor confianza que un modelo mas complejo, pero
cuya informacion de partida presente un grado de incertidumbre mayor. Por ello, y atn en
el caso de que la dotacidon econdmica para el modelo posibilitase el uso de herramientas
muy complejas, es posible que sea mejor derivar parte de ellos a conseguir mas datos, (por
ejemplo de permeabilidad), que permitan ajustar un modelo matematico menos sofisticado
pero cuyos resultados den un mayor grado de confianza.

El beneficio de avanzar en el uso de modelos mas sofisticados no es facil de cuantificar, y tal
decision solo puede realizarse si se dispone de una amplia experiencia y un criterio técnico
cualificado.
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3.4 PROCEDIMIENTO GENERAL DE SELECCION

En la seleccion del modelo, se deberian seguir unas directrices generales basicas tales como:

* Identificacion de fuentes, vias de transporte y receptores que necesitan ser representados (por
ejemplo el movimiento vertical a través de zona no saturada).

* Identificar el rea que necesita ser representada.
* Identificacion de los procesos que necesitan ser representados por el modelo (biodegradacion,
sorcion, ...).

* Decision de cOmo esos procesos se representaran matematicamente.

El técnico encargado de desarrollar el modelo deberd evaluar también:

* Los requerimientos de datos del modelo y valorar si los disponibles son suficientes para su
construccion.

* Si el modelo permite una adecuada definicion del término fuente, particularmente si se sabe
que éste cambia con el tiempo.

* Si se pueden incorporar las principales vias de transporte y receptores.

* Si tiene la capacidad de representar adecuadamente los procesos clave identificados (p.e.
biodegradacion).

Una buena préctica consiste en listar cada uno de los componentes del modelo conceptual que
necesita ser representado y anotar como puede ser tratado por el modelo.

En la mayor parte de los casos no existe un modelo capaz de cumplir todos los criterios, en
cuyo caso habra que considerar otras cuestiones tales como si la aproximacion del modelo es
suficientemente valida, o si se puede seguir usando el modelo, pero s6lo para simular partes del
sistema.

En tltimo término, la seleccion del modelo es subjetiva y depende de la experiencia profesional
previa del técnico. En la practica, el modelizador dispondra de una serie de aproximaciones o
modelos especificos a considerar y elegird aquél que mejor se ajuste a cada situacion. También
debera chequear que:

* El codigo del modelo esta suficientemente verificado. A este respecto, en la presente guia
se incluye un listado no exhaustivo sobre programas comerciales y no comerciales de uso
extendido.

* El modelo es aceptable para las partes interesadas, tanto para clientes industriales como para
la Administracion.
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3.5 VALORES DE LOS PARAMETROS

Los factores que necesitaran ser considerados en la definicion de los parametros caracteristicos
seran:

* Variabilidad natural de un parametro (p.e. conductividad hidraulica), tanto lateral como
verticalmente (fendmenos de heterogeneidad y anisotropia). Debera tenerse en cuenta que los
datos disponibles corresponden a medidas discretas, y que para introducirlos en un modelo,
es necesario establecer interpolaciones o extrapolaciones.

¢ Incertidumbre en la medida de los parametros, como resultado del método de muestreo o de
las practicas analiticas. Relacionado con este aspecto, habra que ser consciente de que en el
caso de no disponer de datos suficientes, serd necesario volver a realizar las medidas que se
considere necesario. Si esto no es posible, se podra realizar una estimacioén basada en datos
bibliograficos o en el criterio profesional; en ese caso, estos valores necesitaran ser revisados
como parte del refinamiento del modelo para mejorar la simulaciéon de las condiciones
observadas. El andlisis de la sensibilidad del modelo marcara si estos parametros son criticos
en los resultados, en cuyo caso deberan obtenerse los datos de campo mas refinados.

* Dependencia de la escala: los valores de un parametro como la dispersion, estdn muy
influenciados por la escala de trabajo.

* Variacion temporal: estacional, por sistemas de explotacion.

* Condiciones ambientales: algunos pardmetros pueden variar si se modifican las condiciones
geoldgicas o bioquimicas. Asi, por ejemplo el tipo e intensidad de los procesos de degradacion
bacteriana dependera de si el ambiente es aerdbico o anaerobico.

La estrategia recomendada para determinar los valores de entrada del modelo consta de:

* Larevision de todos los datos disponibles. Es util disponer de tablas o graficos en los que se
represente la variacion espacial y temporal de los parametros.

¢ La definicion de los parametros caracteristicos del modelo, acotando sus rangos de variacion.

* La documentacion de las bases de datos utilizadas en la seleccion de parametros, en el caso
de que éstos hayan sido estimados.

¢ La consulta con fuentes de informacion de reconocida solvencia (p.e. EPA. API, etc.).

Entre las opciones para definir estas variables, serd necesario decidir si:

¢ Se usan los valores o estimaciones mas probables, basandose en analisis estadistico de los
datos disponibles. La desventaja de utilizar valores medios es que no se tiene en cuenta la
variabilidad natural del sistema, lo que puede llevar a errores en los resultados, especialmente
cuando la migracion de contaminantes se produce a través de vias preferentes.

* Se utilizan valores asignables al “peor” caso para obtener predicciones conservativas del
modelo. Es importante pensar en el efecto de la combinacion de diferentes pardmetros en
los resultados del modelo, que pueden dar lugar a situaciones no realisticas o erroneas (por
ejemplo, una alta conductividad hidraulica y un alto gradiente). Ademas, el uso de valores
asimilables al “peor” caso, no lleva necesariamente a que el modelo deba considerarse
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como conservativo. Por ejemplo, se pueden utilizar los valores maximos y minimos de la
serie de datos disponible, sin que ésta forzosamente represente el rango de los valores mas
caracteristicos del sistema.

* Esposible o adecuado el analisis probabilistico. Las funciones de distribucion probabilisticas
pueden utilizarse para describir la variacion esperable o la incertidumbre en un parametro. En
ese caso, los resultados del modelo se describen con una funcion de distribucion que describe
la probabilidad de que un rango de salida.

Los modelos analiticos requieren que las variables de control estén representadas por un valor,
por lo que hay que ser especialmente cuidadosos en su seleccion. La combinacion de modelos
analiticos y estocasticos ofrece la posibilidad de obtener rangos de valores, aunque no permite
variaciones espaciales o temporales.

Los modelos numéricos permiten variaciones laterales y verticales, aunque es necesario asignar
un pardmetro medio para definir cada nodo del modelo, lo que suele requerir la interpolacion
entre puntos de medida.

En la tabla 3 se incorpora un listado de los parametros que habitualmente son necesarios en los
procesos de modelizacidn, asi como una estimacion de su relevancia en cuanto a los resultados
a obtener. A modo orientativo, se indican las necesidades en las fases exploratoria y detallada
en una investigacion.

No obstante existen casos concretos en los que se pueden apreciar sensibilidades especificas
diferentes, por lo que su importancia relativa debe evaluarse caso por caso.

Los valores de entrada del modelo pueden ser medidos u obtenidos a partir de la bibliografia.
Por ejemplo, las propiedades fisico-quimicas de los compuestos se obtienen normalmente
de investigaciones de laboratorio ajenas al proyecto concreto de investigacion, mientras que
otros como la permeabilidad deben ser obtenidos para cada emplazamiento. Hay programas de
estimacion indirecta de parametros a partir de otros (p.e. textura, densidad aparente, porosidad,
etc.).

Hay parametros que inicialmente (investigacion exploratoria) pueden estimarse a partir de
otros, p.e. la conductividad hidraulica y la porosidad pueden estimarse a partir de curvas
granulométricas (utilizando extensas bases de datos), pero cuando se requiere un nivel de detalle
mayor (investigacion de detalle), es imprescindible su medida empirica, con ensayos de campo
en el caso de K, o con medida en laboratorio a partir de muestras inalteradas.

El proceso de modelizacion matematica debe ser considerado desde las primeras fases de
investigacion ya que buena parte de los datos que se requieren deben obtenerse mediante
ensayos en campo o medidas en laboratorio. La determinacion del contenido de contaminantes
en un suelo o su distribucion granulométrica no requieren la obtencion de muestras inalteradas,
mientras que para obtener valores de densidad total, porosidad o humedad es preciso tomar
precauciones especiales para que se mantenga su integridad.
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’ . . . g Investigacion | Investigacion
Vias Parametro de entrada Simbolo | Unidades Sensibilidad Exploratoria Detallada
Concentracién area fuente C, mg/kg Especifico de cada caso M M
Porosidad total del suelo 0, cm®cm® | Muy sensible E M
Fraccién de carbono organico f. g C/g suelo | Muy variable y especifico E (¢}
Coeficiente distribucion K cm®H,0/g C | Especifico compuesto E E
carbono-agua oc 2
- P N 5
% Coeficiente distribucion suelo K, cm®H,0/ f XK E E
® agua gsuelo oo™ oe
1 H .
5 chhura dela fuente’paralela al W om Muy variable; ‘ M M
T flujo de agua subterranea moderadamente sensible
7] . . o
o Densidad total del suelo 0, glem? \l/ar.la poco; sensibilidad E M
o limitada
© Contenido volumétrico aire 0, cm®cm® | No sensible para esta via E E
S Contenido volumétrico agua 0, cm®cm?® | Variable segln textura E E
N : .
c Infiltracion de agua | cm/aho Muy variable; . E E
() moderadamente sensible
[ P ; P
T Espesor de la zona de mezcla 3y, cm No varia mucho; sensibilidad E EC
5 moderada
% Velocidad de Darcy U, cm/aho Moderadamente sensible C
= & .
© Coeficiente de degradacion A ano™ Especifico del compugsto, E
# moderadamente sensible
Profundidad de las fuentes L cm Muy variable; . E M
s moderadamente sensible
Espesor de la zona vadosa h cm Muy variable; . M M
v moderadamente sensible;
Solubilidad del constituyente puro Especifico del compuesto;
S mg/l ) E
en agua moderadamente sensible
Concentracion del area fuente C ugll Especifico cada caso M M
Fraccion de carbono organico f. g C/g suelo | Muy variable, y especifico E (¢}
Coeficiente de distribucion 3
carbono-agua K. cm®H,0/g C | f x K E E
. e 3
Coeficiente de distribucion K cm®H,0/ Muy variable y especifico E E
suelo-agua s gsuelo
Conductividad hidraulica k cm/s Muy variable y especifico E M
Gradiente hidraulico i cm/cm Muy variable y especifico M M
© Velocidad media v cm/dia Especifico C C
g Anchura de la fuente paralela a la Muy variable y especifico;
© e ) w cm h M M
5 direccion de flujo moderadamente sensible
T Porosidad total 0, cm3/cm® | Moderadamente sensible E M
»n p - —
© Densidad total del suelo 1l g/cm? \l/ar.la poco; sensibilidad E M
s s limitada
3 Especifico; moderadamente
c Espesor saturado b cm sensible en modelos M M
[} numericos
T Coeficiente almacenamiento S ad.lmen— SenS|b|I|dgd Ilmlta’da, E M
g- sional depende tipo acuifero
7] - . ~ Muy variable y especifica;
% Recarga (infiltracion) | cm/aho sensibilidad limitada E E
b - N ——
= Dispersividad longitudinal a cm \l/ar.la poco; sensibilidad E E
X limitada
Dispersividad transversal a cm \./ar.la poco; sensibilidad E E
v limitada
Dispersividad vertical a cm \./ar.la poco; sensibilidad E E
z limitada
Coeficiente de degradacion A ano™ EspelC|.f!co del compuesto; E C
sensibilidad moderada
) . . Muy variable y especifico;
Tiempo desde el vertido T dias sensibilidad moderada

En negrita factores a los que el modelo presenta una mayor sensibilidad
M: medido; E: estimado; C: calculado

Tabla 3. Parametros necesarios en los procesos de modelizacion de transporte de contaminantes.
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3.6 VERIFICACION DEL CODIGO DEL MODELO

Existeuna grandiversidad de modelos matematicos comerciales cuyos codigos de funcionamiento
estan ampliamente contrastados debido a lo extensivo de su uso. No obstante, siempre que el
usuario vaya a utilizar un programa informatico por primera vez, deberia verificar el codigo
matematico antes de su utilizacion, de forma que pueda confirmar que:

* Las ecuaciones de flujo y transporte estan correctamente resueltas: no es extraiio que debido a
errores tipograficos algunas funciones de calculo estén incorrectamente traspuestas; también
son tipicos los problemas asociados a diferencias de notacion, (por ejemplo debido al uso de
comas y puntos en decimales y millares, que pueden llevar a distorsiones importantes del
calculo) o el uso de unidades de medida no consistentes.

* Todo el codigo esta operativo y ejecuta las funciones seleccionadas sin interferencias.

El modo mas comun y sencillo de verificar un modelo es chequearlo frente a otro. Esto
también supone una buena practica cuando es la primera vez que se utiliza, para ir verificando
su funcionamiento. Los modelos analiticos pueden ser chequeados mediante la observacion
intuitiva de que los resultados dependen de los parametros de entrada y que, para escenarios
simples los célculos son correctos (p.e. cese del movimiento en caso de gradiente nulo). Es
esencial verificar que los resultados de cada fase de modelizacion son coherentes con el juicio
profesional, un proceso que requiere una experiencia hidrogeoldgica importante.

3.7 INFORME

La seleccion de un determinado modelo debe ser completamente documentada, lo que incluye
la justificacion de:

* Los objetivos de la modelizacion.

* La justificacion de porqué el modelo es apropiado para la consecucion de los citados
objetivos.

* Ladescripcion del modelo matematico, incluyendo sus pertinentes referencias. Para modelos
desarrollados de forma interna por el consultor se debera incluir una descripcion detallada del
modelo, incluyendo todas las ecuaciones de control.

e Detalles de la verificacidon del modelo.

¢ Detalles sobre como se ha trasladado el modelo conceptual a un modelo matematico, junto a
la discusion sobre la relevancia de las simplificaciones requeridas.

* Justificacion de las asunciones y limitaciones del modelo, y como se han tenido en cuenta en
la interpretacion de los resultados del modelo.
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4. METODOLOGIA DE MODELIZACION
4.1 ASPECTOS TEORICOS

Una vez que se ha tomado la decision de desarrollar un modelo matematico de simulacion, y se
ha seleccionado el modelo a utilizar, comienza el proceso de modelizacion sensu stricto, el cual
se efectuara siguiendo una serie de fases que se exponen a continuacion.

4.1.1 Diseno del modelo

4.1.1.1 Dominio del modelo, condiciones de contorno e iniciales

El primer paso en la construccion del modelo es definir el drea de interés, esto es la region del
sistema a ser representada. Para establecerla se pueden utilizar los siguientes criterios:

* Fuente y area contaminada.

* Localizacion de potenciales receptores.

* Presencia de limites naturales: geoldgicos, cuerpos de agua superficial, etc.

Todos estos limites se representan en los modelos matematicos segun lo que se denominan
condiciones de contorno y tienen gran influencia en los resultados finales del modelo. Los més
frecuentes suelen ser asignados a condiciones de nivel constante (esto es, se supone que existe
un flujo de agua suficiente para permitir que en las celdas de borde se mantenga una cierta altura
piezométrica constante como en un lago) o de flujo nulo (borde que sigue exactamente la misma
direccion de las lineas de flujo; a su través, esto es desde el exterior del modelo hacia el mismo,
el flujo es nulo, p.e. limites impermeables).

Ademas de los condicionantes morfoldgicos, es necesario definir las condiciones temporales
que se desea modelizar, que corresponden esencialmente a situaciones en régimen permanente
o transitorio.

En esta primera fase se asignaran ademas las condiciones iniciales de nivel piezométrico y de
concentraciones, asi como las variables fisico-quimicas que van a determinar el transporte:
porosidad, densidad, permeabilidad, fraccion de carbono organico, etc.

La definicion detallada de las condiciones iniciales es fundamental en el caso de trabajar con
modelos en régimen transitorio. Para los modelos en régimen permanente, sélo es necesario
ajustar las condiciones de borde.

4.1.1.2 Definicion de criterios de aceptacion del modelo matematico

La validez de un modelo se basa en la demostracion de que éste puede reproducir adecuadamente
las observaciones de campo. Por ello, el modelo debe incluir entre sus variables aquellas que
deban ser contrastadas y el rango aceptable de variacion admisible (por ejemplo un porcentaje
del valor esperable o valores dentro del orden de magnitud).
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Este criterio de aceptacion debe consensuarse previamente con IHOBE o cualquiera que sea el
organismo regulador, a fin de que los resultados del modelo puedan considerarse aceptables.

4.1.2 Calibrado del modelo

Los parametros considerados en los modelos, responden habitualmente a simplificaciones de
sistemas complejos o a aproximaciones para el caso en que no se conocen con certeza. En la
mayor parte de los casos, estas variables han de ser refinadas, hasta que se alcance un buen
ajuste con las condiciones de campo. Este proceso de prueba se denomina calibracion.

El procedimiento de ajuste se puede sintetizar en los siguientes pasos:
* Se aplica un cambio al valor a un determinado parametro.
* Examen del efecto de este cambio en los resultados del modelo.

* Reajuste del valor del pardmetro para mejorar la simulacion del modelo a las condiciones
observadas, siempre dentro de un rango compatible con la realidad observada. En la
realizacion de los cambios en las variables de control hay que tener en cuenta también que
existen parametros que son dependientes. Por ejemplo, el gradiente hidraulico es parcialmente
dependiente de la conductividad hidraulica y no son esperables gradientes elevados en zonas
de alta permeabilidad. La combinacion de valores elevados de ambos parametros puede dar
lugar a un exceso de flujo, por encima de los valores reconocidos de recarga, y por tanto a un
desajuste en el balance.

* Diagnostico sobre si el modelo ofrece un ajuste aceptable a las condiciones observadas o si
es necesario continuar con el proceso de refinamiento o incluso recabar mas datos de campo.
En este paso es fundamental consultar con IHOBE o con el agente regulador competente en
cada caso, para acordar si se puede dar por finalizado el proceso de simulacion con el grado
de ajuste alcanzado. En todos los casos se debe considerar la posibilidad de revisar el modelo
si con posterioridad se dispusiese de datos adicionales.

Asi, el proceso de calibracion o refinado del modelo incluye una revision critica de si las
asunciones incorporadas al modelo son validas, el grado de precision con el que el modelo
se ajusta a las observaciones y, si los pardmetros utilizados en el ajuste final son creibles.
Normalmente, y con el fin de no introducir un exceso de variables a controlar, se ajusta en
primer lugar el modelo de flujo, para posteriormente pasar a la simulacion de la migracion de
contaminantes.

Es necesario senalar que incluso cuando un modelo proporcione una representacion aceptable
de las condiciones observadas, ello no significa que el modelo sea correcto (por ejemplo, el
modelo puede simular las concentraciones en un determinado momento, pero puede fallar en
la simulacion de la migracion a posteriori). También es importante tener presente que puede
llegarse a alcanzar una misma situacion a partir de multiples combinaciones de parametros, por
lo que las soluciones no pueden considerarse unicas.
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4.1.2.1 Variables de control

En la tabla 4 se esquematizan las principales variables de control que deberian considerarse
durante el proceso de verificacion, asi como cudles son las causas mas habituales de problemas
durante la calibracion:

Potenciales problemas

Posibles fuentes

Piezométricos

extrapolacion (mapas
piezomeétricos)
Gradientes (horizontales,
verticales)

+ Variaciones temporales de

nivel

« Condiciones de borde
+ Espaciado de malla

Periodos de tiempo de
modelizacion

- Simplificacion excesiva del

sistema

+ Ubicacion de los puntos de

observacion fuera del centro
de la malla

. Parametros .
Medida que pueden llevar de error en las medidas
de control )
a resultados anémalos de campo
Niveles Medidas puntuales y Condiciones iniciales Medidas del nivel

piezomeétrico o en la
asignacion a determinados
puntos de observacion o
fechas

Construccion de los puntos
de observacion (por ejemplo,
que afecten a varios
acuiferos)

Flujo/Caudal

Aforos puntuales

+ Variacion temporal de

caudales
Ganancias o pérdidas en
cauces

Coeficientes de interaccion
rio/acuifero

Medidas de caudal
Separacion del flujo base y
de la escorrentia superficial

Concentraciones

+ Medidas puntuales y

extrapolaciones (mapas de
isolineas)

+ Secciones verticales
+ Variacion temporal
+ Tiempos de residencia o

de avance

» Condiciones iniciales

Condiciones de borde

+ Espaciado de malla
+ Periodos de tiempo de

modelizacion

- Simplificacion excesiva de los

procesos fisicoquimicos
Precisiobn numérica o
inestabilidad

Errores de laboratorio

« Errores en el muestreo o en

la preservacion/ transporte
Construccion de los

puntos de observacion
(cortocircuitos, efectos de
mezcla por una amplia zona
ranurada)

Tabla 4. Principales variables de control.

Como comprobacion final del ajuste del modelo es necesario verificar los resultados obtenidos

de:

* Elbalance de agua en el modelo, esto es la diferencia entre entradas y salidas del sistema. Con
esta revision se pueden identificar potenciales problemas asociados a la propia matematica
del modelo como pueden ser fallos de convergencia de las soluciones, o a los parametros de

control utilizados (condiciones de borde, recarga, explotacion, etc.).

* El balance de masas, que puede servir para identificar problemas de tipo matematico
(dispersion numérica, fallos de convergencia), o en la definicion del sistema.

4.1.2.2 Procedimientos de calibracion

Durante la calibracion es conveniente pasar de estimaciones cualitativas iniciales (por ejemplo,
comparacion visual de los niveles piezométricos) a técnicas cuantitativas de evaluacion del

ajuste.
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A su vez, este proceso de refinamiento del modelo se puede efectuar mediante herramientas
manuales (métodos de prueba-error) o automaticos (krigeado, métodos inversos: UCODE,
PEST). Ambas requieren para su aplicacion de un criterio técnico experimentado, con el fin de
asegurar que se mantienen hipdtesis aceptables dentro de las condiciones del sistema.

La ventaja del método manual es que durante el proceso, el modelizador va ganando en
conocimiento de la sensibilidad del modelo, y es facil comprobar si se mantienen condiciones
realistas de simulacion; su principal desventaja frente a los métodos automaticos es que se trata
de un proceso que requiere mucho tiempo.

Los métodos inversos realizan una estimacion automatica de parametros de acuerdo a una
funcién objetivo definida. Para ello utilizan regresiones no lineales, que mediante un proceso
iterativo, van ofreciendo valores cada vez mas ajustados al objetivo.

4.1.3 Analisis de sensibilidad

El proposito de la realizacion de un analisis de sensibilidad es identificar qué variables tienen
una mayor influencia en los resultados del modelo, y a partir de ello, decidir si se necesitan
mas datos experimentales para mejorar la definicion de dichas variables. Ademas sirve para
comprobar si la relacion entre el rango de variacion de los pardmetros de control tiene un reflejo
proporcional en los resultados, y si las variables mas importantes del modelo matematico se
corresponden con aquellas definidas de forma cualitativa en el modelo conceptual, o si acaso la
sensibilidad es una funcion de las ecuaciones utilizadas.

Un aspecto a recordar es que este andlisis proporciona informacion sobre la sensibilidad del
modelo matematico, y no necesariamente sobre el sistema real.

Un analisis de sensibilidad requiere el cambio de uno o varios parametros de control simultanea-
mente y la evaluacion de la respuesta del modelo ante esas modificaciones. Los analisis de
sensibilidad deben realizarse sobre todos los componentes del modelo.

Estos cambios deben realizarse dentro de los rangos observados o esperables, lo que a su vez
llevaré a determinar cuéles son los parametros clave del modelo. Por ejemplo, un determinado
analisis de sensibilidad podria mostrar que los calculos del modelo son igualmente sensibles a
la densidad total y a la conductividad hidraulica; las medias de ambos pardmetros muestran que
mientras el primero de ellos se mueve en un rango estrecho de valores, el segundo puede variar
incluso 6rdenes de magnitud, lo que llevaria a calificar como variable clave a la permeabilidad.
Tal como se ha comentado para el apartado de calibracion, también habra que tener en cuenta
la interdependencia entre variables.
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4.1.4 Analisis de incertidumbre

Este tipo de andlisis es una manera de tener en cuenta la incertidumbre asociada a la asignacion
de los valores de entrada y su efecto en los resultados.

Normalmente este tipo de analisis se realiza, para los modelos deterministicos, utilizando
simulaciones con el maximo y el minimo de los valores de entrada. Hay que ser consciente de
que este rango se obtiene a partir de las observaciones disponibles, pero puede ser diferente del
rango de valores real en el sistema. Ademads, nuevamente es necesario asegurarse de que no se
combinan valores contradictorios, que darian lugar a resultados poco realistas.

Este tipo de andlisis se lleva a cabo de forma habitual mediante el uso de modelos probabilis-
ticos.

4.1.5 Revision global del modelo

Vistas en su conjunto, todas las acciones anteriores, suponen una revision regular del modelo
respecto a diferentes aspectos, con el fin de comprobar si las condiciones en las que se esta
trabajando suponen una aproximacion aceptable.

Es fundamental ir revisando el modelo conceptual, y si las variables de entrada son suficientes,
creibles y llevan a unas respuestas razonables segun las hipotesis de partida. También hay que
asegurarse de que los escenarios considerados son relevantes en cuanto a los objetivos del
proyecto y ser conscientes del ambito que se estd simulando (situacion conservadora, mas
probable, optimista, ...).

En funcion de estas revisiones periodicas, se estard en disposicion de aceptar el modelo, o de
tomar decisiones adicionales en cuanto a la necesidad de obtener mas datos que definan las
variables clave, seleccionar otra herramienta mas adecuada a los procesos observados e incluso
rechazar totalmente el uso de un modelo matematico.

Estas revisiones y tomas de decision responden a criterios subjetivos basados en la experiencia
profesional, y deben consensuarse entre los técnicos implicados en el desarrollo del proyecto, y
aquellos encargados de su supervision y aprobacion.

Todos estos chequeos se han de llevar a cabo durante la parte de desarrollo y calibraciéon del
modelo, pero incluso son necesarios en la etapa posterior de validacion del modelo, esto es,
cuando se verifica su utilidad como herramienta predictiva.

4.1.6 Validacion del modelo

La fase de validacién del modelo matematico consiste en una actualizacion de la informaciéon una
vez concluido el modelo y la comparacion de los nuevos datos observados con las predicciones
del modelo.
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Es posible que en esta fase se pueda llegar a desechar un modelo ya que no sea posible ajustar
las observaciones disponibles. Las principales razones para esto pueden derivar de errores en el
modelo conceptual y/o de fallos en la prediccion de las tensiones a las que se vera sometido el
sistema natural, como por ejemplo variaciones drasticas en los sistemas de explotacion.

En la figura 6 se representa un esquema resumen del proceso general de modelizacion.

5} Definicion del problema ‘

‘ Revision de datos y definicién modelo conceptual ‘

NO ¢

‘ Definicion de objetivos ‘

Seleccionar otros

¢pueden alcanzarse los objetivos definidos
métodos

NO —p
mediante un modelo matematico?

Sl

A 4
Establecer los objetivos del modelo

‘ Seleccionar modelo. Establecer premisas y limitaciones ‘

|

‘ Determinar datos requeridos por el modelo ‘

¢se confirma el N - i - . ‘
odelo conceptual? Slgb‘ Asignar valores a los distintos parametros

S|
v

Obtener NO - —
datos adicionales | — ‘ Calibracién del modelo ‘

NO
A
NO —/ ¢ se ajustan los resultados de la
simulacién a los datos de campo?
Sl

Realizar un andlisis de sensibilidad para identificar los
parametros “criticos”

S|

¢se necesita mas informacién de
los parametros “criticos”?

NO

¢puede utilizarse el modelo como
herramienta predictiva?

(grado de confianza en los resultados y ajuste

a los objetivos establecidos)

S|

v

Validar los resultados del modelo y valorar si se
alcanzan los objetivos definidos

EL PROCESO DE MODELIZACION

Figura 6. Resumen del proceso de modelizacion.
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4.2 PRACTICA DE LA EJECUCION DE MODELOS

La ejecucion de todos los trabajos definidos con anterioridad depende del modelo concreto que
se vaya a utilizar. Ademas las técnicas informaticas asociadas progresan a gran velocidad y es
posible contar con herramientas matematicas sofisticadas pero de facil manejo que simplifican
mucho el proceso de modelizacion. El coste de adquisicion de los modelos estd asociado a la
disponibilidad de ese tipo de ayudas, ya que buena parte de los codigos de modelizacion de
flujo son de libre acceso (por ejemplo a través de EPA CSMoS Center for Subsurface Modeling
Support).

A grandes rasgos se pueden distinguir 2 tipos de programas, que la mayor parte de las veces
permanecen “invisibles” al usuario ya que se presentan bajo una Unica denominacion (p.e.
VisualMODFLOW), integrandose todas las utilidades en un formato de trabajo conjunto:

1. Preprocesadores: Este conjunto de programas ayuda en la parte de introduccion de
variables de entrada al modelo, que suele constituir el paso mas tedioso y sujeto a errores de
la modelizacion. Actualmente es frecuente que todos los modelos incluyan ayudas para la
generacion de malla, incorporando conexion con programas de disefio grafico (AUTOCAD,
SURFER).

Los datos de entrada se agrupan dentro de diferentes grupos de propiedades, por ejemplo de
flujo y transporte, las cuales a su vez se subdividen en los diferentes elementos de control
(condiciones de borde, parametros hidraulicos, pozos de explotacion, puntos de observacion,
controles del proceso matematico, etc.). Algunas de las variables vienen definidas por
defecto con los valores mas usuales o llevan un controlador de rangos posibles de forma
que se minimiza el riesgo de introducir un valor inadecuado.

Existe ademads otra serie de ayudas al usuario para calibrar el modelo de forma automatica
mediante programas de estimacion automatica de parametros o de crear varias opciones
de modelizacién que se ejecuten de forma automatica como ayuda en el proceso de
calibracion.

2. Postprocesadores: Una vez ejecutado el programa de modelizacion de flujo y transporte,
los paquetes informaticos comerciales suelen incluir una serie de utilidades enfocadas a la
visualizacion y gestion de los resultados obtenidos por el modelo.

Estos programas pueden incluir utilidades propias de calculo (p.e. balances) o visualizacion
(p.e. evoluciones temporales), y/o facilitar formatos gestionables por otros programas
(AUTOCAD; SURFER, etc).

4.3 PROBLEMAS MAS FRECUENTES EN LA EJECUCION DE UN MODELO

Los problemas mas importantes y frecuentes en la aplicacion de modelos informaticos derivan
de la fiabilidad y solidez de los datos manejados.
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La calidad de los datos con los que se construye el modelo conceptual define la verosimilitud
final de la representacion del sistema. Es importante, por tanto, reducir lo mas posible las
indeterminaciones a la hora de establecer las condiciones iniciales (p.e. la propia geometria del
acuifero) y de contorno (p.e. limites de potencial o nivel constante).

Asi también, la fiabilidad de los datos de calibracion sera de gran importancia para realizar
los ajustes del proceso inicial de modelizacion. Aunque en un principio resulte mas dificil
ajustar un sistema del que se conoce su comportamiento hidrogeologico frente a numerosas
perturbaciones, se obtendra un modelo mas coherente y con mas poder predictivo, que de un
sistema del que se posea una descripcion mas pobre, en la que sea preciso realizar gran cantidad
de estimaciones.

La imposibilidad de reducir las incertidumbres en diversos parametros clave puede hacer
necesario acudir alautilizacion de modelos probabilisticos, capaces de trabajar con distribuciones
estadisticas de las variables de entrada.

El modelizador debe ser consciente de la importancia de los numerosos detalles que requiere el
desarrollo de un modelo matematico, de los cambios de escala, de la coherencia de las unidades
empleadas, del simbolo para los decimales (punto o coma), etc.

En general, los modelos informaticos de mayor utilizacion en el mercado actual se encuentran
muy validados, por lo que los algoritmos matematicos y los métodos de resolucion de ecuaciones
no suelen dar problemas de convergencia para la mayoria de los sistemas simulados.

4.4 INFORMES

La elaboracion de un buen informe que documente todos los trabajos realizados y resultados
obtenidos es fundamental para una correcta comprension del modelo, e incluso para que sea
factible la verificacion y/o continuacion del mismo por otro investigador.

Durante todo el proceso de modelizacion es recomendable que se guarde un registro exhaustivo
a modo de diario (tipo “cuaderno de trabajo”) que ayude al modelista a recordar los sucesivos
pasos que se han llevado a cabo, y a documentarlos finalmente en un informe de sintesis.

No existe ningiin formato de control de cambios mas adecuado que otros, ya que basicamente
lo que se pretende es facilitar el trabajo al modelista. Dado que se suele trabajar en series con
el fin de conseguir un determinado ajuste, podria resultar util sintetizar la informacién en forma
de tablas que incluyeran en sus respectivas columnas la informacion relativa a:

* Proposito de la serie: por ejemplo ajustar valores de trasmisividad, verificar la sensibilidad
ante la anisotropia, etc.

* Modificacion efectuada: cambios en los valores de una determinada area del modelo, ajuste
de los gréficos de salida a escalas de tiempo/espacio adecuadas,...
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Metodologia de modelizacion

Descripcion de las condiciones generales del modelo: series de datos de entrada (periodos de
recarga/explotacion utilizados), condiciones de régimen permanente/transitorio, etc.

Resultados de la simulacion: descripcion de las variables de entrada mas ajustadas y de los
resultados obtenidos.

Respecto al informe, éste serd similar en estructura a un informe técnico convencional incluyendo
apartados como Introduccion, Objetivos, Resumen y Conclusiones.

En cuanto a capitulos tipicos de un informe de modelizacion, deben documentarse ciertos
aspectos clave como:

Definicion del modelo conceptual.

Ecuaciones de gobierno.

Condiciones iniciales y de borde.

Parametros hidraulicos.

Mallado.

Resultados de la calibracion y analisis de sensibilidad.
Resultado de simulaciones predictivas.

Limitaciones del modelo: grado de incertidumbre, fiabilidad de los datos.

Dentro de los anejos deberd incluirse informacion relativa a:

Tablas resumen sobre datos geologicos, hidrogeoldgicos e hidroquimicos: columnas de
sondeos, medidas piezométricas y andlisis disponibles, datos de caudales de explotacion,
series de precipitaciones,...

Registro del proceso de modelizacion.
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ANEXO I: FICHAS DE DESCRIPCION DE PROGRAMAS

IHOBE, S.A. 45



Guia Técnica para la aplicacion de modelos informaticos para el transporte y el flujo de contaminantes en el agua subterrdnea

Indice

MODELOS ANALITICOS. ZONA SATURADA 47
MODELOS ANALITICOS. ZONA NO SATURADA ..o 55
Y/(0)0) 25 B0 1 1011 2128 (610 1 TN 59
HERRAMIENTAS AUXILIARES ..o 69

46 THOBE, S.A.



r

MODELOS ANALITICOS. ZONA SATURADA

LVSAvA
SZ BloBY UOIOBIAIXI| 8p ofn
Q3INLLINI DE— 108y UQIoBINXI 8P Ol [¢——)

(vaL/38LIN) 3SH3dSIa sejueUIWEIU0D UnBas seolyoadse seoluljnb sepepeldold
(sopeio|d) HOTHOOIE sefemund wmc~o_omzcm%oo < J0ydedau e elOUEISIA
(soinguedolplH) N3I3HOSOId . pepiAisiadsig
y
5 31vd P SOJUBUIWEBIUOD B8P
Echly oolguab apodsuel
OJIN3INOA
sajeuoldipe sojeq
ajuany e| ap Bli}oWoaKL)
olpaw [ap sedlnelply sepepaldo. eaugLILqns
SHANWNNS UoI0IS0UXa op IpoLl ISP SEOINEIPIY SSpEPSIdold | enbe ua apodsue.)
[enjund uoloeUBU0D 0J8jInJe |9p Eell}BW0o8Y) "VaVHNLYS YNOZ
eauelialgns enbe ua UQIoBIJUBIUOY)
ajqeai|de ojapo o|spouwl |9p epljes
auodsuen; A
sojep epeJjud soyisinbay olnj} ap eIA

OJLLITVNY O13AOIN NN 3d NOIDD3T3S 3Ad 0S3004dd 13d YINVHOVIA

47

IHOBE, S.A.



Guia Técnica para la aplicacion de modelos informaticos para el transporte y el flujo de contaminantes en el agua subterrdnea

AT123D
Analytical Transient 1-,2-,3-Dimensional simulation of waste transport in the aquifer system

DESCRIPCION

» Modelo analitico, para 1, 2 6 3 dimensiones,
de transporte de contaminantes en aguas
subterraneas.

» Puede considerar adveccion, dispersion, adsorcion
linear y degradacion de primer orden.

+ Trabaja en base mensual.

» Muy utilizado en aplicaciones de analisis
cuantitativo de riesgos.
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PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

» Parametros de simulacion: periodo de simulacion,
intervalos de calculo, posiciones de control.

+ Configuracion de la fuente: instantanea/continua,
tipo (radiactiva, quimica, calor), puntual/lineal,
areal, finita/infinita.

» Propiedades del suelo: densidad, porosidad,
conductividad hidraulica, gradiente, dispersividad.

+ Prop. contaminante: coeficientes adsorcion y
difusion, intercambio calor, relacion de degradacion
primer orden.

» Puede tener asociada una base de datos para las
propiedades del suelo.

+ En combinacion con SESOIL, utiliza las cargas de
contaminantes calculadas por este como entradas
al sistema.

APLICACION

LIMITACIONES

» Estimacion de la concentracion de contaminantes
disueltos a lo lago del tiempo a partir de fuentes
definidas o resultado de la simulacion de transporte
en zona no saturada.

» Asume acuifero homogéneo e isodtropo y flujo
practicamente horizontal.

+ Las concentraciones en 1 punto de observacion
(p-ej. pozo) no tienen en cuenta la dilucion con
aportes de la zona aguas abajo, que reducirian la
concentracion observada

+ Considera condiciones de equilibrio entre la fase
liquida y solida.

RESULTADOS

usuario.

» Prediccion de concentraciones de contaminantes disueltos en la posicion y tiempo especificados por el

DISTRIBUCION

y post procesado de datos.

RISKPRO)

» Como programa independiente (Ultima version 6.2, 2003). Tiene asociadas aplicaciones para la introduccion

» Asociado a SEVIEW (con SESOIL y BIOSCREEN), y utilidades de analisis cuantitativo de riesgos (API DSS,
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DESCRIPCION

» Se trata de un modelo desarrollado por
Groundwater Services Inc. y Shell Development
Company a partir del modelo analitico de Domenico
para transporte de contaminantes.

» Programado en Microsoft® Excel, FATE 5 permite
calibrar el modelo de Domenico ajustando las
tasas de degradacion a las concentraciones
observadas en el emplazamiento, lo que a su vez
permite establecer de forma realista el efecto de
la atenuacion natural en la carga contaminante.
Considera adveccion, dispersion, absorcion y
degradacion quimica.

PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

Hidrogeologia: Datos fisico quimicos:
» Porosidad eficaz. + Solubilidad.

» Conductividad hidraulica. + Factor de retardo.

+ Gradiente hidraulico. + Tasas de degradacion.

+ Dispersividad.
Datos de los puntos de control:
Caracteristicas del foco: . Distancia.

» Concentracion. » Concentracion.

» Dimensiones.

APLICACION LIMITACIONES

» Puede establecerse el alcance maximo de una + Condiciones de flujo sencillas y medidas
pluma de contaminacion en ausencia de medidas homogéneas.
de control y/o saneamiento. No obstante, el + Unicamente simula régimen estacionario.

uso principal del FATE 5 es obtener valores de
degradacion de la carga contaminante especificos
del emplazamiento, datos que posteriormente
permitiran efectuar un analisis de riesgos

mas ajustado a la realidad del emplazamiento
considerado.

» No es aplicable si hay flujos verticales.

+ Solo contempla degradacion de 1¢" orden.

+ Sus resultados son aproximativos, por lo que no
es un programa apropiado cuando se necesitan
resultados precisos para la toma de decisiones.

+ No considera difusion (inapropiado para flujos muy
lentos).

RESULTADOS

FATE 5 ofrece sus resultados a través de un grafico y una pequeha tabla. Los parametros que pueden
obtenerse son:

- Tasa de degradacion ajustada a las concentraciones especificas del emplazamiento.

» Maximo alcance de la pluma de contaminacion.

» Concentracion en el area fuente para no superar las concentraciones especificadas por el usuario en un
punto de exposicion determinado.

» Grado de atenuacion entre el area fuente y el punto de exposicion considerado.

» Tiempo en alcanzarse las maximas concentraciones a diferentes distancias.

DISTRIBUCION

Groundwater Services, Inc., Houston, Texas, USA
www.gsi-net.com
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BIOSCREEN

DESCRIPCION

» Modelo analitico desarrollado por AFCEE en
colaboracion con Ground Water Services, Inc.

+ Simula la atenuacion natural de los hidrocarburos
procedentes de combustibles derivados del
petroleo disueltos en las aguas subterraneas.

» Se trata de una hoja de calculo programada en
Microsoft® Excel basada en el modelo analitico
de Domenico para simular el transporte en tres
dimensiones de contaminantes en disolucion.

PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

Hidrogeologia:

« Conductividad hidraulica.
+ Gradiente hidraulico.

+ Porosidad.

+ Dispersividad.

» Densidad.

Compuesto:

+ Coeficiente de reparto.
+ Fraccion de carbono organico.

Degradacion:

» Constante de degradacion de 1er orden.
» Concentracion de aceptores de electrones.

Datos area fuente:

* Dimensiones.
« Concentraciones.
+ Distancia aguas abajo receptores.

APLICACION

LIMITACIONES

+ Utilizado para simular la atenuacion natural de los
hidrocarburos disueltos en las aguas subterraneas.

» Contempla los fendbmenos de adveccion, dispersion
y degradacion, tanto en condiciones aerbbicas
como anaerbbicas.

+ Su utilizacion puede orientarse para determinar
si la atenuacion natural es una alternativa viable
en un emplazamiento o como un modelo de
simulacion en emplazamientos pequenhos en los
que no se considera necesario aplicar modelos
mas sofisticados.

» Presenta las limitaciones propias de los
modelos analiticos, es decir, hay que simplificar
las condiciones de flujo del medio y sus
resultados deben considerarse aproximaciones,
especialmente si se trata de emplazamientos
complejos, en cuyo caso los resultados deben
considerarse como una primera estimacion.

RESULTADOS

» Extension del penacho de contaminacion.

» Tiempo de permanencia de la contaminacion considerando: transporte sin degradacion, transporte con
procesos de degradacion de primer orden o transporte con degradacion por reaccion instantanea.

» Tiempo de llegada de la contaminacion a una distancia determinada.

DISTRIBUCION

Libre disposicion en:
http://www.epa.gov/ada/csmos/models.html
WINDOWS 95/98/NT. Excel®
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BIOCHLOR

DESCRIPCION

» Desarrollado para AFCEE por Groundwater
Services Inc.

+ Es un modelo exploratorio que simula la atenuacion
natural de disolventes organoclorados.

» Esta programado como hoja Excel, y basado en la
aproximacion analitica de Domenico.

+ Puede simular adveccion 1-D, dispersion 3-D,
adsorcion lineal y biotransformacion via decloracion
reductiva.

Cantamce dporm Sexrca i)

PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

- Datos Hidrogeologicos (velocidad real,
permeabilidad, gradiente, porosidad).

+ Dispersividad longitudinal, transversal y vertical..

+ Adsorcion (densidad, coef. carbono-agua, fraccion
carbono organico).

+ Biotransformacion (coef. 1¢" orden, coef. abibticos,
vida media, relaciones molares).

+ Datos generales (anchura y longitud zona estudio,
t de simulacion).

+ Area fuente (longitud, anchura, potencia 'y
concentracion).

+ Datos campo (concentraciones y distancia a foco).

APLICACION

LIMITACIONES

» Define la extension maxima de una pluma de
compuestos clorados si no se aplican medidas de
control.

+ Define la dispersion longitudinal y transversal de la
pluma.

» Explora la posibilidad de implantar una remediacion
por atenuacion natural.

» Condiciones simplificadas de flujo de agua
subterranea (no puede simular bombeos, flujos
verticales, etc.).

+ Condiciones geologicas e hidrogeologicas
uniformes para todo el dominio del modelo.

+ Solo procesos de decloracion reductiva y con
cinética de primer orden.

RESULTADOS

Opcion a) resultados en el eje central de la pluma:

« Perfiles de concentraciones teoricas y de campo para distintos constituyentes.
» Comparacion entre curvas de no degradacion y degradacion a diferentes tiempos.

Opcidbn b) resultados considerando dispersion de la pluma:
+ Graficos en tres dimensiones comparando resultados entre no degradacion y degradacion aerobica.

DISTRIBUCION

http://www.epa.gov/ada/csmos/models/biochlor.html

Version 2.2 (marzo 2002) libre y gratuita en la red para Excel 97 o Excel 2000:

IHOBE, S.A.
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DISPERSE
DESCRIPCION ErE—
- I';'lﬁ-—.ﬁ-—.TrT—n-ia
» Modelo analitico en 2D desarrollado por el : y y )
Departamento de Proteccion medioambiental del Rasuits
Estado de Nueva Jersey - Bureau of Underground OGS L O R OPTET C
Storage Tanks (BUST). E S R T il
10 s b — e
+ Su utilizacion se restringe a la prediccion del
comportamiento del MTBE y TBA en el medio -0 320 Y v FOOOOOD
saturado, por sus especiales peculiaridades: alta S et eier: sl .’..‘:..‘:"_.’.‘.-:'“..'.'.._‘a.“‘ oot |
afinidad por el agua y dificultad de biodegradacion.
Mekbaas
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PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA
» Velocidad de la descarga/fuga. « Concentracion inicial.
+ Periodo de descarga/fuga. - Distancia en paralelo hasta el punto de exposicion.
+ Masa fugada. + Velocidad del agua subterranea.
+ Dispersividad longitudinal. + Tiempo de simulacion.
» Dispersividad transversal.
« Distancia en perpendicular hasta el punto de
exposicion.
APLICACION LIMITACIONES
+ El programa utiliza una aproximacion analitica * No puede representar una fuente “infinita” (p.e. una
de la ecuacion de dispersion clasica para flujo fuga constante en el tiempo).
bidimensional en un acuifero horizontal. - Solo puede aplicarse para acuiferos horizontales y
+ Es un programa muy facil de utilizar y permite homogéneos y velocidades de flujo constantes.
predecir el comportamiento en el tiempo de una + Se consideran factores de dispersion constantes y
pluma de MTBE o TBA originada por un derrame proporcionales a la velocidad de flujo.
puntual. . . .
+ Se considera que el contaminante no se degrada ni
se adsorbe.
RESULTADOS

+ Se obtienen estimaciones sobre el tamaho y duracion de una pluma de MTBE y/o TBA a partir de las
soluciones de la funcion clasica de adveccion/dispersion.

+ Los resultados sobre la evolucion de la contaminacion son muy conservadores, ya que se considera que la
dispersion es el Unico factor de atenuacion.

DISTRIBUCION

El programa disperse.exe esta disponible como fichero autoextraible en:
http://www.state.nj.us/dep/srp/regs/guidance.htm#disperse
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LNAST v 1.5
LNAPL dissolution and transport Screening Tool

DESCRIPCION

» Publicado por APl en 2000, se trata de un modelo
analitico de tipo exploratorio disehado para simular
la evolucion de hidrocarburos en fase libre sobre el
nivel freatico y de las concentraciones disueltas en
el agua subterranea a lo largo del tiempo.

» Permite considerar el efecto producido por la
extraccion de fase libre (bombeo y extraccion de
vapores), volatilizacion y degradacion.
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PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

+ Geometria del area fuente (lenticula fase libre):
espesor, dimensiones, profundidad.

» Condiciones de flujo: gradiente hidraulico,
extracciones.

» Parametros de capilaridad de Van Genuchten
(oym).

+ Tipo de suelo (granulometria, compactacion, etc).

» Conductividad hidraulica.

» Porosidad total y efectiva.

+ Saturacion residual en agua e hidrocarburo.

« Caracteristicas fase libre: composicion, densidad,
viscosidad, tensiones superficiales.

+ Caracteristicas compuestos especificos: fraccion
molar en fase libre, coef. distribucion carbono-agua,
tasas de degradacion.

« Dispersividad, fraccion de carbono organico,
difusividad.

APLICACION

LIMITACIONES

LNAST v 1.5 esta disehado para predecir:

» La evolucion de la fase libre: pérdida de
compuestos volatiles y solubles.

» Elimpacto de la fase libre sobre las aguas
subterraneas.

+ La migracion aguas abajo de la fase disuelta
(considera biodegradacion y dispersion).

+ La evaluacion del rendimiento de distintos métodos
para extraer el hidrocarburo.

Propias de un modelo de tanteo, lo que afecta
principalmente al ajuste de sus resultados, que han
de considerarse como aproximaciones dadas las
simplificaciones que se asumen.

Otras limitaciones destacables son:

» No considera histéresis en los procesos de
saneamiento.

» Supone rendimientos 6ptimos en los sistemas de
extraccion de la fase libre.

+ Asume que la fase libre se encuentra en equilibrio y
no se desplaza fuera de la zona definida como area
fuente.

» Unicamente contempla biodegradacion de 1¢" orden

RESULTADOS

LNAST presenta sus resultados en forma de tablas y graficos que relacionan:

» Concentracion de compuestos especificos (p.e. BTEX) en la fase libre a lo largo del tiempo.

+ Maximo alcance de la fase disuelta para una concentracion especifica.

» Concentracion de un determinado compuesto en funcion de la distancia al area fuente.

» Evolucion de la saturacion de hidrocarburo en el suelo.

» Rendimiento de sistemas de extraccion; contempla: zanjas, pozos con skimmers, bombeo de dos fases
(agua-hidrocarburo) y la combinacion de éstos con extraccion forzada de vapores (SVE).

DISTRIBUCION

Puede bajarse de forma gratuita de la pagina de API en internet: http://www.api.org/Inapl

IHOBE, S.A.
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VADSAT
VADose zone/SATurated zone model

DESCRIPCION

» Programa desarrollado para el American Petroleum
Institute (API), por lo que tiene una aplicacion
especifica para hidrocarburos (inicialmente
simulaba especies inorganicas o reactivas
asociadas a vertederos).

+ Simula adsorcion, degradacion, volatilizacion
y lixiviado en zona no saturada, y dispersion,
degradacion y adsorcion en zona saturada.

El modelo en zona saturada funciona como el
AT123D.

i

PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

» Control del modelo: activar opciones de
volatilizacion/ degradacion, calculo de
dispersividad, posicion puntos de observacion.

» Datos de la fuente: geometria, posicion, fraccion de
carbono organico (Foc).

- Datos de la zona no saturada: espesor, porosidad,

+ Parametros del acuifero: porosidad eficaz,
gradiente, conductividad hidraulica, geometria,

fraccion de carbono organico (Foc).

+ Datos de los contaminantes: concentracion
(dispone de parametros por defecto de las
caracteristicas fisico-quimicas de los principales

humedad residual, conductividad saturada, recarga, compuestos).
parametros de Van Genutchen.
APLICACION LIMITACIONES

+ Movimiento de los contaminantes desde un foco
localizado en zona no saturada o saturada. Estima
las emisiones de volatiles, el lixiviado hacia las
aguas subterraneas y el transporte en el acuifero.

+ La fuente se agota debido a las pérdidas por
lixiviado y volatilizacion.

+ Tanto la zona no saturada como el acuifero,
los considera de caracteristicas y condiciones
homogéneas y constantes, por lo que las
simulaciones son tanto mas validas cuanto mayor

es el periodo considerado.
+ Concentraciones en equilibrio.

RESULTADOS

pérdidas por volatilizacion.

asi como de desaparicion de la fuente.

» En zona no saturada da la concentracion de contaminantes que se transfiere al agua subterranea y las

» En zona saturada permite sehalar concentraciones en puntos definidos (receptores) y tiempos de llegada

DISTRIBUCION

analisis cuantitativo de riesgos (API DSS, RISC).

Programa comercial que se puede adquirir como paquete independiente 0 modulo asociado a programas de
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Guia Técnica para la aplicacion de modelos informaticos para el transporte y el flujo de contaminantes en el agua subterrdnea

SESOIL*
SEasonal SOIL

DESCRIPCION

+ Programa exploratorio, de transporte e
unidimensional para zona no saturada desarrollado
para US EPA.

» Muy utilizado en los analisis de exposicion (analisis e
cuantitativo de riesgos). o LR
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PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

» Datos climaticos mensuales, para el calculo de la » Cargas de contaminacion (tipo, ratios, indice de
evapotranspiracion, infiltracion, etc. volatilizacion, etc.).

» Datos medios del suelo: permeabilidad intrinseca, + Opcion de lavado superficial: granulometria,
densidad, ...). pendiente, factor de erosionabilidad.

- Datos quimicos: solubilidad, coeficientes + Se le pueden asociar una base de datos climatica y
de difusion, adsorcion, ratios de hidrolisis, una de caracteristicas de distintos tipos de suelo.
degradacion, etc.

» Aplicaciones: geometria y disposicion de las capas,
caracteristicas diferenciales de cada una de ellas.

Especificaciones dependientes de las capas.

APLICACION LIMITACIONES

+ Simula los procesos de difusion, adsorcion, + Solo puede considerar un compuesto cada vez.
volatilizacion, biodegradacion, intercambio - Considera que toda la vertical del suelo es
cationico, acomplejamiento e hidrolisis en zona no homogénea.
saturada.

» Puede utilizarse para el establecimiento de niveles
objetivo de limpieza.

RESULTADOS

» Concentraciones a diversos tiempos y profundidades para la fase acuosa, solida y vapor en el suelo.
» Tasas de migracion hacia el acuifero.

+ Volatilizacion desde superficie.

» Transporte por escorrentia superficial y fenobmenos de erosion.

DISTRIBUCION

Incluido en SEVIEW junto a AT123D, y BIOSCREEN, en IGEMS (con ISCLT, ISCST y AT123D), en programas
de analisis cuantitativo de riesgos (APl DSS, RISKPRO), en UnSat Suite (con HELP) .

También esta disponible en forma independiente (Ultima version 2.1), a la que se pueden asociar bases
climatologicas y de caracteristicas de suelos (SOILS-5).

* Con formato: Espaiol (Espaia . alfab. internacional)
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Anexo [ — Fichas de descripcion de programas

HSSM*, Hydrocarbon Spill Screening Model

DESCRIPCION

+ Modelo analitico desarrollado por la Agencia
Medioambiental en USA (USEPA) en colaboracion
con la Universidad de Texas.

de hidrocarburos en la zona no saturada y
saturada.

» Esta compuesto por 3 modulos: KOPT, para la
zona no saturada, OILLENS, para la interfase
hidrocarburo / agua subterranea, y TSGPLUME,
para simular la evolucion del penacho generado
por la disolucion de los contaminantes.

» Permite simular el impacto de un vertido superficial

"
ekt @ oy wem i |

am s

PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

Vertido:

» Tipo de combustible.

* Volumen / tiempo.

+ Superficie de infiltracion.
» Viscosidad.

» Densidad.

Hidrogeologia:

» Profundidad del nivel freatico.
« Infiltracion.
» Tension superficial.

» Conductividad hidraulica.

« Porosidad.

« Densidad.

» Dispersividad.

« Saturacion residual en hidrocarburo.
+ Saturacion residual en agua.

Simulacion:

+ Localizacion de los receptores.
» Periodo de simulacion.

APLICACION

LIMITACIONES

» Simulacion de impactos generados por vertidos de
combustibles ligeros (de menor densidad que el
agua).

» Determina la evolucion del vertido en la zona no
saturada y la formacion y evolucion en su caso
de una lenticula de fase no acuosa sobre el nivel
freatico.

de contaminacion en las aguas subterraneas
debido a la fase disuelta.

» Permite valorar también la generacion de penachos

» No considera procesos de biodegradacion, lo cual
tiene un especial efecto en los resultados obtenidos
en la simulacion de la evolucion del penacho en las
aguas.

+ Sus resultados deben valorarse Unicamente como
orientativos y tomarse como 6rdenes de magnitud.

RESULTADOS

lenticula.

+ Establece el tiempo de llegada del hidrocarburo al nivel freatico y las maximas dimensiones que alcanzara la

» Puede también valorarse la generacion y evolucion de un penacho contaminante en las aguas, y simular la
llegada a receptores sensibles situados aguas abajo del foco de contaminacion.

DISTRIBUCION

Libre disposicion en:
http://www.epa.gov/ada/csmos/models.html
Versiones disponibles para WINDOWS y MsDOS.

* Con formato: Espafiol (Espafia . alfab. internacional)

IHOBE, S.A.
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Guia Técnica para la aplicacion de modelos informaticos para el transporte y el flujo de contaminantes en el agua subterrdnea

HELP v.3/HELPQ

DESCRIPCION

» HELP (Hydrogeological Evaluation of Landfill
Performance) es un modelo desarrollado por US
Army Engineer Waterways Experiment Station para
el diseho de vertederos.

+ Se trata de un modelo quasi-bidimensional basado
en el calculo de los balances de la masa de agua
en los vertederos.

+ HELPQ (Hydrologic Evaluation of Leachate
Production and Quality) es una programa
que calcula la generacion de lixiviados como
consecuencia de la percolacion del agua a través
de materiales contaminados, a partir de los datos
suministrados por HELP.

PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

+ Evapotranspiracion.

» Régimen de precipitaciones.

» Temperatura/radiacion solar.

+ Superficie del vertedero (o0 zona contaminada).
» Superficie que genera escorrentia.

- Especificaciones de las geomembranas y drenajes
previstos.

« Caracteristicas de las capas consideradas:
porosidad, saturacion residual, punto de marchitez,
conductividad hidraulica .

» Sorcibn.

« Concentraciones iniciales de contaminantes.
» Densidad aparente, contenido en agua.

+ Coeficientes de dispersion y reparto.

APLICACION

LIMITACIONES

« Es un modelo de uso ampliamente extendido
y contrastado en el diseho de vertederos de
residuos urbanos y peligrosos. Permite evaluar las
alternativas de sellados, redes de drenaje, efectuar
estimaciones de lixiviados, escorrentias, etc.

» Puede utilizarse también para cuantificar la
generacion de lixiviados en emplazamientos
contaminados por hidrocarburos y evaluar la
eficacia de las posibles medidas preventivas o
correctoras para evitar la afeccion de las aguas
subterraneas.

Algunas de las limitaciones que presenta el modelo

son:

+ Considera intensidad homogénea de las lluvias, por
lo que no puede contemplar episodios aislados de
lluvia intensa (p.e. grandes tormentas)

+ No admite escorrentia procedente de areas
adyacentes al vertedero

» No pueden representarse vias de flujo preferentes

» En el HELPQ no se considera la pérdida de
contaminantes por volatilizacion

RESULTADOS

HELP:

+ Escorrentia superficial

* Tasas de infiltracion.

 Volumen de agua almacenada en los residuos.
» Zona de evapotranspiracion.

HELPQ:

Se obtienen en forma de tablas y gréaficos los siguientes datos:

* Balance de masas del agua en el sistema.
* Volumen anual de agua drenada.
+ Volumen de agua que percola hacia los residuos.

» Contaminante que sale de la masa de residuos a través de los drenajes y del agua que percola
« Contaminante que permanece en la masa de residuos

DISTRIBUCION

http://www.wes.army.mil/el/elmodels/

Gratuito en la pagina web de Army Corp Engineers Waterways Experiment Station:

También hay versiones comerciales (International Groundwater Modeling Services, Waterloo Hydrogeologic, etc).
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Guia Técnica para la aplicacion de modelos informaticos para el transporte y el flujo de contaminantes en el agua subterrdnea

MOFAT

DESCRIPCION

» Programa bidimensional basado en el método
de los elementos finitos que permite simular flujo
multifase acoplado con transporte en secciones
verticales o planos horizontales.

+ Permite simular el flujo de agua, gas y una fase no
acuosa, y transporte de hasta cinco compuestos
con coeficientes de reparto tanto en el agua, como
en la fase no acuosa, en la fase gaseosa, y en la
matriz del suelo.

» Permite también estimar propiedades del medio.

« Utiliza la ecuacion de Van Genuchten para
establecer la relacion entre la conductividad
hidraulica y la presion de succion.

- Considera histéresis en la permeabilidad de la fase
no acuosa por entrampamiento.
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PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

Geometria:

» Dimensiones y mallado del medio que se pretende
modelizar.

Hidrogeologia:

» Conductividad hidraulica.

» Porosidad eficaz/coef. almacenamiento.

+ Anisotropia de la conductividad hidraulica

» Condiciones de contorno.

- Condiciones iniciales de presion de agua o de
hidrocarburo.

Contaminacion:

» Distribucion de las distintas fases.
» Densidades.
« Parametros de cinética.

APLICACION

LIMITACIONES

» Modelos de flujo multifase en medios anisotropos y
heterogéneos.

« Evaluacion de vertidos de hidrocarburos en el
subsuelo.

+ Trata problemas de geometria relativamente
sencilla.

+ Trata episodios de vertido Unico.
» Se trata de un modelo bidimensional.

» Necesita de una interfase de pre y postproceso de
datos para facilitar su manejo.

RESULTADOS

+ Geometria del medio modelizado

MOFAT da como resultados ficheros numéricos que precisan de un programa de postproceso de datos para
poder representarlos graficamente. Las principales salidas graficas que muestra son:

- Distribucion espacial de las distintas fases en régimen estacionario/transitorio

DISTRIBUCION

http://www.epa.gov/ada/csmos/models/mofat.html

www.scisoftware.com/ www.gwsoftware.com
WINDOWS 95/98/2000/NT with 16 MB RAM.

El programa MOFAT sin el procesador de datos es de libre disposicion en:

El programa acoplado con el pre-procesador y el post-procesador se puede adquirir en:
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Anexo [ — Fichas de descripcion de programas

VS2DT

DESCRIPCION

» VS2DT (Variable saturated 2-D flow and transport
model) es un modelo desarrollado por el USGS, en
diferencias finitas para simular flujo y transporte en
medios porosos de saturacion variable. Resuelve
la ecuacion de Richards para flujo de fluidos
y la ecuacion de dispersion-adveccion para el
transporte de solutos.

+ El modelo puede analizar problemas en una o dos

dimensiones utilizando sistemas de coordenadas
cartesianas o radiales.

G
|
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PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

Hidraulicas:

» Conductividad hidraulica (modelos de van
Genuchten, Brooks y Haverkamp).

+ Potencial hidraulico.

» Contenido de humedad .

» Dispersividad.

Recarga:

+ Evaporacion.
+ Tasa de infiltracion.
+ Transpiracion vegetal.

Contaminacion:

Concentracion de contaminantes.
Parametros de adsorcion.

Procesos de transporte:
» Adveccion.

.

Dispersion hidrodinamica.
Degradacion de primer orden.
Adsorcion.

Cambio ibnico.

APLICACION

LIMITACIONES

* Manejo muy sencillo y de gran versatilidad.

* Flujo vertical no saturado, con posibilidad de
suponer un perfil multicapa con anisotropias
hidraulicas. Es muy utilizado en zonas himedas.

+ Simulacion de transporte de contaminantes
considerando transformaciones en zona no
saturada (dispersion, degradacion de primer orden,
adsorcion, cambio ibnico).

+ El programa gemelo VS2HT permite considerar
flujo de calor.

Requiere gran cantidad de datos para la resolucion
numerica.

Limitada base de datos de propiedades del suelo.

Requiere caracterizacion precisa del medio ya que
es muy sensible a las heterogeneidades.

RESULTADOS

masas.

+ El postprocesador grafico VS2 POST es muy potente.

+ Los resultados de la simulacion pueden verse como perfiles de potencial hidraulico, contenido de humedad,
saturacion en agua, velocidad de flujo, asi como concentracion de contaminantes en disolucion, para cada
paso de tiempo. También se obtienen numerosos ficheros de datos en funcion de los resultados solicitados.

+ A partir de estos resultados para cada periodo de tiempo, se puede crear una animacion visual simple del
proceso global, obteniendo perfiles de evolucion temporal y espacial, asi como parametros de balance de

DISTRIBUCION

fuente.

El programa esta escrito en Fortran 77 y se puede obtener gratuitamente en la red desde la direccion:
http://water.usgs.gov/software/ vs2di.html, donde se incluyen los modulos VS2DT, VS2HT (transporte de
calor), asi como un postprocesador para visualizar resultados.

Existen en el mercado otras aplicaciones con pre y postprocesadores para facilitar el manejo del programa

IHOBE, S.A.
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Guia Técnica para la aplicacion de modelos informaticos para el transporte y el flujo de contaminantes en el agua subterrdnea

VLEACH
DESCRIPCION F—
L b w il = 0§ r
+ Desarrollado por la USEPA, VLEACH es un o e | — R |
modelo unidimensional de diferencias finitas que :5 S |1 TN
permite simular la movilizacion y migracion de g |CE—
contaminantes organicos en la zona no saturada. = I
+ Mediante una discretizacion del medio en poligonos - ! T
(prismas) divididos a su vez en celdas horizontales, vy ===
modeliza el transporte por adveccion y difusion en e =
la fase vapor y liquida del contaminante. ==
§ — o
= BTl
l_l___._. LT 8 = = .-' =
PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA
Hidrogeologia: Contaminantes:
+ Densidad aparente. + Coef. distribucion carbono orgéanico.
+ Porosidad eficaz. + Constante de Henry.
» Humedad del suelo. » Concentracion del agua de recarga.
» Carbono organico en suelo. » Concentracion inicial de contaminante.
+ Tasa de recarga. + Solubilidad.
+ Coeficiente de difusion en aire.
APLICACION LIMITACIONES
+ Se utiliza para evaluar el impacto sobre las + Considera constante la tasa de infiltracion (puede
aguas subterraneas de fuentes de contaminacion suponer una sobreestimacion importante del
industriales como son fugas de tanques enterrados impacto sobre el agua).
o vertidos desde conducciones. + No contempla dispersion de la fase liquida ni
» Se aplica también para evaluar la volatilizacion de degradacion de los contaminantes.
compuestos organicos volatiles. + No permite considerar heterogeneidad dentro de

cada poligono.

+ A pesar de ser un modelo conceptualmente
sencillo, su manejo presenta cierta complejidad. No
obstante, las simplificaciones que asume obligan a
su utilizacion como modelo aproximativo.

RESULTADOS

VLEACH aporta resultados en formato de archivos texto, aunque pueden obtenerse graficos en combinacion
con otros programas. Las versiones comerciales suministran estos graficos directamente.

La informacion que aporta VLEACH es la siguiente:

» Evolucién de la masa de contaminante en la zona no saturada. Los cambios se expresan como adveccion y
difusion a la atmosfera (fase vapor) o al agua subterranea (fase liquida).

» Impacto sobre las aguas subterraneas. Puede obtenerse para cada poligono o para todo el area
considerada. Viene expresado para un periodo de tiempo dado o como masa total acumulada.

» Concentracion de contaminante a una profundidad determinada en fase vapor, liquida o adsorbida al suelo.

DISTRIBUCION

Gratuito en la version para MS-DOS de la US EPA en http://www.epa.gov/ada/csmos/models.html

Hay también versiones comerciales para Windows incorporadas en paquetes integrados de programas (WHI
UnSat, Seview, etc.)
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Anexo [ — Fichas de descripcion de programas

SUTRA

DESCRIPCION

» Se trata de un programa de modelizacion de flujo
y transporte convectivo o calor. Utiliza un algoritmo
hibrido de elementos finitos bidimensionales
cuadraticos y diferencias finitas.

+ Permite simular un flujo en funcién de la densidad
en medio saturado, acoplarle si se precisa un flujo
en medio no saturado, y bien un transporte de
solutos, en el que se pueden considerar fenbmenos
de adsorcion por la matriz del suelo, y una cinética
de primer orden o de orden cero, o0 bien, transporte
de calor tanto en el agua subterranea como en la
matriz del suelo.

+ Es un modelo en dos dimensiones que permite
simular tanto perfiles verticales como tramos
horizontales.

PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

Geometria:

» Mallado que permita reflejar las heterogeneidades
del medio.

Hidrogeologia:

» Conductividad hidraulica.

« Porosidad eficaz/coef. almacenamiento.

+ Anisotropia de la conductividad hidraulica.

+ Condiciones de contorno.

+ Cargas hidraulicas iniciales.

» Modelo de infiltracion en la zona no saturada.

Contaminacioén:

« Concentraciones de contaminantes.
« Parametros de adsorcion.
+ Parametros de cinética.

Calor:

» Conductividad térmica.
» Capacidad térmica.

+ Anisotropia.

APLICACION

LIMITACIONES

» Modelos de flujo en medios anisbtropos y
heterogéneos.

* Intrusion marina.

+ Evaluacion de recursos geotérmicos.

» Transporte de contaminantes.

+ Definicion de perimetros de proteccion.

» Evaluacion de impacto de bombeos y obras
subterraneas.

» Es fundamental el trazado de un mallado adecuado
ya que puede condicionar la solucion final, incluso
generar inestabilidades en la solucion.

« Se trata de un modelo bidimensional.

» El modelo de transporte de solutos es
relativamente simple y no considera fenomenos de
difusion ni dispersion.

» Necesita de una interfaz de pre y postproceso de
datos para facilitar su manejo (ARGUS ONE).

RESULTADOS

+ Piezometria en régimen estacionario/transitorio
+ Planos de distribucion de vectores de velocidad

+ Concentracion de contaminantes/transitorio
« Distribucion espacial de parametros hidrodinamicos

SUTRA da como resultados ficheros numéricos que precisan de un programa de postproceso de datos para
poder representarlos graficamente. Las principales salidas graficas que muestra son:

« Distribucion de temperaturas en régimen estacionario/transitorio

DISTRIBUCION

http://water.usgs.gov/software/sutra.html

www.scientificsoftwaregroup.com/
WINDOWS 95/98/2000/NT

El programa SUTRA sin el procesador de datos es de libre disposicion en:

El programa acoplado con el procesador ARGUS ONE se puede adquirir en:

IHOBE, S.A.
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Guia Técnica para la aplicacion de modelos informaticos para el transporte y el flujo de contaminantes en el agua subterrdnea

FEFLOW

DESCRIPCION

» Modelo de simulacion basado en el método de los
elementos finitos desarrollado por WASY Institute
(Ultima version v.5.1).

+ Se trata de un modelo disehado para simular en
2D y 3D condiciones de flujo complejas, medios
heterogéneos (i.e fracturados), zona saturada
/ no saturada, transporte de contaminantes y/o
temperatura, flujo en funcion de densidades (i.e.
intrusiones marinas).

PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

+ Topografia.

» Piezometria.

» Velocidad de Darcy.

» Coeficiente de almacenamiento.
» Porosidad.

+ Dispersividad.

» Retardo.

* Recargas/Descargas.

» Densidades (liquidos y solidos).
+ Viscosidad.

+ Difusividad.

» Termodispersion.

+ Concentraciones.

» Tasas de degradacion.

APLICACION

LIMITACIONES

» Modelizacion en 2 y 3 dimensiones de flujo y
transporte de contaminantes y/o calor.

+ Evaluacion de estrategias de control y remediacion
de emplazamientos contaminados.

» Modelizacion de medios o condiciones de flujo
complejas.

+ Evaluacion de recursos geotérmicos, aguas
termales.

+ Evolucion intrusiones aguas salinas.

+ Diseho de perimetros de proteccion, localizacion
de vertederos, estudios de impacto ambiental,
comportamiento de presas, residuos nucleares.

» Se trata de un modelo de simulacion complejo que
requiere:
- conocimiento exhaustivo del medio a modelizar,
disponibilidad de datos
- recursos: personal cualificado / dedicacion
- equipos informaticos adecuados.

+ Es un programa comercial de coste elevado
(varia en funcion de los modulos que incorpore
FEFLOW).

RESULTADOS

Las salidas graficas permiten obtener:

« Mapas de isolineas, secciones.

» Diagramas de evolucion.

» Trazados vectoriales de flujo.

» Rastreo de particulas (trayectorias).
» Resultados en 3D.

para su visualizacion.

Genera resultados en forma de base de datos que pueden exportarse y compartirse con GIS.

+ Visualizacion en 3D de parametros asignados al modelo.

Los graficos en 3D pueden rotarse para variar los puntos de vista y se pueden seleccionar zonas de interés

Dispone también de salidas graficas para los balances de masa y flujo de calor.

DISTRIBUCION

Distribuido por: Waterloo Hydrogeologic Inc., Bossintl, RockWare, Ecoseal, WASY Institute.
Puede funcionar bajo Windows (95,98,NT), UNIX, Digital UNIX, IRIX, AIX, HP-UX y SOLARIS.
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MODFLOW
MODular three-dimensional groundwater FLOW model

DESCRIPCION

» Modelo 2D/3D de diferencias finitas para
simulacion del flujo de agua subterranea, tanto en
régimen permanente como transitorio.

+» Desarrollado por el USGS, es el modelo
matematico de flujo mas ampliamente extendido
debido a su versatilidad, rigor y disponibilidad.

+ Permite incluir varias capas de diferentes
caracteristicas horizontales y verticales, simulando
sus interacciones.

» Presenta una estructura modular, que permite
diferentes opciones de modelizacion.

PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

+ Datos geomeétricos de los acuiferos (extension,
espesor).

» Condiciones de contorno (zonas de nivel constante,
de flujo subterraneo nulo, etc.).

» Parametros hidraulicos (conductividad hidraulica,
transmisividad, parametros de almacenamiento,
etc.).

+ Niveles piezomeétricos iniciales.

+ Presiones al sistema (ubicacion y régimen de
extraccion de pozos/drenes, recarga, evaporacion,
relacion con aguas superficiales).

APLICACION

LIMITACIONES

+ El sistema a modelizar se divide en celdas. Para
cada una de ellas, se resuelve la ecuacion de flujo,
asumiendo el area de modelizacion subdividida en
bloques de caracteristicas homogéneas.

» Puede simular medios estratificados con capas
semipermeables (admite heterogeneidad y
anisotropia).

» Aunque desarrollado para medios porosos,
se puede aplicar, con precauciones, a medios
fracturados asimilables.

» Solo simula el flujo de agua subterranea, no admite
transporte.

» Es necesario tener un conocimiento bastante
preciso del sistema.

» Requiere el uso por parte de un hidrogeblogo
experto

» Su uso sin pre/post procesadores es tedioso, es
facil introducir errores, y poco visual.

RESULTADOS

divide el sistema a modelizar.

transporte advectivo).

agua del sistema.

+ La salida son los niveles piezomeétricos (descensos, velocidades, etc.) de cada una de las celdas en que se
« Las salidas originales del programa, asi como los datos de entrada, se estructuran en ficheros ASCII. Para
facilitar la interpretacion de estos datos, se emplean programas asociados, predominantemente graficos.

+ Funciona normalmente asociado a MODPATH ( permite el trazado del movimiento de particulas, aplicable al

» También cuenta con el WATER BUDGET, aplicacion de calculo de los balances de entradas y salidas de

DISTRIBUCION

Groundwater Vistas, Argos ONE

Programa basico de distribucion libre; también gratuito pre/post procesador PMWIN. Ultima version
MODFLOW 2000 1.13.00 (2004)(water.usgs.gov/software). Existen numerosos programas comerciales
que facilitan la introduccion de datos y la visualizacion de resultados, y que pueden incluir programas de
estimacion de parametros. Los mas usuales son Visual MODFLOW, GMS (Groundwater Modeling System),
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MT3D
Modular Three Dimensional Transport Model

DESCRIPCION

» Modelo 3D de transporte de solutos para la
simulacion de procesos de adveccion, dispersion
y reacciones quimicas (lineales, no lineales,
biodegradacion) de contaminantes en zona
saturada. Dispone de una estructura modular que
permite simular cada opcién y compuesto de forma
independiente.

» Cuenta con una interfaz directa con MODFLOW,
aunqgue también puede asociarse a cualquier otro
modelo de flujo de diferencias finitas.

* MT3D® incluye la opcion de modelo de doble
porosidad, aplicable a medios fracturados.

PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

Datos hidrogeolégicos del sistema (modelizacién
de flujo previa para obtener los niveles
piezométricos y los flujos).

» Geometria del acuifero.

» Caracteristicas hidraulicas.

» Presiones al sistema (recargas, descargas).
+ Dispersividad.

Datos quimicos generales

« Constante de degradacion, de sorcion.
« Concentraciones de partida, condiciones de borde.
» Numero y distribucion de particulas.

APLICACION

LIMITACIONES

» Sobre una discretizacion del sistema en celdas, se
obtiene la evolucion de plumas de contaminacion
de acuerdo a las condiciones de flujo subterraneo,
considerando los principales procesos asociados
al transporte de solutos: adveccion, dispersion y
reacciones quimicas.

» Es uno de los modelos mas utilizados y
contrastados.

+ El flujo subterraneo no se ve afectado por las
concentraciones de compuestos.

» Requiere un conocimiento preciso del sistema y
que sea utilizado por un técnico experto.

+ Su uso sin pre/post procesadores es tedioso, es
facil introducir errores, y poco visual.

» Es importante seleccionar el método de resolucion
mas adecuado (MOC, MMOC, HMOC).

RESULTADOS

+ Balance de masas

+ Distribucion espacial y temporal de concentraciones en el sistema y puntos seleccionados.

DISTRIBUCION

Libre (www.epa.gov/ada/csmos/models/mt3d.html) MT3D v1.1. (1992)
Programa comercial. Ultima version MT3D® (enero 2002)
Incorporado en paquetes junto a MODFLOW (GMS, Groundwater Vistas, Visual MODFLOW)
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BIOPLUME Il

DESCRIPCION

» Basado en el modelo de transporte MOC del
Geological Survey de Estados Unidos (USGS).

+ Es un modelo numérico en 2D para el tratamiento
de la atenuacion natural de contaminantes
organicos disueltos en aguas subterraneas.
Simula biodegradacion aerbbica o anaerbbica,
conjuntamente con los procesos de adveccion,
dispersion, sorcion e intercambio ibnico.

+ Utiliza como aceptores de electrones: oxigeno,
nitratos, hierro (1), sulfatos y CO,,.

+ Admite la seleccion de una cinética de reaccion de
primer orden, instantanea o Monod.
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PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

Hidrogeologia:

» Conductividad hidraulica.

» Porosidad eficaz/Coef. almacenamiento.
» Espesor saturado.

» Recargas/Descargas.

+ Dispersividad.

Contaminacion:

» Concentracion de contaminantes.
» Concentracion aceptores de electrones.
+ Concentracion carbdn organico.

Degradacion:

+ Tasa de utilizacion del contaminante.

+ Cte. saturacion media del contaminante.

+ Tasa de degradacion de 1er orden.

+ Concentracion de microorganismos.

» Relacion aceptor electrones/contaminante
consumido.

+ Tasa degradacion microbiana.

APLICACION

LIMITACIONES

+ Simula la evolucion de penachos de contaminacion
sometidos a procesos de degradacion. Dada su
versatilidad permite evaluar la viabilidad de la
atenuacion natural como actuacion correctora,
simular el efecto del control sobre focos de
contaminacion (retirada fase libre, excavacion
de suelos) y evaluar la eficacia de técnicas como
la infiltracion de aceptores de electrones o la
inyeccion de aire (air sparging).

+ Asume porosidad homogénea en todo el acuifero.

» No contempla variaciones en las propiedades de
los contaminantes y el agua como consecuencia de
las reacciones de degradacion.

* No considera fenomenos de difusion.

» No contempla gradientes verticales en flujo ni en
concentraciones.

RESULTADOS

situaciones contempladas:

» Piezometria en régimen estacionario/transitorio.
» Concentracion de contaminantes/tiempo.

- Distribucion de aceptores de electrones/tiempo.

Como resultados, Bioplume Il muestra graficamente la evolucion de la contaminacion en las distintas

DISTRIBUCION

Libre disposicion en:
http://www.epa.gov/ada/csmos/models.html
WINDOWS 95/98/NT

IHOBE, S.A.
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UTCHEM

DESCRIPCION

» Modelo de diferencias finitas que simula en 3D el
flujo y transporte en medios hidrogeologicos.

» Admite cuatro fases: solida, agua, aire, liquidos no
miscibles y microemulsion.

» Las primeras versiones se centraban en simular
procesos de remediacion “SEAR” (Surfactant
Enhaced Aquifer Remediation).

» Permite simular tanto zona no saturada como
saturada, y régimen estacionario y transitorio; tiene
capacidad para simular medios fracturados (modelo
de doble porosidad).

Deasatved FCE Concentration al Well EXT

PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

A) propiedades del sistema:

+ Definicion de capas acuiferas y/o acuitardos.

» Permeabilidad, porosidad, gradiente hidraulico.

» Piezometria.

» Propiedades del contaminante: densidad,
viscosidad, tension interfacial, composicion,
solubilidad, etc.

« Distribucion de los datos de saturacion y volumen
de fases no acuosas.

B) Datos de los procesos a modelizar:

 Presion capilar y condiciones hidraulicas relativas
para cada fase considerada.

» Capacidad cambio ibnico, adsorcion, coeficientes
de dispersion, tasa de transferencia de masas.

+ Tension interfacial, humectabilidad, densidad.

+ Propiedades del fluido surfactante.

» Propiedades de la microemulsion.

APLICACION

LIMITACIONES

Ejemplos practicos mas usuales:

+ Simulacion del derrame y migracion fase no acuosa
en zona no saturada y saturada.

- Efectividad de una remediacion utilizando
surfactante/ cosolvente/polimero; surfactante/
espumante; cosolventes.

+ Efectividad de una biorremediacion.

» Reacciones con metales pesados y radionucleidos.

» Requiere un conocimiento exhaustivo del medio
a modelizar. Si no hay datos, se pueden hacer
estimaciones con bases especificas.

+ Personal cualificado con altos tiempos de
dedicacion.

» Equipos informaticos de elevada memoria, tiempos
de calculo elevados, etc.

- De manejo dificil si no se cuenta con pre/post
procesador.

RESULTADOS

Algunas de las posibilidades mas utilizadas son:

de tratamiento superficial.

» Recuperabilidad del producto en fase libre.

+ Concentraciones de efluentes de contaminantes, surfactante y cosolvente, con el fin de disehar un programa
» Reduccion de la saturacion de un liquido en fase no acuosa dentro de la matriz solida.
» Fluctuaciones del nivel piezomeétrico por la adicion de surfactantes.

» Recuperabilidad del contaminante, surfactante y cosolvente en fase acuosa.
» Concentraciones finales de contaminante y de todos los quimicos inyectados.

DISTRIBUCION

facilitar el manejo e interpretacion de la informacion.

Gratuito en internet: http://www.epa.gov/ada/csmos/models/utchem/ http://www.pe.utexas.edu/CPGE
Es muy conveniente contar con un paquete informatico (p.e. tipo GMS v5.0) con pre y postprocesador, para
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HERRAMIENTAS AUXILIARES

Se describen en este apartado,

* LNAPL, una base de datos de uso comun para estimar propiedades fisicas del medio y fluidos

circulantes.

* OWL, un programa que permite la optimizacion de redes de control.

* PEST, de gran utilidad en el proceso de calibracion de un modelo.

LNAPL Parameters Database v. 2.0

DESCRIPCION

» Desarrollado por API (American Petroleum Institute)
en dic-2003, sobre base de datos Microsoft
Access™.

» Recopila informacion sobre parametros fisicos de
diferentes muestras de fase no acuosa en varios
tipos de matriz solida. Contribuyen a la informacion
Shell, BP, Chevron Texaco, Exxon Mobil, y Conoco
Phillips.

PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

La base de datos contiene los siguientes tipos de
informacion:

» Propiedades de la matriz sélida encajante:
aarente’ Grear M Ki S, @l agua e hidrocarburo, cond.
hidraulica, etc.
« Distribucion de tamaho de grano.
» Propiedades del fluido: viscosidad, densidad,
tension superficial.
« Parametros de capilaridad.

+ Para obtener informacion de parametros de
capilaridad es conveniente realizar la busqueda
a partir de un rango de permeabilidad o
conductividad hidraulica, ya que la busqueda a
partir de distribucion de tamanos de particula
puede dar multiplicidad de resultados.

+ También se pueden estimar otros parametros,

como tension superficial, definiendo viscosidad y
densidad de producto.

APLICACION

LIMITACIONES

+ Se utiliza ampliamente cuando no se dispone de
informacion completa de los parametros de un
determinado lugar.

» En concreto, es de las pocas fuentes de
informacion donde se puede encontrar parametros
de capilaridad segun los modelos de Van
Genuchten (VG) y Brooks-Corey (B-C), de gran
utilidad en calculos de flujo multifase.

» Los datos recopilados se refieren a datos obtenidos
en diversos lugares de USA, y puede tener fuertes
discrepancias con suelos locales.

+ Existe la posibilidad de aumentar la base de datos
con informacibén propia, pero esto requiere la
intervencion de personal muy especializado.

RESULTADOS

» La bUsqueda provee de informacion de parametros
individuales o estadisticos.

» Permitir exportar los resultados como hoja de
calculo.

DISTRIBUCION

Disposicion gratuita en la pagina de API:
http://groundwater.api.org/Inapldatabase/
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OWL (OPTIMAL WELL LOCATOR)

DESCRIPCION

» Desarrollado por EPA en colaboracion con
Dynamac Corporation, Certain Tech, Incy
Geotrans.

+ Sencillo modelo exploratorio disehado para evaluar
la representatividad de los piezometros de una
red de control y definir zonas de interés para la
ubicacion de nuevos piezometros en funcion de la
evolucion de la contaminacion.

PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

Contaminacion:

» Ancho area fuente.

» Concentracion area fuente.
» Factor de retardo.

» Vida media.

Hidrogeologia:

+ Piezometria.

» Conductividad hidraulica.
+ Porosidad eficaz.

* Dispersividad longitudinal.
« Dispersividad transversal.

APLICACION

LIMITACIONES

» Simula la evolucion de la piezometria a partir de
varias series de datos.

+ Predice la influencia de los cambios de la
piezometria en la migracion de la contaminacion
(puede considerarse degradacion de 1°" orden).

« Identifica zonas de interés para instalar nuevos

piezbmetros y evalUa la representatividad de los ya
instalados.

» Modelo conceptual muy simplificado: no admite
heterogeneidades, variaciones acusadas de nivel,
recargas, etc.

+ Limitado a penachos de dimensiones reducidas y
fuentes de contaminacion pequehas y estables.

* No aplicable para terrenos poco permeables
(arcillosos).

+ Valido Unicamente para contaminantes organicos.

RESULTADOS

+ Direccion de flujo y gradiente para un tiempo dado.

» Densidad de puntos de control existentes.

+ Estimacion de la migracion del penacho contaminante en funcion de la piezometria.

+ Identificacion de areas de interés para la ubicacion de nuevos piezometros de control.
» Permite disehar muestreos optimizando los recursos.

DISTRIBUCION

http://www.epa.gov/ada/csmos/models.html

Version 1.2 (marzo 2004) libre y gratuita en la red. Requiere sistema operativo Windows 95, 98 NT, ME 2000 o
XP y carga los datos a través de hojas de calculo Excel o Lotus.
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PEST
(Parameter ESTimation)

DESCRIPCION

anngrY e

* Programa de estimacion de parametros durante
la calibracion, independiente del modelo de
simulacion elegido.

» No es especifico para su uso en combinacion
con modelos de flujo/transporte comerciales, sino
que maneja cualquier programa que trabaje con
ficheros ASCII. 1

« Utiliza tecnicas de estimacion no linear. Tt =0 Ko B
Tl

—_— e

i BEEE BEATN4Y

-
13
I3

PRINCIPALES PARAMETROS DE ENTRADA

+ Ficheros “plantilla”, uno por cada fichero de entrada de datos al modelo (“.tpl”).
+ Ficheros de instrucciones, uno para cada fichero de salida del modelo (“.ins”).
+ Fichero de control, que especifica los nombres de los ficheros y operaciones (“.pst”).

APLICACION LIMITACIONES

» Estimacion de parametros durante la calibracion. » Requiere de datos muy precisos para alcanzar

+ Analisis predictivo: optimizacion de las criterios de convergencia aceptables.
combinaciones posibles de parametros para » Aplicable a funciones continuas.
minimizar la funcion objetivo. + Requiere un buen conocimiento del sistema

» Regularizacion: inclusion de limitaciones a la a modelizar y sus variables, para controlar la
variacion de los parametros. idoneidad de las soluciones .

RESULTADOS

 Fichero “.par” con el juego de parametros que proporcionan el valor mas bajo de la funcion objetivo.
» Fichero “.sen”, “.se0” con calculos de las sensibilidades de los parametros.

+ Fichero “.res” , de residuales (diferencias de valores medidos y obtenidos de la modelizacion).
 Fichero “mtt”, de la matrices de covarianza y correlacion.

+ Informacion general en pantalla durante el proceso.

DISTRIBUCION

Libre (Ultima version 7.3, noviembre 2003) www.sspa.com
Version comercial Visual PEST-ASP. Existe una version para Windows (WINPEST)
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1. EVOLUCION DE UNA PLUMA DE HIDROCARBUROS ORIGINADA
EN UNA ESTACION DE SERVICIO

En 1980 se instald un tanque subterraneo de gasolina en la Estacion de Servicio A. En 1995
se detectd un problema de contaminacion del acuifero subyacente. El tanque fue extraido en
1997 y en 2000 se instal6 un sistema de remediacion por bombeo y tratamiento (pump & treat).
Desde que se detectd el problema en 1995 hasta la actualidad se viene realizando un control
trimestral de calidad del agua subterranea.

OBJETIVO: Determinar como se encontrara la pluma en el ano 2010, y si puede llegar a afectar a un
sondeo de abastecimiento situado aguas abajo.

1.1 MODELO CONCEPTUAL

Este ejemplo representa una situaciéon muy frecuente en cuanto a contaminacion del subsuelo
y aguas subterraneas, ya que hay numerosas instalaciones que cuentan con tanques enterrados
donde se almacenan productos petroliferos y que pueden llegar a deteriorarse y producir un
impacto en el medio subterraneo.

La formulacién del modelo conceptual de flujo y transporte del emplazamiento en particular
precisa:

1. Identificar las caracteristicas hidrogeologicas del acuifero (o acuiferos) que van a ser
modelados.

2. Definir el sistema de flujo (especificando condiciones iniciales y de contorno) y fuentes y
sumideros de agua en el sistema (por ejemplo, recarga por infiltracion, recarga por pérdida
en las redes de suministro urbano, bombeos, etc.)

3. Definirel sistemade transporte. En concreto la velocidad de flujo y ladispersion condicionaran
la forma de la pluma, mientras que la sorcidén y los procesos de biodegradacion influirdn
en el retardo y la atenuacion de las condiciones. También en la definicion del sistema de
transporte se deberan establecer las fuentes y sumideros del sistema para los compuestos de
interés (determinando condiciones de contorno e iniciales).

Estos puntos requieren diversa informacién experimental minima. No obstante, puede ser
aconsejable acometer una modelizacion incluso cuando existen pocos datos, ya que puede
ayudar a identificar aquellas areas donde se requiere informacion adicional detallada.

En la figura 1.1. se representa esquematicamente la situacion inicial del ejemplo presentado.

Como se aprecia, las pérdidas del tanque de gasolina llegan a ocasionar un lentejon de fase no
acuosa, de menor densidad que el agua, y una pluma de contaminantes en disolucion. Por su
mayor solubilidad en agua, los compuestos monoaromaticos (BTEX) son los componentes mas
moviles de esta pluma, por lo que son los que migraran a zonas mas distantes.
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Figura 1.1. Modelo conceptual.

1.2 SELECCION DEL MODELO A UTILIZAR

Para este caso en particular existen diversos criterios para seleccionar el modelo a utilizar.

Debe poder simular transporte en disolucion de hidrocarburos, en particular BTEX, ya que es
previsible que estos sean los constituyentes principales de la pluma en movimiento.

Es conveniente que pueda simular procesos de biodegradacion de hidrocarburos en agua
subterranea.

El objetivo planteado requiere que el modelo pueda prever la longitud y anchura de la
pluma en un futuro (afio 2010). Existe la posibilidad de que la simulacion se realice en dos
dimensiones.

Existen diversos modelos analiticos y numéricos que podrian dar respuesta, con mayor o menor
detalle, al objetivo formulado. En este ejemplo se ha considerado BIOPLUME III por su facil
manejo y por permitir describir los procesos de degradacion intrinseca de hidrocarburos, que
repercutiran de forma importante en el tamaio final de la pluma en movimiento.

1.3 ENTRADA DE DATOS AL MODELO

La entrada de datos a BIOPLUME III requiere:

La discretizacion del espacio. El primer paso para aplicar BIOPLUME III consiste en la
seleccion del tamaino de malla y el nimero de celdas que se consideraran. El modelo necesita
limites de no-flujo, por lo que se deben incluir celdas adicionales para tener en cuenta esta
caracteristica. En el presente ejemplo, el sondeo de abastecimiento debe incluirse en el dominio
espacial. No conviene definir dominios espaciales muy amplios, ya que las incertidumbres se
amplian considerablemente.

Definir las caracteristicas hidrogeologicas del acuifero: porosidad eficaz, dispersividad
longitudinal, coeficiente de almacenamiento, transmisividad, recarga, potencia del acuifero.
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La discretizacion del tiempo. Es importante definir los periodos de tiempo durante los cuales

las condiciones hidroldgicas no se han modificado y es posible proceder a una calibracion de

los datos existentes. En el ejemplo que se esta tratando, donde hay que simular 30 afios (entre

1980 y 2010), se puede identificar:

a) periodo 1980-1997. Es cuando se produce la fuga, en algin momento entre la instalacion
del tanque y 1995 y atn no se habia acometido ninguna medida de remediacion.

b) 1997-2000. En este periodo se “corta” con la fuente primaria de contaminacion, pero aun
no se ha comenzado con la remediacion del subsuelo.

¢)2000-2010. Este periodo se caracteriza por la instalacion de un sistema de bombeo y
tratamiento.

En este caso se ha considerado que el sondeo de abastecimiento sigue un esquema de bombeo
constante en los 30 afios considerados. Si no hubiera sido asi, seria preciso modificar la
discretizacion del tiempo para contemplar las variaciones producidas.

Definir las condiciones de contorno. Se pueden simular dos tipos de condiciones de contorno:
flujo constante o potencial hidraulico constante. Para un caso donde puede ser de importancia
simular procesos de biodegradacion intrinseca, puede ser recomendable utilizar la opcion de
flujo constante, ya que permite simular el paso de aceptores de electrones desde posiciones
aguas arriba de la zona contaminada.

Indicarlas condiciones iniciales. Esnecesario definir para cada periodo de simulacion la posicion
del nivel piezométrico, las concentraciones iniciales de contaminantes (fundamentalmente
BTEX), oxigeno, nitratos, hierro ferroso y férrico, sulfatos y diéxido de carbono.

Identificar las fuentes y sumideros del sistema. Las entradas y salidas del sistema se pueden
simular considerando pozos de inyeccion/bombeo, celdas de recarga/descarga o celdas de
potencial constante. Durante el ultimo periodo de simulacion del ejemplo considerado, sera
necesario incluir el efecto de los pozos de bombeo del sistema de tratamiento. Se considera
régimen transitorio en la simulacion.

Definir las variables de reaccion: disminucion del aporte en la fuente, sorcidon, cambio 16nico
y en especial reacciones de biodegradacion aerobica y anaerdbica (deberan estar claramente
definidas en el modelo conceptual previo).

Definir, segun las necesidades de detalle de las salidas del modelo, algunos parametros
numéricos y de control (nimero de particulas consideradas en cada celda, nimero de
iteraciones maximo, criterios de convergencia, etc.). En general, es conveniente seguir las
recomendaciones del manual de uso.

1.4 EJECUCION DEL MODELO Y RESULTADOS

La ejecucion secuencial del programa incluye:

» Lamodelizacion basica de flujo. Se ejecutaran los tres periodos de simulacion definidos, con
el fin de mejorar la calibracion de los parametros de flujo.

* Una primera aproximacion al transporte de hidrocarburos, sin considerar fenomenos de
atenuacion
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 y finalmente, la simulaciéon del transporte, teniendo en cuenta procesos de atenuacion
natural.

La figura 1.2 muestra la salida grafica del programa con la distribucién de hidrocarburos al
comienzo de las actuaciones de bombeo y tratamiento (esto es, el inicio del tercer periodo
considerado, afio 2000). Después de 10 afios de simulacion del funcionamiento del sistema de
bombeo, la pluma de hidrocarburos tendria el aspecto de la figura 1.3. sin tener en cuenta procesos
de atenuacion natural. Mientras, en la figura 1.4, el aspecto de la pluma de contaminacion es
mucho mas atenuado, ya que se han asumido procesos de degradacion microbiana. En todas las
figuras se sefiala la posicion del sondeo de abastecimiento.

Figura 1.2. Distribucién de hidrocarburos al inicio de las labores de bombeo y tratamiento.

Figura 1.3. Pluma de hidrocarburos simulada después de 10 aiios de funcionamiento del sistema de
bombeo y tratamiento, sin tener en cuenta procesos de atenuacion natural.

BIOPLUME III, en su version Windows 95 y superiores, también tiene la posibilidad de presentar
una animaciéon de video de la migraciéon de la pluma en los diversos escenarios considerados.
De esta forma se pueden visualizar en una rapida sucesion de imagenes los resultados para cada
uno de los pasos de tiempo considerados.
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Figura 1.4. Pluma simulada de hidrocarburos después de 10 afios de funcionamiento del sistema de
bombeo y tratamiento, asumiendo procesos de atenuacion natural.

Durante el proceso de calibracion, se modifican diversas condiciones: iniciales, de contorno
o perturbaciones del medio (bombeo, inyeccion, etc.) para examinar si el modelo es capaz de
reproducir las condiciones medidas experimentalmente, tanto de niveles piezométricos, como
de concentraciones (dentro de un margen de error).

El procesador grafico de BIOPLUME no lleva acoplado ningun procedimiento de calibracion
automatica. El proceso de calibracion en BIOPLUME III es manual, y precisa de la
reinterpretacion detallada de la informacion de campo, evaluando los rangos de variacion mas
probables para cada variable.

Para el ejemplo considerado, los principales parametros de calibracion de flujo seradn:
transmisividad, potencia del acuifero, recarga y condiciones de contorno. Entre los que se
utilizaran para la calibracion del transporte se pueden mencionar: definiciéon de la fuente,
dispersion, sorcion y los parametros de biodegradacion.

Una vez calibrado el modelo, si se dispone de un segundo conjunto de observaciones (p.e., los
resultados de una monitorizacion anteriormente no usada o de un periodo de tiempo diferente),
puede procederse a validarlo. Cuanto mas se valide el modelo, mayor serd la garantia de
cualquier prediccion de futuro.

1.5 ANALISIS DE SENSIBILIDAD

El andlisis de sensibilidad es especialmente 1til en el proceso de prediccion. El propdsito de
realizarlo es cuantificar los efectos de las incertidumbres asociadas a la estimacion de pardmetros
de entrada al modelo sobre los resultados del modelo.

Asi, durante un andlisis de sensibilidad, los valores calibrados de transmisividad, potencia,
recarga, dispersividad, etc. se cambian sistematicamente dentro del rango de valores aplicables.
De esta manera se llegan a identificar las variables de mayor repercusion en los resultados,
pudiéndose plantear nuevas pruebas experimentales para conseguir una definicién mas precisa
de valores. Este tipo de analisis debe realizarse siempre para cada modelizacion.
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2. EVOLUCION DE LOS PROCESOS DE DEGRADACION EN UNA
PLUMA DE DISPERSION DE DISOLVENTES ORGANOCLORADOS
PCE/TCE

Una instalacion dedicada al montaje de componentes electronicos tuvo en funcionamiento
un tanque de desengrasado desde 1960 hasta 1977. Los agentes desengrasantes fueron
percloroetileno (PCE) y tricloroetileno (TCE). En 2002 se detectdé contaminacién en un pozo
situado 330 m aguas abajo. En la actualidad se esté realizando la investigacion de detalle, asi
como el analisis cuantitativo de riesgos.

OBJETIVO: Evaluar la longitud total que puede alcanzar la pluma y determinar si en algln momento
se alcanzara un estado estacionario. Estos datos seran de utilidad para definir la mejor alternativa
para gestionar la pluma contaminante.

2.1 MODELO CONCEPTUAL

La contaminacion por disolventes organoclorados presenta una complejidad importante en los
medios hidrogeoldgicos. La mayor densidad de estos compuestos respecto al agua hace que
puedan penetrar hasta la base del acuifero. Por otra parte, su potencial toxicidad y la dificultad
para degradarse en muchos medios naturales hace que los riesgos para la salud humana puedan
apreciarse a distancias importantes.

La fase de diagndstico en el tipo de problemas presentado en este ejemplo es crucial para poder
definir el modelo conceptual de flujo y de transporte, lo que a su vez repercutird en la seleccion

de la técnica de remediacion mas adecuada al emplazamiento.

En la figura 2.1 se presenta un esquema de la situacion existente en el emplazamiento.

Zona antiguo tanque

de desengrasado —_— |
(PCE, TCE)

Zona de acumulacién
DCE, VC

PCE —>TCE—> DCE—>VC

Figura 2.1 Modelo conceptual del emplazamiento.
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En las fases iniciales se suele contar con informacion precaria sobre las dimensiones de la
pluma (longitud, anchura, profundidad) y con las tasas de degradacion existentes.

Se ha de poner especial énfasis en conocer si se producen reacciones de degradacion en el
medio. Tanto el PCE como el TCE en medio anaerobio generan una cadena de descomposicion
en la que los productos tienen progresivamente menor proporcion de atomos de cloro (ver
figura 2.2): los diferentes isomeros del dicloroetileno (DCE), cloruro de vinilo (VC) y como
producto final, eteno.
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Figura 2.2. Secuencia de decloracion reductiva de los etenos clorados.

En esta cadena de reacciones, mientras los miembros mas clorados, PCE o TCE, se degradan
rapidamente en medio anaerdbico, los productos menos clorados prefieren progresivamente
condiciones aerobicas.

Esto ocasiona que no exista una Unica pluma de contaminacion, sino la superposicion de plumas
de cada especie individual. En general, las plumas de TCE y cis-DCE son las que alcanzan
mayores longitudes.

2.2 SELECCION DEL MODELO A UTILIZAR

En este caso, la aplicacion del modelo analitico BIOCHLOR es muy adecuada, ya que simula el
transporte reactivo en medio saturado, teniendo en cuenta reacciones de decloracion reductiva.
Este modelo asume:

» Condiciones geoldgicas e hidrogeologicas uniformes en todo el dominio de interés.

 Fuente de la contaminacion en un plano vertical, de manera que permita la representacion en
2D.

* Decloracion reductiva con cinética de primer orden.
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BIOCHLOR se ha desarrollado en hoja de célculo tipo Excel, lo que facilita mucho su manejo.
Esto hace muy aconsejable su utilizacion en emplazamientos poco complejos.

No obstante, hay casos, en los que la complejidad geoldgica o hidrogeolodgica, o el grado de
precision que se requiere, hace que sea necesario acometer una simulacidon numérica. En este
caso, se suele utilizar el modelo MODFLOW para simulacion de flujo, que luego se acopla con
un modelo de transporte como RT3D, que permite simular reacciones de degradacion reductiva
de disolventes clorados.

2.3 ENTRADA DE DATOS AL MODELO

El primer paso para realizar la simulacion con BIOCHLOR requiere la estimacion de los
parametros de entrada en el formato del modelo.
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Figura 2.3. Pantalla de BIOCHLOR para la entrada de datos.

En la figura 2.3 se presenta la pantalla de entrada de datos al modelo.
El modelo requiere informacién sobre los procesos de:

* Adveccion. Se pueden calcular a partir de los valores de conductividad hidraulica, gradiente
y porosidad.

* Dispersion. Se puede estimar a partir de la anchura estimada de la pluma.

* Adsorcion, para estimar los factores de retardo (a partir de la cantidad de materia organica

presente en la matriz solida, de la K de los compuestos considerados y de la densidad del
terreno).

* Biotransformacion. Este es claramente un parametro de calibracion del modelo, pero se puede
comenzar con estimaciones a partir de las concentraciones registradas en campo.
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* Datos generales: tiempos de simulacion, longitud y anchura del area modelada.

 Datos de la fuente. En el caso del ejemplo, se considera decreciente en el tiempo (simulando
unos 33 afios desde el momento probable de fuga (alrededor de 1969), dimensiones del area
fuente (en pies).

* Datos de campo para la comparacion con los resultados de la simulacion. Se han de escoger
los puntos mas cercanos al eje de la pluma.

2.4 EJECUCION DEL MODELO Y RESULTADOS

En general, en la ejecuciéon de BIOCHLOR es preciso realizar el ajuste de las constantes de
biodegradacion de primer orden, mediante sucesivas aproximaciones por el método de “prueba
y error”’. La comparacion de la distribucion simulada con la real obtenida en campo, permite la
calibracion del modelo.

Las tasas de atenuacion natural para concentraciones decrecientes son valores positivos. Es
conveniente contrastar los valores obtenidos con los publicados en la bibliografia (por ejemplo,
los recogidos en BIOCHLOR-Chlorinated Solvent Plume Database- AFCEE, 2000). Hay que
tener presente que hay mas de 4 6érdenes de variacion posible para estos parametros.

En este caso, las tasas de biodegradacion son positivas, lo que indica que se estd produciendo
biodegradacion de los compuestos clorados una vez fuera del area fuente. Las tasas mas altas
las presentan PCE y TCE (con valores de 2 y 1 respectivamente y tiempos de vida medios de
0,34 y 0,7 afios respectivamente), mientras que VC es la mas baja ( 0,4- tiempo de vida medio
de 1,7 afos).

Cuando se consigue una calibracion aceptable, es el momento de continuar con una simulacion
predictiva, probando con incrementos de tiempo, hasta alcanzar un aparente estado estacionario.
En el ejemplo, el tiempo de simulacion fue de los primeros 33 afios de movimiento de la pluma.
Este tiempo se ha prolongado hasta 100 afios para alcanzar un estado estacionario.

A los 100 afios, apenas se ha incrementado la longitud de la pluma de TCE, pero la pluma de
cis-DCE ha aumentado hasta el doble, y la de VC ha triplicado su extension (ver figura 2. 4).

Para confirmar la tendencia de expansion de las plumas de cis-DCE y VC puede ser necesario
instalar mas pozos de observacion que permitan delinear adecuadamente la pluma. Asi también
sera de interés tener datos con una periodicidad mas frecuente en todos los pozos de control de
la zona.

A pesar de conocer las tasas de biodegradacion y las tendencias futuras de las plumas en
movimiento, no es posible estimar la duracion de la pluma (ni en consecuencia, estimar cuando
se conseguird alcanzar un determinado valor objetivo), ya que se desconoce el volumen de fase
no acuosa que aun queda en el foco secundario de contaminacion.
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Figura 2.4. Resultados para la prediccion hasta conseguir un estado estacionario.

2.5 ANALISIS DE SENSIBILIDAD

Para ilustrar la respuesta del modelo a modificaciones de los parametros de entrada, se ha
llevado a cabo un andlisis de sensibilidad enfocado en los coeficientes de degradacion de primer
orden y en los factores de retardo.

Se han modificado los valores de los factores de degradacion, probando con cifras aumentadas
al doble y con otras reducidas a la mitad. Como resultado, se aprecia una gran sensibilidad
del modelo en este ejemplo frente a estos parametros. Las concentraciones aumentan
considerablemente al disminuir los coeficientes, y reciprocamente, descienden al aumentar
estos parametros (en especial para el caso del eteno).

En cambio, la modificaciéon de los factores de retardo, s6lo cambian ligeramente las
concentraciones finales, por lo que estos parametros, para el caso aqui examinado, tienen una
repercusion muy inferior a los coeficientes de degradacion.
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3. SIMULACION DE LA INFILTRACION DE UN DERRAME
DE GASOLINA EN UN ACCIDENTE DE UN CAMION CISTERNA

En una carretera se produce un accidente de un camion cisterna, de forma que se vierten 30.000 1
de gasolina directamente al terreno. Inicialmente se produce un charco de unos 2m de radio, que
se infiltra totalmente en unas 4-5 horas.

Lainformacion regional y observaciones de visu indican que el terreno es de tipo areno-arcilloso.
El nivel freatico se encuentra entre 5 y 5,5 m de profundidad (Fuente: URS, 2005).

OBJETIVO: Estimar el tiempo de llegada de la gasolina al acuifero, con objeto de poder ayudar a
planificar las actuaciones de emergencia.

3.1 EVALUACION INICIAL DEL EMPLAZAMIENTO

Para que una modelizacidon en un caso asi pueda ser util se precisa llegar a resultados en el
menor tiempo posible, por lo que el modelo conceptual no podré elaborarse de forma muy
detallada; serd muy esquematico.

En este ejemplo, donde se ha vertido un hidrocarburo ligero de baja viscosidad, es previsible que
el movimiento descendente sea suficientemente rapido para despreciar en primera aproximacion
los efectos de disolucion. Habrd, pues, una frontera neta entre la gasolina y el agua, sin que en
esta fase haya que considerarse la formacion de plumas en disolucion.

Enlafigura3.1. se representa el modelo conceptual de migracion de un vertido de esta naturaleza
en un medio homogéneo e isétropo.

Superficie del terreno

NAPL
Zona Vadosa Nivel
Freatico
v
Acuifero

Figura 3.1. Modelo conceptual.
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3.2 SELECCION DEL MODELO A UTILIZAR

El modelo a utilizar debera poder simular:

* Transporte en zona no saturada.
* Flujo multifase: agua-hidrocarburo-aire.
« Condiciones simples, que permitan estimaciones rapidas.

En este caso, el modelo HSSM (“Hydrocarbon Spill Screening Model”, EPA, 1994) es el
mas adecuado. En concreto, se utilizard su moédulo KOPT para simulacion del movimiento
descendente en zona no saturada.

3.3 ESTIMACION DE PARAMETROS BASICOS DEL MEDIO

Como se ha comentado, por informacion regional y observaciones de visu, se clasifica el
suelo donde se ha producido el derrame como de tipo areno-arcilloso. No obstante, no se tiene
informacion mas detallada para realizar los calculos de flujo multifase en medio no saturado,
por lo que se debe acudir a estimarlos a partir de las bases de datos disponibles.

El programa HSSM toma como referencia parametros de los publicados por Brakensiek et al.
en 1981, aunque hay bases de datos mas recientes como LNAPL Parameter Database (API,
2003), Rosetta (USDA, Schaap,1999), etc. que pueden dar mayor fiabilidad a la estimacion.

3.4 ENTRADA DE DATOS AL MODELO

La entrada de datos a HSSM, y en especial para la utilizacion exclusiva del mdédulo KOPT,
es sencilla. Requiere tres grupos de datos fundamentales: los relativos a las propiedades
hidraulicas, los relacionados con las propiedades del hidrocarburo, y los que definen las opciones
de simulacion.

3.4.1 Propiedades hidraulicas
Se toman las propiedades estandar del agua y se deben definir las condiciones de velocidad
de recarga en la zona (bien a partir de la pluviometria o de la saturacion residual del terreno

respecto del agua).

Para el tipo de suelo del ejemplo, se ha considerado un valor de conductividad hidraulica
saturada de 0,75 m/d. Hay que tener en cuenta que durante el descenso del hidrocarburo por

! Brakensiek, D.; Engleman, R.; Rawls, W. (1981) “Variations within textura classes of soil water parameters”. Transations
of the American Society of Agricultural Engineers 335-339.
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el perfil del suelo, la conductividad hidraulica se puede estimar que descendera aproximada-
mente a la mitad (a partir de graficos de Mercer y Cohen, 1990). El programa calcula a partir de
estas estimaciones la cantidad de aire atrapado que no llega a desplazar ni el agua ni la gasolina
en su movimiento descendente.

Otro aspecto clave para definir el movimiento en zona no saturada es la curva de presion capilar.
El programa puede realizar la simulacion bien segun el modelo de Brooks y Corey, bien segun
el de van Genuchten. Estos pardmetros se estimaran a partir de la informacion de las bases de
datos disponibles, como ya se ha comentado anteriormente.

En este ejemplo, donde s6lo interesa el transporte por zona no saturada, no es necesario definir
muchas de las propiedades del medio saturado (p.e. gradiente hidrdulico, dispersividad, espesor
capilar, etc.), que pueden quedar por defecto como ceros. En este caso, se debe desactivar la
comprobacion automadtica de rango, para que la simulacion no dé continuos problemas para
verificar estos datos.

3.4.2 Parametros de la fase hidrocarburo

Los parametros en relacion con la fase no acuosa (densidad, viscosidad, saturacion residual,
tension superficial, etc.) también se pueden estimar a partir de las bases de datos disponibles.

Para definir el derrame existen varias opciones. En el caso planteado, donde se ha producido
una fuga “instantanea”, la opcién mas adecuada es la de “flujo especificado” en la que se define
el caudal de entrada en un cierto periodo de tiempo. Los datos que se conocen del vertido es que
fue de 30 m® de producto, que se produjo sobre una superficie de radio estimado de unos 2 m,
y que se infiltr6 todo el volumen en algo menos de 5 horas (0,2 dias). De esta manera se puede
calcular el flujo de entrada durante le periodo de infiltracion:

Qg = 30 M/ [0¥(2m)** 0,2 dias] = 11,9 m/d

3.4.3 Control de la simulacion

En este ejemplo, serd preciso definir el tiempo total de simulacion y los momentos para los que
se desea representar graficamente los perfiles de saturacion.

El modelo HSSM-WIN requiere que se indique por lo menos un receptor de agua subterranea,
que para el proposito del ejemplo, bastard en situarlo en las coordenadas (0 , 0), es decir,
justamente bajo el lugar de vertido.
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3.5 EJECUCION DEL MODELO Y RESULTADOS

En el ejemplo presentado solo es necesario correr el médulo KOPT. Los perfiles de simulacion
que resultan se dibujan con HSSM-PLT. En la figura 3.2 se representan los resultados obtenidos
para las estimaciones realizadas.

En el grafico se aprecia como el frente de hidrocarburo va profundizando en el perfil no saturado
al transcurrir el tiempo. En los primeros momentos, el contenido en hidrocarburo en el primer
tramo de suelo es muy elevado, pero con el tiempo, la saturacion se va suavizando en todo el
perfil.

Seglin esta primera simulacion, la gasolina nunca alcanzaria el nivel fredtico, ya que quedaria
“colgada”en el primer metro y medio de suelo, donde se alcanzarian valores de saturacion
residual, que el modelo considera inmovil.

Si se llegan a considerar estos valores como verdaderos, las alternativas de actuacion (extraccion

del terreno contaminado, aplicacion de técnicas de biorremediacion para valores residuales,
etc.) pueden plantearse con plazos amplios.
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Figura 3.2. Resultados de la primera simulacién.

3.6 ANALISIS DE SENSIBILIDAD

Los resultados obtenidos en la simulacion anteriormente realizada se basan en parametros
tomados de la bibliografia, por lo que es imprescindible realizar un anélisis de sensibilidad para
determinar las variaciones que se pueden producir al considerar valores diferentes dentro del
rango posible para el tipo de terreno existente.
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Sila conductividad hidraulica fuera un orden de magnitud mayor del considerado (lo que implica
que la proporcion de arcilla fuera bastante menor de la inicialmente estimada), la gasolina podria
fluir mas rapidamente hacia zonas mas profundas del perfil. Si se toma un valor de 7,5 m/dia,
los resultados son muy diferentes. Como se aprecia en la figura 3.3., la gasolina alcanzaria el
nivel freatico entre 5 y 10 dias de producirse el accidente.

Habiéndose identificado este pardmetro como clave de la simulacion, cabe pensar en realizar
determinaciones de granulometria rapidas sobre muestras de suelo para poder afinar el rango de
variacion en el caso particular estudiado.
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Figura 3.3. Resultados de la simulacién con una conductividad hidraulica un orden de magnitud superior.
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4. CLAUSURA DE UN VERTEDERO DE RSU INCONTROLADO:
SIMULACION DEL IMPACTO AL ACUIFERO Y DISENO DE LA RED
DE VIGILANCIA

Unvertedero incontrolado de RSU, localizado en lazona més baja de un valle, se haacondicionado
con un cubrimiento superior de baja permeabilidad. Asi mismo, se han realizado unos canales
perimetrales al vertedero para derivar las aguas del arroyo estacional que fluye durante la época
de lluvias. En la zona, aguas abajo del vertedero, se ha construido una berma de contencién y
un foso de recogida de lixiviados.

Por las condiciones climatologicas de la zona, existe una alternancia de periodos muy breves de
inundaciones que elevan rapidamente el nivel de agua subterranea hasta tocar la parte inferior
del vertedero y periodos secos, donde el nivel fredtico se descuelga a niveles inferiores.
(Fuente: URS, 2005).

OBJETIVO: Estimar si se puede producir afeccion al acuifero y disehar una red de control para poder
localizar la pluma en el acuifero y su movimiento en el tiempo.

4.1 MODELO CONCEPTUAL

El establecimiento del modelo conceptual es particularmente importante en los casos que se
plantean problemas en medio saturado y no saturado.

En la figura 4.1. se muestra una vista panoramica del emplazamiento.

y foso de lixiviados

Figura 4.1. Perspectiva panoramica del emplazamiento.

El recubrimiento de los residuos hace que la recarga por infiltracion directa de agua de lluvia sea
muy baja (despreciable en la practica). Sin embargo, los materiales reciben agua lateralmente,
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durante los momentos de Iluvias intensas, lo que de forma previsible originara un lixiviado con
carga contaminante, que cuando bajen los niveles migraréd en profundidad.

En la figura 4.2 se representa el modelo de funcionamiento del emplazamiento, segiin un corte
transversal. Los residuos se acumulan sobre los materiales cuaternarios de arenas y gravas del
antiguo cauce. Subyacentes a este cuaternario se encuentran materiales algo menos permeables,
fundamentalmente arenas, con mayor porcentaje en limos. En la figura se ha representado el
rango de oscilacion del nivel fredtico, con la franja de materiales que quedarian humedecidos
durante los momentos de maximo ascenso.
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Figura 4.2. Modelo conceptual de funcionamiento hidrogeolégico. Corte transversal.

Durante los episodios de inundacién, el ascenso rapido de niveles hace que los residuos mas
profundos del vertedero lleguen a mojarse por aporte lateral de agua. Con posterioridad, al
bajar rapidamente el nivel de agua, el agua retenida en los residuos, se ird liberando y percolaré
hacia el nivel freatico. Sera preciso describir el movimiento del lixiviado a través de la zona no
saturada para poder establecer las concentraciones que pueden estar llegando al acuifero.

En principio, a partir de los datos analiticos del agua que se recoge en el foso de lixiviados, se
considera que la salinidad no es excesiva, por lo que no es probable que existan problemas de
flujo denso independiente del agua. Esto es, los contaminantes se consideraran en disolucion
acuosa.

4.2 SIMULACION DEL TRANSPORTE DE CONTAMINANTES EN ZONA NO SATURADA

Para esta simulacion se ha tenido en cuenta el mdédulo de transporte VS2DTI del programa
VS2DI. Este programa es un paquete grafico de pre y postproceso de VS2DI que permite simular
flujo y transporte en medios porosos parcialmente saturados. VS2DI es un modelo numérico en
diferencias finitas que resuelve la ecuacion de Richard para flujo y la ecuacion de adveccion-
dispersion para el transporte de solutos.
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Posee unas utilidades graficas muy cémodas tanto en el preprocesador como en el postprocesador,
facilitando mucho tanto la entrada de datos como la interpretacion y animacién de los
resultados.

Para la entrada de datos es necesario definir:
* El dominio del modelo y el espaciado de malla.

» Las propiedades hidraulicas y de transporte. Las curvas de caracteristicas pueden definirse
a partir de los modelos de van Genuchten, Brook y Corey, Haverkamp et al. o entrar como
tabla. Los procesos de transporte que considera incluyen adveccion, dispersion, degradacion
de primer orden, adsorcién y cambio idnico.

 Las condiciones de contorno: zonas de recarga, de potencial constante, superficie de goteo,
etc.

 Condiciones iniciales (bien como perfil de equilibrio, perfil de succiones, perfil de humedad).

e [as concentraciones iniciales.

Para el presente ejemplo, se ha considerado que la recarga del nivel de arenas y gravas se
produce por todo el contacto con los residuos, con una concentracion constante inicial que
arbitrariamente se ha considerado 100 mg/l (que puede ser, por ejemplo, el contenido en
amonio en el lixiviado). En la figura 4.3 se presentan las condiciones iniciales definidas en la
simulacion.

Recarga desde los residuos.

Arenas y gravas

Arenas y limos Franja capilar

i‘ Nivel freatico

4.3. Condiciones de entrada en la simulacion.

Durante el proceso de calculo, el programa genera los graficos de evolucion del contaminante a
su paso por zona no saturada hasta llegar a la zona saturada en aguas bajas. Estos graficos pueden
verse de manera seguida para diferentes tiempos, creando una animacion muy expresiva.

En la figura 4.4 se ha reunido una secuencia para el ejemplo considerado.

Como puede apreciarse, el drenaje del agua retenido en los residuos genera un pulso contaminante
hacia zona no saturada. Mientras en el dominio de arenas y arcillas, la pluma es muy extendida,

92 IHOBE, S.A.



Anexo Il — Ejemplos

cuando el transporte se produce en un material de menor permeabilidad, la zona afectada se
acorta verticalmente y se ensancha en la horizontal.

Cuando el frente contaminante llega a la franja capilar se comienzan a hacer patentes los efectos
de dilucion, mucho mas netos al entrar en la zona saturada, donde las concentraciones son muy
inferiores a las que se estimaban durante el transito por la zona no saturada.
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Figura 4.4. Movimiento del contaminante en la zona no saturada hasta llegar al nivel freatico.
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Al igual que cualquier proceso de modelizacion, es conveniente realizar un analisis de
sensibilidad, para comprobar la repercusion que produce en los resultados la modificacion de
los diferentes parametros de entrada.

4.3 SIMULACION DEL TRANSPORTE DE CONTAMINANTES EN ZONA SATURADA

Una vez que se ha simulado de manera adecuada el proceso de migracion de la contaminacion en
el subsuelo no saturado, y que se han podido definir las concentraciones de llegada al acuifero,
es momento de analizar el comportamiento de la pluma en zona saturada. Los resultados de
VS2DTI se pueden utilizar como condicion de contorno en modelos de simulacion de zona
saturada mas complejos.

Para tratar de delinear de forma genérica las dimensiones de la pluma contaminante en
movimiento, se puede utilizar un modelo analitico, tipo Doménico, FATE 5 o AT123. En el
presente ejemplo, si considerara un medio acuifero homogéneo e isétropo.

Para llegar a una mayor precision seria conveniente utilizar modelos de mas detalle, como
MODFLOW-MT3D. No obstante, en muchos casos, donde los recursos econémicos y/o de
tiempo son muy limitados, se pueden conseguir estimaciones de gran utilidad con la aplicacion
de modelos analiticos.

En el caso del emplazamiento descrito en el ejemplo, la modelizacion se puede plantear
mediante el modelo DOMENICO, empleando como concentraciones iniciales en el acuifero,
las resultantes en el modelo previamente desarrollado en zona no saturada.

Como resultado de la modelizacion, se llegard a una estimacion de la extension longitudinal y
transversal de la pluma.

A partir de dicha estimacion, se podra plantear la red de control més adecuada (figura 4.5.), con
puntos en:

* La zona de mayor impacto o zona fuente. Para no perforar los materiales del vertedero.
 Puede ser interesante plantear sondeos inclinados en esta zona.

* Eleje de la pluma. Las distancias entre puntos se estimaran a partir de los valores de velocidad
de flujo.

* Las zonas periféricas de la pluma, para controlar la anchura del penacho contaminante (es
funcién de la dispersion transversal).
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Figura 4.5. Esquema con la disposicion de la red de control. Vista areal.

Si la potencia del acuifero libre es suficientemente importante y la recarga se produce
uniformemente en toda su extension, puede ser necesario considerar efectos de estratificacion
de calidades, y plantear una red de control multinivel como el expresado en la figura 4.6. Aunque

el penacho contaminante tenga la misma densidad que el agua, la entrada de agua de recarga
produce un efecto neto de profundizacion.

"'l-.__‘

Figura 4.6. Planteamiento de una red de control multinivel.
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Absorcion. Incorporacion de un compuesto a la fase s6lida del medio por difusion (movimiento
que se produce a escala molecular desde las zonas de mayor a menor concentracion).

Acuifero. Es cualquier formacion geoldgica por la que circulan o se almacenan aguas
subterraneas.

Acuifero confinado. Es aquel acuifero que esta limitado en su parte superior por una unidad
de baja conductividad hidraulica y cuyo nivel piezométrico presenta una presion superior a
la atmosférica.

Acuifero libre. Es un acuifero en el cual el nivel de saturacion se encuentra a la presion
atmosférica.

Acuiferomulticapa. Acuiferoenel quesealternan capas conuncomportamiento hidrogeolégico
muy diferente, debido al contraste de las propiedades hidraulicas de los distintos materiales.

Adsorcion. Adhesion de contaminantes a la fase sélida del medio, debido a las fuerzas que
se generan a escala molecular (fisisorcion) o bien por reacciones quimicas (quimisorcion).

Adveccion. Transporte de contaminantes producido por el flujo de las aguas subterraneas.

Anisotropia. Condicion en la que una o mas de las propiedades hidraulicas de un acuifero
varian segun la direccion de flujo considerada.

Coeficientes de reparto. Parametros que describen la distribucion de un compuesto entre
las distintas fases existentes en el subsuelo (p.e. suelo/agua, aire/agua, octanol/agua). Son
adimensionales.

Conceptual (modelo). Representacion simplificada del comportamiento de un sistema
basada en el andlisis cualitativo de las observaciones disponibles.

Conductividad hidraulica. Es el parametro que describe la capacidad del agua para
desplazarse a través de un medio poroso saturado. Se expresa generalmente en m/dia y
depende tanto de las caracteristicas del medio como del fluido que lo atraviesa (densidad,
viscosidad cinética).

Confianza (intervalo). Intervalo al que se asigna una determinada probabilidad de contener
un valor real para un pardmetro desconocido.

Continua (variable). Parametro que varia de forma continua en tiempo y espacio.
Deterministico (modelo). Un modelo en el que todos sus elementos corresponden a valores
unicos.

Dispersividad. Propiedad que cuantifica la dispersion fisica de un soluto o fluido que es
transportado en un medio poroso.

Discreta (variable). Variable que se define como una serie de valores distintos, pero que no
puede tomar valores intermedios.

Fase acuosa (contaminantes en). Contaminantes disueltos en las aguas subterraneas.

Fases no acuosas. Contaminantes organicos liquidos inmiscibles en agua. Pueden ser fases
ligeras, de menor densidad que el agua y que forman lenticulas sobrenadantes, o bien fases
densas, que tienden a hundirse y acumularse en zona profundas del acuifero.

Fraccion de carbono organico. Se refiere al porcentaje de carbono existente en el suelo,
procedente de restos orgéanicos, fundamentalmente restos de plantas. Es un parametro
importante en la retencion de contaminantes organicos.
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* Fuente difusa. No tiene un punto de origen especifico. Generalmente los contaminantes son
arrastrados por el agua de lluvia. Algunos ejemplos de fuentes difusas son la agricultura y la
deposicion atmosférica.

* Fuente puntual de contaminacion. Aquella identificable e individual. Un ejemplo son los
tanques de combustible enterrados en fabricas.

e Incertidumbre. Grado de desconocimiento de una determinada variable.

* Isotropia. Condicion en la que un medio mantiene las mismas propiedades en todas las
direcciones.

* Matematico (modelo). Expresiones matematicas que aproximan las relaciones observadas
entre parametros de entrada (recarga, explotacion, etc.) con variables de salida (superficies
piezométricas, caudales).

* Medio fracturado. Aquel en el que el agua circula a través de fisuras y grietas.

* Medio poroso. Medio permeable que contiene intersticios conectados que pueden considerarse
un medio continuo en lo que se refiere a sus propiedades hidraulicas.

* Nivel freatico. Limite entre la zona saturada y no saturada del terreno, en el que el agua esta
sometida a la presion atmosférica.

* Nivel piezométrico. Carga hidraulica (altura de agua) observada en un determinado punto de
un acuifero con respecto a un plano horizontal tomado como referencia.

* Permeabilidad. Capacidad del medio para transmitir fluidos; la cantidad de un fluido que
pasa a través del medio en una determinada direccion.

* Porosidad efectiva. Cantidad de poros interconectados a través de los cuales puede circular
un fluido. Se expresa como la relacion entre el volumen de intersticios interconectados y el
volumen total del medio poroso, incluidos los huecos.

* Potencial de 6xido reduccion (ORP). Potencial eléctrico requerido para transferir electrones
de un compuesto o elemento (oxidante) a otro (reductor); se utiliza como medida cualitativa
del estado de oxidacion de las aguas.

* Probabilistico (modelo). Aquel en el que las variables de entrada estdn definidas por
distribuciones probabilisticas.

* Régimen permanente. Aquel en el que los niveles de agua permanecen constantes en el
tiempo.

* Régimen transitorio. Aquel en el que los niveles de agua varian con el tiempo.

» Saturacion residual. Grado de saturacion en el cual la permeabilidad efectiva del fluido
considerado se reduce a valores despreciables. A efectos practicos se asume que el fluido es
inmovil.

* Zona no saturada (vadosa). Zona del terreno comprendida entre la superficie topografica y

la zona saturada. Los huecos se encuentran parcialmente ocupados por agua, a una presion
inferior a la atmosférica, y parcialmente por gases (aire y otro tipo de gases).

* Zona saturada. Zona del terreno (suelo o roca) en la que los huecos estan ocupados por agua
a una presion igual o superior a la atmosférica.
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