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Resumen

El Departamento de Ingenieria Civil, Ambientaeérritorialy Arquitectura (DICAteA)de
la Universidad deParma, lItalia,llevd a cabo un experimento de transporte de masa
empleandoun tanque de pleglds de medidas interiores de 0,963n®,70 m3 0,10 m y
relleno de cuentas de vidrio de diametro 1,nam el que se inyecta una solucion de
fluoresceina de sal d®dio, la cual al ser excitada por rayos ultravioleta emite luz verde. Para
inducir cierta tortuosidad en las lineas de flujo, se insert6 una barra de plastico vertical a
modo de talestaca en el centro del tanq@osteriormente, se empledé un modelo nugoé
para reproducir dicho experimentdl.comparar los penachos de contaminacion, observado y
simulado, se apreciaron ciertas discrepancias entre ambos, a pesar de que los parametros,

variables externas y condiciones de contorno e iniciales son perfettacnaocidas.

La discordancia entre ambos penachos motiva este trabajo, cuyo objetivo es analizar la
razon por la cual se produce. Para ello se discuten varias hipotesiayxlanoonductividad
hidraulica de las esferas en el tanque no es completannteéneab) las dispersividades
no son homogéneas, c) la tablestaca no esta perfectamente sellada contra las paredes del
tanque y se produce una filtraciarlo largo del contacto entre la tablestaca y el tandjuel
transporte tiene una componenteitnidnsional que no esta recogida en el modelo numeérico

bidimensionalnicial.

Para el estudio de las hipoétesis anteriores, se lleva a cabo la calibracién de los parametros
conductividad hidraulica y dispersividad longitudinal, mediante el uso del modedoso
para la estimacion de parametros PEST. Mediante un proceso iterativo, este software optimiza
el valor de dichos parametros de flujo y transporte para intentar reproducir lag mesdae
concentraciéon usandel método minimos cuadrados ponderadas incorporando la
regularizacion de TikhonovLa calibracién se realiza considerando una zonificacion del

tanque, donde los parametros a calibrar son homogéneos en cada zona.

Se emplea un modelo numérico bidimensional en el pfagempleando una mallde
diferencias finitas con una discretizacion de 96 columnas (direccion X, sentido longitudinal
del tanque) y 70 capas (direccion z, altura del tanque) empleando Unicamente una fila por
cada capa (profundidad del tanque). Por lo tanto, el tamafio de chlda e de

YofYatya  pfp fp cm. Para la resolucién de la ecuacion de flujo se emplea el cédigo
MODFLOW 2005 y para la ecuacion de transporte, MT3DMS.
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La calibracion de los parametros produce campos de valores heterogéneos por zonas. Al
considerar tamt la conductividad hidraulica como la dispersividad longitudinal heterogéneas
se consigue una gran mejora del ajuste de las concentraciones y también de la forma del
penacho. No obstante, se siguen produciendo disimilitudes con respecto al penacho
experimatal. Cuando se estudia la tercera hipotesis, se concluye que un pequefio flujo a
través de la barra vertical y las pareces del tanque mejora la calibracién. Los mejores
resultados se obtienen cuando se considera conjuntamente que los parametros de flujo y
transporte son heterogéneos y que la estanqueidad de la barrera no es perfecta.

Para el estudio de la ultima hip6tesis se realiza un modelo tridimensional, con un tamafio
de celda de YofVafYa  pipfp cm. S verifica que la simplificacion realida al
experimentoes correcta, pues la variacion de la concentracion sobre el espesor del tanque es

despreciable.

Palabras clave: transporte de masa, modelo inverso, conductividad hidraulica,

dispersividad, heterogeneidad.
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Resum

El Departament d'Engimyia Civil, Ambiental, Territorial i Arquitectura (DICAteA) de la
Universitat de Parma, Italia, va dur a terme un experiment de transport de massa emprant un
tanc de plexiglas de mesures interiors de 0,9607Y0 mé 0,10 m, farcit de comptes de vidre
de diametre 1 mm, en el qual s'injecta una solucio de fluoresceina de sal de sodi, la qual en ser
excitada per raigs ultraviolats emet llum verda. Per induir certa tortuositat en les linies de
flux, es va inserir una bax de plastic vertical a manera galplanxa al centre del tanc.
Posteriorment, es va emprar un model numeric per reproduir aquest experiment. En comparar
els plomalls de contaminacid, observat i simulat, es van apreciar certes discrepancies entre
tots dos tot i que els parametres, variables externes i condicions de contorn i inicials s6n
perfectament conegudes.

La discordanca entre els dos plomalls motiva aquest treball, I'objectiu és analitzar la rad
per la qual es produeix. Per a aixo es discuteixegrsig hipotesis coaraa) la conductivitat
hidraulica de les esferes en el tanc no és completament homogeénia, b) les deseKsison
homogenies, c) Ipalplanxa no esta perfectament segellada contra les parets del tanc i es
produeix una filtracio allarg del contacte entre fgalplanxa i el tanc, d) el transport té una

component tridimensional que no esta recollida en el model numeric bidimensional inicial.

Per a l'estudi de les hipotesis anteriors, es porta a terme el calibratge dels parametres
corductivitat hidraulica i dispersivitat longitudinal, mitjancant I'is del model invers per a
I'estimacio de parametreBEST. Mitjancant un procés iteratiu, aguest programa optimitza el
valor d'aquests parametres de flux i transport per intentar reprodumeduraments de
concentracié usant el metode de regularitzacié6 de Tikhonov i minims quadrats ponderats. El
calibratge es realitza considerant una zonificacié del tanc, on els parametres a calibrar sén

homogenis a cada zona.

Es fa servir un model numeric bidimensional en el pla xz, emprant una malla de
diferencies finites amb una discretitzacié de 96 columnes (direccid X, sentit longitudinal del
tanc) i 70 capes (direccié z, altura del tanc) emprant Unicament una fila pecajza
(profunditat del tanc). Per tant, la mida de cada cel-la é¥a®ciya  pfp fp cm. Per
a la resolucié de l'equacio de flux s'empra el codi MODFLOW 2005 i per a l'equacié de
transport, MT3DMS.
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El calibratge dels parametres produeix camps derwvaheterogenis per zones. En
considerar tant la conductivitat hidraulica com la dispersivitat longitudinal heterogénies
s'aconsegueix una gran millora de l'ajust de les concentracions i també de la forma del
plomall. No obstant aixd, se segueixen produdissimilituds respecte al plomall
experimental. Quan s'estudia la tercera hipotesi, es conclou que un petit flux a través de la
barra vertical i leparetsdel tanc millora el calibratge. Els millors resultats s'obtenen quan es
considera conjuntament quels parametres de flux i transport son heterogenis i que
l'estanquitat de la barrera no és perfecta.

Per a l'estudi de I'Gltima hipotesi es realitza un model tridimeakiamb una mida de
cel-la de YofYatWa  pfpfp cm. Es verifica que la simplificatrealitzada a I'experiment

€s correcta, ja que la variacié de la concentracio sobre el gruix del tanc és menyspreable.

Paraules clau:transportede massamnodelinvers conductivitathidraulica dispersivitat

heterogeneitat
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Abstract

The Department of Civil, Environmental, Land Management Engineering and
Architecture (DICATeA) of the University of Parma, Italy, conducted a mass transport
experiment in a sandbox built with plexiglass and internal dimensio8®6m 3 0,70 m3
0,10 m,filled with glass beads with a diameter equal to 1 mm, in which a fluorescein sodium
salt solution was injected, which when excited by ultraviolet rays, emits green light. As a
sheet pile, avertical plastic platevas inserted in the centre of the sandlvowgrder to induce
some tortuosity in the flow lines. Subsequently, a numerical model was used to reproduce this
experimentWhen comparing both contamination plumes, the observed one and the simulated
one, some discrepancies were noticed, although thamg#ers, external variables and

boundary and initial conditions were well known.

The discordance between both plumes motivates this work and its aim is to analyse the
reason why it occurs. For this, several hypotheses are discussed such as a) the hydraulic
conductivity of the porous medium is not completely homogeneous, b) the dispersivities are
not homogeneous, c) the vertical plate is not perfectly sealed against the walls of the sandbox
and a filtration occurs along the contact between the plate arsénibox, d) transport has a
threedimensional component that was not included in the initialdweensional numerical

model.

The study of the previous hypotheses has involved the calibration of the hydraulic
conductivity and longitudinal dispersivity bysiag the inverse model for parameter
estimation PEST. Through an iterative process, this software optimizes the value of these
flow and transport parameters to try to reproduce the concentration measurements using the
Tikhonov regularization and weightedalst squares method. The calibration is carried out
dividing into zones the whole domain of the numerical matel parameters to be calibrated

are homogeneous in each zone.

A two-dimensional numerical model in tdedplane is employed, using a finitéfdrence
mesh with a discretization of 96 columnsdirection,longitudinal size of the sandbox) and
70 layers ¢ direction, sandbox height)ysing only one row for each layec direction,
sandbox depth). Therefore, the size of each celViEYofYa  pfp fp cm. The code
MODFLOW 2005 was used to solve the flow equation and MT3DMS, for the transport

equation.
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Parameter calibration produces fields of heterogeneous values by zones. By considering
the hydraulic conductivity and longitudinal dispersi heterogeneous a great improvement
of the adjustment of the concentration and also of the shape of the plume is achieved.
However, dissimilarities continue to occur with respect to the experimental plume. When the
third hypothesis is studied, it is adaded that a small flow through the vertical plate and the
walls of the tank improves the calibration. The best results are obtained when it is jointly
considered that the parameters of flow and transport are heterogeneous and the water tightness
of the farrier is not perfect.

A threedimensional model is built to study the last hypothesis, with a cell size of
YofvofYa  pfpfp cm. It is verified that the simplification made is correct, since the
variation of the concentration on the thickness of #mk is negligible.

Keywords: mass transport, inverse modeling, hydraulic conductivity, dispersivity,

heterogeneity.
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1.l ntroducci - n

1.1. Justificacion y objetivos

Las aguas subterraneas suponen una componente del ciclo hidrolégico fundamental desde
el punto de vista ecoldgico, como fuente para el emamtiento de ecosistemas acuéticos
terrestres, y desde el punto de vista del abastecimiemto recurso, ya que sobre todo en
zonas de clima arido o semiarickpn esenciads para satisfacer las demasdde agua. Sin
embargo, ehecho de encontrarse bdgosuperficie del terreno y no ser visibles, hace que las

aguas subterrdneas sean vulnerablagantaminacion.

La contaminacion de las aguas subterraneas puede generar graves problemas de salud y
desastres medioambientales, por lo que cuanto mayorelseanocimiento acerca del
comportamiento del contaminante en el acuifero, mas adecuadas seran las medidas a tomar.
Por un lado, la identificacion del lugar donde se encuentra la fuente de contaminacion es
necesaria parancontrar la causa, asi como ep@ssable, yoder tomatasacciones legales
pertinentes Pa otro lado, llegar a conocer Mistribucion y evolucion del penachdel
contaminante en el espacio y en el tiemptambiéndurante cuanto tiemplea sido liberado,
permite tener la informacidpara estimar @no se propaga y adeterminar las medidas de

remediacion optimas.

Son muchas las investigaciones que han abordado esta temétdante el uso de
modelos inversos. Con estas,partir de informaciéon que se posee acerca del penacho de
contaminacion en un momento dado tras su vertido, datos de valores de concentracion
obtenidos mediante observaciones, se pretende determinar como y desde donde se ha
producido. La modelacién inv&a también se emplea como método de caracterizacion de las
propiedades de los acuiferos, como recaffemu et al. (2014)donde analizan su evolucion

en las ultimas décadas.

Debido a la dificultad en validar los modelos numéritmsnayoria de estos edias han
sido realizados en tanques sintéticos de laboratimsocuales permiten reproducir eventos
contaminantes en condiciones rigurosamente contro(@lgsola, 2016) A diferencia de lo
gue ocurre en campo, en laboratorio, las propiedades hidradidasiedio poroso son
conocidas de manera exhaustiva, asi como las condiciones de contorno e iniciales. Ademas, se

siguen normas muy estrictas para la toma de medidas y a la hora de ejecutar el experimento.
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En la modelacion inversa se pueden tomar dosqgeses, por un lado, se puede realizar
una modelacion inversa deterministica, con la cual se obtiene un conjunto Unico de valores
estimadosPor otro lado, se puede decidir utilizar un planteamiento estocéstico, considerando
gue los parametros son camposaébrios que pueden ser caracterizados por sus propiedades
estadisticas.

Dentro del primer grupo, cabe destacatélenica de regresién no linealey método de
maxima verosimilitud Maximum Likelihood MethqdMLM), desarrollado por Carrera y
Neuman (1986)y empleado por Medina y Carrera (1996) para estimar conjuntamente
parametros de flujo y transporte incluyendo informacién sobre piezometria y concentraciones.

Wagner (1992) también empled la técnica MLM para hallar la fuente contaminante.

En el segundorgpo, se puede sefalar el método de puntos piRitot (Points Method
PiPM) desarrollado por De Marsily et al. (1984), en el cual se emplea la técnica de
geoestadistica de krigeado para la estimacion de parametros. Siguiendo con un planteamiento
geoestaf$tico, Snodgrass y Kitanidis (1997) propusieron el analisis bayesiano como método
de localizacion de la fuente contaminante. Posteriormente, Butera et al. (2013) se basaron en
esht ®cni ca para desarrollar el m®tde k& fuencte A f u
si mul t 8§ n Siraultemeousdreleage Function and Source location IdentificBRBI).
Por otro lado, Neupauer y Wilson (1999) demostraron que las funciones de densidad de
probabilidad del tiempo de viaje y la localizacion de la conceidimaen un lugar previo estan
relacionadas entre si. De manera que desarrollaron una técnica basada en el método de
evaluaci+-n de | os estados vecinos a | a cual
(Backward Probability location Model based on AdjoState MethodBPM-ASM). Como
resultado se obtiene la funcion de densidad de probabilidad de la ubicacién del contaminante

en un momento dado, pudiendo asi identificar la fuente.

Recientemente, basandose en la metodologia -BBM, en el Departamento ed
Ingenieria Civil, Ambiental, Territorial y Arquitectura (actualmente, Departamento de
Ingenieria y Arquitectura, agoe en este trabajo se seguira denominandosparombre
antiguo) de la Universidad de Parma, (DICAteA), Italia, se ha llevado a catstugipepara
identificar el lugar donde se produce la entrada de un soluto en un tingoena (Citarella

et al.,20150). Es preciamente este estudio el que mataste trabajo.

El experimento consiste en un tanque de arena considerado homogéneouansel c

introdujo una barra de plastico vertical, a modo de tablestaca, en el centro del tanque con el
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proposito de inducir cierta tortuosidad en las lineas de flujo. Se inyectd, de manera constante
durante un cierto periodo de tiempo, una solucion de deg@ina de sodio con una cierta
concentracién desde un punto en el interior del tanque. Mediante fotografias se documento la
evolucion del penacho. Posteriormente, mediante un modelo numérico en dos dimensiones,
empleando el cédigo MODFLOW 2005 (HarbaugB05) para la resolucién de la ecuacién

de flujo y el cédigo MT3DMS (Zheng y Wang, 1999), para la ecuacién de transporte, se
intentd reproducir los resultados de laboratorio. Sin embargo, se apreciaron ciertas diferencias
entre el penacho que el trazad@ngra en ambos casos, a pesar de que los parametros,
variables externas y condiciones de contorno eran perfectamente conocidas y, por lo tanto, el
resultado obtenido mediante el modelo numérico no deberia diferir del resultado obtenido en
laboratorio. Intatar explicar estas diferencias es el hilo conductor de este trabajo de fin de

master.

Para ello, se decide utilizar un enfoque deterministico, haciendo uso del software PEST
(Doherty, 2018), el cual emplea el algoritmo @aussLevenbergMarquardt para la
resolicion del problema inverso no lineal de minimos cuadrados. Ademas se emplea la
regularizacion de Tikhonov para asi tener en consideracion las calibraciones previamente
realizadas por los autores de este experimento (Citarella et al., 2015a y 2015b)y por |
autores que han hecho uso de la informacion relativa a este experimento para sus estudios
(Chen et al., 2018).

A continuacion, se muestraariasimagenes que correspondarta evoluciordelpenacho
durante el ensayen laboratorio e imagenes gmnachogenerad por el modelo numeérico.

Se analizan diferentes tiempos y puntos en el espaciogadizar la comparacion.

Las figuras 1 y 2 muestran la curvatura que adopta el penacho debido a la tortuosidad
inducida por la barrera en las lineas deoflap el momento t = 440 s del experimento. Se
puede observar como el modelo numérico reproduce un transporte mas rapido, alcanzando
una mayor profundidad para el mismo paso de tiempo, asi como una forma menos curva en
comparacion con el penacho experimértacual produce una menor aproximacion lateral a

la barrera.
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Figural. Penach@&n el momento t 440 s. (Ensayo de laboratorio).
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Figura2. Penacho en el momento t = 440 s. (Modelo numérico irfibial

En las figuras 3 y 4, se observa como el penacho sortea la barrera en el momento t =540 s
del experimento y se pueden indicar varias disimilitudes. Por un lado, mientras en laboratorio,
el penacho pasa de manera muy cercana por debajo de la kErmoaelo numérico no es
capaz de reproducir esta situacion, el penacho desciende a una distancia notable respecto a la
barrera. Seguido, tras superar el obstaculo, el penacho experimental tiende hacia arriba con un

mayor angulo de inclinacién que el sikado.
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Figura3. Penach@n elmomento t =540s. (Ensayo de laboratorio).

Figurad. Penach@n elmomento t = 540.{Modelo numéricanicial 2D).
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Las figuras 5 y 6 muestran la forma que adquiengeabhcho experimental y numeérico,

respectivamente, al pasar la barrermelmomento t= 700 s del experimentoDe manera

evidente, se observa una apariencia diferente entre ambos penachos, tanto en

como en las concentraciones, siendo lasisidas menores a las observadas.

la curvatura
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Figura5. Penacho en el momento t = 700 s. (Ensayo de laboratorio).
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Figura6. Penacho en @homento t = @0 s. (Modelmumeérico inicial 2D).

Las figuras 7 y 8, muestran el penacho emrmeimento t= 900 s del experimento.
Observando la segunda parte del penacho simulado, es decir, tras sobrepasar la barrera, se
puede apreciar como el penacho afecta a una mayor extension del tanque, geneséindase a
mayor area contaminada con respecto a la observada en laboratorio y obteniéndose un

penacho muy poco definido.
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Figura7. Penach@n elmomento t =900 s. (Ensayo de laboratorio).
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Figura8. Penach@n elmomento t = 90 s (Modelonumeérico inicial 2D).

En las Figuras 9 y 10, se observa el penacho en el momento t = 1.040 s del experimento,
donde se aprecian todas las diferencias anteriormegreionadas. El penacho generado por
el modelo pasa a mayor distancia de la barrera, tanto lateralmente como por debajo de la
misma. Tras superarla, el penacho simulado asciende con una menor inclinacion y afecta a

una mayor extensiéon del tanque.
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Figura9. Penache@n el momento t £.040 s. (Ensayo de laboratorio).

t Ic 3 Conc (mg/cm3)
1 B o
Es B o002
0.004
0.006
0.008
0.01
0.012
0.014
0.016
0.018

Figural0. Penach@n elmomento t = D40 s (Modelonumeérico inicial 2D).

Una vez finalizada la inyeccién del trazador en el tanque d@,ae@ las figuras 11 y 12
se muestra el penacho en el momento t = 1.400 s en el experimento. Debido a la dispersion

del contaminante que se produce en la simulacién, ambos penachos se muestran ,diferentes

tanto con respecto a su forma como a las conaaotes
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Figurall Penacho en el momento t 400 s. (Ensayo de laboratorio).
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Figural2 Penacho en el momento t 400 s. (Modelsmumeérico inicial 2D).

En la figura 13 se muestran las gréaficas lde valores observados versus valores
simulados de la concentraciéon del trazador en los 20 puntos de observacion empleados en este
estudio, los cuales quedan definidos en el tercer capitulo de este documento, para los tiempos
analizados. Se puede obsergare se da una buena aproximacion entre los valores de los
puntos cercanos a la fuente, como son los puntos 22 y 7, en los momentosst =4840,

t =700syt =900 s, asi como en los puntos 30, 10 y 28 en los momentos t =slyG49
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1.400s. Sirembargo, en aquellos puntos incluidos con el propdsito de definir correctamente la
curvatura de la barrera, el paso por debajo de la barrera y la definicion del penacho tras
sortear el obstaculo el resultado no es el deseado.
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Figural3. Graficas concentracién observada versus concentracion simulada frag#l)modelo inicial para
los tiempo de estudi@g=440s,t=540s,t=700s,t=900s,t=1.040 syt=1.400 s).

La discrepancia entre logsultados del modelo numérico y los valores observados en el
laboratorio motivan este trabajsiendo swbjetivo demostrar la razén pordaal se produce

Para ello, se llevara a cabaodiscusionde las siguientes hipétesis:

a) La conductividad hidraulano es homogénea

b) Las dispersividades no son homogéneas.
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c) La tablestaca no esta perfectamente sellada contra las paredes del tanque y se produce
una filtracion en las lineas de contaeture la tablestaca y el tanque

d) El transporte tiene una component@itnensional que no quedé recogida en el

modelo numérico bidimensional.

1.2. Organizacion del documento

La presente tesa de masteesta organizada de la siguiente manera, e @imer
capitulo se muestra la justificacion y motivacién para llevar a cabdrasiajo mostrando la
discrepancia entre el resultado del experimento en laboraéalizado por el Departamento
de Ingenieria Civil, AmbientalTerritorial y Arquitectura de la Universidad de Parma
(DICAteA), Italia, y el resultado obtenido mediante su modelacion matemagchante un

modelo bidimensional

Después, el segundo capitulo recdgeadescripcion del equipo empleado para llevar a
cabo el ensayde laboratorip asi cono una breve explicacion de técnica enpleada para
hallar la concentracion del penacho experimental. En este capitulo también se describe el

modelo numérico que se emplea en este trabajo

En d tercer capitulose exponenlas hipétesis formuladasomo caus de la pobre
reproduccion del penachexperimental, las cuales dmsan en ekstudio de la posible
heterogeneidad del medio poroso del tanque de didy@ y de otras circunstancias no
consideradas en el modelo matematico inidtara el desarrollo de las hipotesis se decide
llevar a cabda calibracionde los parametros de flujo y transporte, conductividad hideaylic

dispersividad longitudinal, usando el software PEST, que también se describe brevemente

Finalmente en el cuarto capitulse discuten las conclusiones que se han obtgngio

proponen futuros estudios a realizar
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2.Materi al de parti da

2.1. Descripcion del experimento

El estudio ll’ado a cabo por eDepartamento de Ingenieria Civimbiental, Territorial
y Arquitectura de la Universidad de Parma (DICAteA), ltaparala identificacion de la
posicionde la fuente de un contaminante precis6 de la realizacion de un experiheento
laboratorio Tal y como expone Citarella et al. (2@)5a la hora del estudio del transporte
dispersivo de un contaminante en tanques de aien&boratorio, el andlisis mediante
fotografias es una de las estrategias mas empleRdes.ello, es necesario el uso de un
tanque de paredes transparentes.

Mediante el uso de camaras de alta resolusgémgbtieneimagenes en dos dimensiones
deltrazalor sin provocar ninguna alteracion en la evolucion del penadacemas, el uso del
procesamiento de imagenes para el estudio del fendbmeno del trambpoersivopermite
obtener la informacion deseada en cualquier posicion dentro del plano fotogrAgade.
informacbn que se consigue correspord® que ocurren la cara visible del tanque. Si el
experimento esta bien disefiado y ejecutado, la concentracion deberia ser constante en la
direccion ortogonal a la pared y, portanto, coincide con labservada en la pared misma.
Esta simplificacion puede provocar errores en el estudio del transginréanbargo, Citarella
et al.(2015) realizaon el balance de maseomparando la masa de trazador que se encuentra
en el interior del tanque de arenaccddda a partir del analisis de las fotografias con la masa
introducida por la fuente en el sistenilggando a la conclusiéon que la diferencia era
insignificante y era valido suponer que la concentracion del soluto era constante en la

direccion ortogona la pared

El tanque de arena empleado para el experimento se puede observar en la figstea 1
fue construido de metacrilato, con unas medidas exteriores de 1320, m3 0,14 m,
siendo las medidas interiores de@®m@ 3 0,70 m3 0,10 m, con un relleno de cuenides
vidrio de diametrdl mm En los lateralese colocaromlos pequefios tanqugee mantienen
el nivel del agua a una altura constante de 60,7 cm aguas arriba y de 53,6 cm aguas abajo
(Chen et al., 2018). La barra de piést que ejerce el papel dablestacase inserté de forma
vertical en el interior del material poroso, su forma y disposic®pueden observar en la

figura 15
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Figura15. Esquema del experimento. El rectangulo interior corresponde al area fotografiada, donde se realiza el
estudiode las concentracionekos puntos de calibraciog observacidnindicados en esta imagen no son

empleados en @resentdrabajo.(Chen et al., 2018).
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Como soluto se empleduna solucién de fluoresceina de sal de sodio, ya que se trata de
una substancia no toxica y facil de manejar, la cual al ser excitada por rayos ultravioteta
azulemite luz verdecuya longtud de onda emayor. Para introducir la solucion bigazador
se emplea un inyector situatid y comomuestra laifjura 15(Citarella et al., 201&).

El equipo de laboratorio se dispuso en un cuarto oscurotopgeses muy importante
evitar la entradade luz exterior para que los resultados del experimento sean Optimos,
Unicamente debe existir la luz de las ldmparas de naly@violeta Mediante una camara
digital de alta resolucibnse capturé la evolucibn del penacho cada 5 segundos
Posteriomente se decidemplear Unicamente el area que queda dentro del rectangike
puede observan la figura 15denominado como zona dbservacion, pues se consideré que
se tratadel areamas representativa del experimegtbene unas medidas de 85 ém4 cm

De esta manera, se obti@nmagenes con una resolucion dag8®3 1.750 pixeles.

El estudio del transporte mediante fotografias requiere un proceso de calilnadiante
el cual se estableagna relacion entre lamtensidad de lduminosidad detrazador con la
concentracion. Esta calibracion lf&va a cabo realizando ocho ensaysslos que el medio
poroso fue saturadmon diferentes concentracionamnocidagC= 0mg/L; 0,5mg/L; 5 mg/L;
10 mg/L; 20 mg/L; 25 mg/L; 30 mg/L y 35 mg/L). Después.en cada ensayo, se toman
fotografiasy estas son procesadas mediante un cédigo de Matlab. Este proceso se realiza
pixel a pixel, obteniéndosasi una curva de calibracion Optima para cada piedl

procedimiento queda detalladamente egup por Citaredl et al., (2018).

Finalmerne, se lleva a cabel experimentade transporte de masa, el csal desarrolla
inyectando unaolucionde fluoresceina de sodamn una concentraciétie 20 mg/L, a un
caudal de 0,95 cifs. El origen de la fuente de contaminaciénasemeconocido yse
encuentraen las coordenada® = 175 cm y a = 40,5 cm tomando comoorigen de
coordenadasa esquina inferior izquierddel tanque En cuanto hsistema de inyeccion del
trazador esteconsiste en un cilindro de laton con 32 agujeros, que ocupa la totalidad del
espesor del tanque de aremdo largo del ejany y la concentracibn se mantiene constante
gracias al uso de un frasco de Mariof.experimentotiene una duracion de.265 s,la
introduccion @l trazador seealiza enel momento t = 120 s y finalizan el momento t =

1.000 s(Chen et al., 2018pe esta maneyae obtienen 393 imagenes del penacho.



16 Janire Uribe Asarta

Se debe destacar que la Unica informacion recogida del experimento es el desarrollo del
penachaa través de las fotografigspor tantodelas concentraciones del trazador; las alturas

piezométricas son desconocidas.

2.2. Descripcion del modelo numérico

Lasprincipales hipétesis que se realizaron a la hora de construir el modelo numérico es
gue elmedio poroso es homogéneo e isOtropo, mientras qulej@ly el transporte se
producenprincipalmenteen el plano verticad ¢(Citarella et al., 201& Cupolaet al., 2015,
de modoquese considera quies variacimes en la altura piezométricaconcentracion en la
direcciébnw son despreciablesgualmente, B este estudio se va a considerar un modelo de
seccion transversalaunque heterogéneo.afd ello, 8 empleaun modelo matematico
bidimensional sobre el pland ¢ empleando una malla de diferencias finiteen una
discretizacion de 9&olumnas(direccién 3 sentido longitudinal del tanqus) 70 capas
(direcciéna, altura del tanquegmpleando Unicamés una fila por cada cagdireccion
profundidad del tanquepor lo tanto, ltkamario de cada celds de YafYafva  php 1p

cm

Para la resolucion de la ecuacion de flige empla el codigo MODFLOW 2005
(Harbaugh, 2005)Considerando ellfijo en estado estacionanm@a el primer periodo de
estrésla ecuacion que lo describe es

t,re e

oo e ra ™ P

Q-

y paralos siguientes dos periodos, donde el estado es transitorio, se utiliza

—. 0 — 00—, W Y—.h C

1oo1te 1 1t 1o
Ta Toflald K

sendo0 y U las componentes de la conductividad hidraulica en las direcciones de los ejes
@y a[L/T], Qla altura piezométrica ], w el flujo volumétrico por unidad de itomen que

representa la fuent@/], Y el almacenamiento especifict/'T] y o el tiemp [T].

Para la ecuacion de transpqriee empleal c6digoMT3DMS (Zheng y Wang, 1999),

utilizando los paquetes de adveccion y dispersion. Como el objeto de este estudio es el
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andlisis de la heterogeneidad del medio poroso, donde la velocidad media del flujo no seré
uniforme en la totalidad del tanque, la ecuacién de transpdviectivedispersivoa resolver

consderando un soluto conservativo es

_.
=0:

10 | R
o —, — U O —, U0 —
a T w T a

T 1T 06 7
Tt o i a
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i
o

sendo’O y O los coeficientes de dispersiéon hidra@finica longitudinal[L%/T], 0 la

velocidad intergranular/T] y 6 la concentraciénNI/L?].

Se definen tres perdms de estrés, el primero tiene una duracion de 120 s, el segundo de
880 s y el tercero dura 960Burante el primer periodo se persigue que el tanque funcione en
estado estacionario del flujo sin entrada ni salida de soltitesegundo periodo indica el
comienzo y cese de la inyeccion del trazador. Y finalmente, el tercer periodo, muestra el

transporte una vez se concluye la introduccion de la solucion de fluorescsalaéeodio

Para definir correctamente el caso de estydibtener una solucion Uniem la ecuacion
diferencial se deben establecer unas condiciones iniciales y de contorno que expresen el
comportamiento del flujo y transporte en los limitestdejue Comocondicionde contorno,
tanto para la ecuacion de flupomo para la ecuaci@®e transporte, se empleadanominada
condicién de Dirichlet, es decide altura piezométricg concentracion prescrita. En los
extremos del tanque de arena, la altura piezométrica es conocida y cofistari,7 cm
sobre el linte izquierdo y h = 8,6 cm sobre el limite derechahientras que la concentracion
del trazadomue esinyectad también es un dato conocido y constgmbe un periodode
tiempo determinadadurante el experimentC = 20 mg/L desde t = 120 s hasta t =18)
en un punto especifico de inyecci®kdemas, es necesario describir una condicion inicial
antes ded simulacion transitoria del flujcSe considera que durante el primer periodo de
estrés el flujo se encuentra en estado estacionario y las altexasnpiricas resultantes son
las alturas iniciales a considerar durante el periodo transitorio siguAsiteismo, para la
ecuaciorde transportda condicidn inicial se correspondeancentracion inicial igual a cero

en la totalidad del tanque de arena.

Inicialmente ycon anterioridad a la introduccién de la tablestaca en el medio poroso,
Citarella et al. (201% realizaon las calibraciones oportunas para definir los parametros
empleados en el modelo de flujo y transpotta. conductividad hidraulica,onsiderada
homogénea, fue establecida previamente a la realizacion del experimento de transporte,

mediante la calibracion de la férmula Dupkdrchheimer obteniendo un valor de 0,6 cm/s.
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Igualmente,Cupola et al, (2015) realizaron la calibracion de leoeductividad hidraulica
mediante la comparam del flujo observado y el simaa, considerando que este es
estacionario, resultando un valor de 0,652 c@its.embargo, una vez introducida la barrera,
Citarella et al. (2015) reestiman el valor de leconductividad hidraulica eaproximadamente
0,5 cm/s. Posterionente, Chen et al. (2018) deerdconsiderar la conductividad hidraulica
comoinciertay siguiendo una distribucién gaussiaoanun valormediode 0,58 cm/s yina
desviacion estandar de 0,0%/s.

Citarella et al. (2015a) realizaa talibracion de los pardmetros de transpemeleando
las curvas de llegada (tiempo versasicentraciony considerando wnmalla de diferencias
finitas de 192 columnas, 140 capas y una Unica fila por cadasiapd el tamafio de celda
YofvofYa  miunp fimfv cm Por cuestiones de tiempo computacional a la hora de
realizar lascalibracionegde los distintos parametrosn este estudio se decide emplear una
discretizacionmas gruesalo cual afectara al valode las dispersividade§e trata de un
parametro que sufre el denominado efecto de escala, cuanto mayor es el tamafio de celda
empleado en el modelo, mayor valor de la dispersividad es necesario para obtener un
resultado que se ajuste a las medicioneddFe2008). De modo que como en este trabajo se
utilizan celdas con un tamafo igual dbble que el tamafo original, se asummea
dispersividad dl doble del valor estimado por Citarella et al. (2)1&n la tabla 1 quedan
recogidos los valores consideoaden el este estudio como iniciales, a partir de los cuales se

realiza swcalibracion.

Tablal. Parametros de flujo y transporte

Valor (seleccionado para este

Parametro estudio)
Conductividad hidraulica) 0,58 cm/s

Porosidad%o 0,37
Dispersividad longitudinal, 2,12 mm
Dispersividad transversal, 0,82 mm

El elemento plastico insertado en el tanque que actia como barrera ante el flujo y
transporte se consideggerfectamentampermeable. Este se coloca de manera vertical y
transvershkal flujo a una distancia de 5In desde el extremo izquierdo del tanque de arena,

ocupando todo el espesor del misghd cm) con una longitud de 42 cm.
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Tanto para la resolucibn numérica ldeecuacionflujo como para la resolucion de la
ecuacionde transporte semplean métams ellerianos que sonaquellos que emplean una
malla fija. Por un ladoMODFLOW 2005esta programado para resolver la ecuacion de flujo
mediante el método de difereasifinitas, mientras que MT3DMS permite al usuario elegir el
métodoque dese@ara resolver la ecuacion de transporte. En este caso, se ha decidido optar
por el método TVD Total Variation Diminishing method método de variacion total
decrecientg que utliza el algoritmo ULTIMATE Universal Limiter for Transient
Interpolation Modeling of the Advective Transport EquatjoRste método se ha utilizado en
problemas donde el transporte esta dominado por la advgztiéngy Wang, 1999 Zheng
y Bennett, 202).

Para determinar la contribucion de la dispersion mecanica en el transporte dessoluto

empleael nimero de Peclet, el cual se define con la férmula

5Q —h T
0O

siendoV la velocidad intergranular [L/T]) longitud caracteristica de flug@ncho de celda)

[L] y O el coeficiene de dispersion hidrodinamicengitudinal [L%T]. Para valores
pequefios, por debajo de la unidad, predomina la dispersion mecanica, mientras que para
valores mayores, predomina la adveccion (Cupola, 2016 y Fetter, 2008¢stdcpasse
obtieneun valor de 4,72indicativo de una preponderancia de la componente advectiva sobre
la dispersiva Por tanto, este método es adecyagoademas,reduce los problemas por

oscilacion y dispersibnumérica(Zheng & Bennett, 2002

La figura 16(los coloresmuestran el tiempo que tarda cada particula en alcanzar una
posicion,los colores calidos representan un mayor tiempo vy, por tastoplores frios, un
menor tiempo)muestrael resultado obtenido al ejecutar MODPAT(Rollock, 2017)
considerando un grupde 10 particulagjue se introducen en el sistema parfuente
emulando asi al trazador del experimeMt©DPATH es un codigo que emplea las alturas
piezométricas calculadas por MODFLOW 2005 para resolver el método de rastreo de
particulas garticle tracking methojl De modo que se obtienen las trayectorias que dichas
particulas tomaran teniendo en cuenta la distribucién de la velocidad media del flujo,
resultandoasi el penacho generado Unicamente jgocomponente advectiva dghnsporte
(Pollock 2016).
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Figural6. Penacho simulado considerando Unicamente el transporte convectivo (modelo iniciz
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3.Di scusi -inp -dtee sliass h

Con la finalidad de encontrar la causa que provoca la discrepancia entre el penacho
observado durante el experimento en el laboratorioDéglartamento de Ingenieria Civil,
Ambiental Territorial y Arquitectura de la Universidad de Parma (DICAteA), Italia, y el
penacho geerado por medio de un modelo numérico se lleva a cabo el estudas de
siguientedipétesis.

Consideranddos diferentes articulogelacionados con dicho experimense hace notable
la dificultad que existe a la hora de asignar un valor aolaductividad hidraulica.
Inicialmentey con anterioridad a la introduccion de la tablest@itarella, et al. (2014, asi
como Cupola et al., (2015) efepron el valor dé,6 cm/s y0,652 cm/srespectivamente
Despuésy ya con la tablestacatroducda en el tanque de arena, Citarella et al. (2015
emplearon el valor de 0,5 cm/s, mientras Ghen et al. (2018) decidieron utilizar el valor de
0,58 cm/s Debido a esta discordise decidecalibrar el valor de la condueidad hidraulica,

considerandga posibilidad dejue varie espacialmente

Por otro lado, se observo que el penacho generado matematicgmnienipalmenteras
superar la barreramuesta una mayor area afectada por el trazador, lo cual puede deberse a
una incorrecta estimacion dedler de la dispersividadde modo que como segunda higsis,

se estudia la pddse heterogeneidad de las dispersividades.

Ademas, entreambos penachos se observa otra conditterdiferencia. E modelo
numerico no es capaz de reproducir fielmente el dabpenacho por debajo de la tablestaca,
lo cual se estima que puede debersggi@la tablestaca presente una estanqueidad deficiente
Esta & ha definido como perfectamente impermedbleual implica quea través della no
se produce flujp No obstante puede que los extremos de la mé& no se ajusten
completamente s paredes del tanque de argmaduciéndose asi un pequeiio fllgbcual
alteraria efesultado del modelo numéricDe forma que en la tercera hipotesis se estadia

posible filtraciéh del agua a través de la tablestatas paredes del tanque de arena

Finalmente,se realiza un modeltridimensional del experimento, para asi analizar
hipétesisde quela existancia dela componente del transpoda el planow o§a lo ancho del

tanque de arendgnga relevancia
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3.1. Software PEST

Para el estudio de las anteriores hip&tese plantea realizar la calibi@e de los
diferentes parametros de flujo y transporte mediante el software de estimacion de parametros
PEST (Doherty, 2018), el cualnciona de forma independiente pero acopladasariodelos
de flujo y transporteinteractuandaon los archivos de entrada y salida de dichos modelos.
Llevar a cabo este andlissipone realizar un calculo inversmjes se deben calibrar los
distintos @mrametros para obtener una mejor reproduccion de la variable de estado conocida,
que es la concentracion del trazad®EST calibra los valores de los parametros mediante un
procedimiento de optimizacién que persigue, como funcién objetivo, la reducciden de
discrepancia entre los vaés predichos por el modedte transportey los valores observados

de la concentracion de soluto en el experimento de laboratorio.

Es necesaria la elaboracion de tres tipos de archivos para hacer uso del softwatesPEST
cuales se denominancomo archivo plantilla témplate fil¢, archivo de instrucciones

(instruction fil§ y archivo de controlgontrol file).

Los archivos plantilla son aquellos gse emplean para leer y escribir sobre los archivos
de entrada de los modelos dejd y transporte queontienenlos parametros que se desean
calibrar, en este casola conductividad hidraulicd{ ar chi vo con gt ensi
dispersividad longitudinal ar c hi vo ¢ o n .é&ostaehivesplantila ti@nerdla p 0 )
eXxt ens D- sy canteridpdebe ser igual al delos archivosde entrada del modelo,
unicamente modifigndo la primera linea yos caracteres que determinan el valor de cada
pag metro por el d enomi nakd @ priinera lneacse delesdribit par 8
Agtd segui dd edelescagi8do c¢como fi d El lespacio tdald o r d
parametro incluye un par de delimitadores del parametro, uno al comienzo y otro al final de
dicho espacio, y dentrdel mismo espacise escribe una identificaciém nombre pra el

parametro que se va a caébr

Como se explica mas delante en este capitulo, para el estudio de la heterogeneidad del
medio poroso, se realiza una subdivision del dominio del modelo de flujo y transporte de
aguas subterraneas para asi determawaras de diferente conductieid hidraulica vy
dispersividad Cada una de las zonas definidas se considera homogsiese reduce el
namero de parametros a estimBicha divisibnno se realiza basandose en ningun criterio

mas que el de emplear una zarafiion mas o menos regular, con una mayor discretizacion



Modelacidon numérica en un tanque de arenlalogratorio 23

en las zonas mas conflictivas, entendiéndose estas como aquellas donde se produce mayor
discrepancia entrel resultadalel ensayo experimental y el modelo rérino. A cada una de

ellas se le otorgana identificagdn Unica asi PEST puede reconocer la zonificacion realizada

en los modelos y estimar un valbel parAmetro estudiagmara cada una de elldSuando se

ejecuta PEST, este software escribe, basandose en el archivo de plantilla, sobreocetiarc
entradadel modelolos valoresdel pardmetro que ha estimadinmo ambos archivos tienen

el mismo formatoJos modelos de flujo y transporte son capadedeer correctamente el
archivode entrada que ha sideneradgor PEST(Doherty, 2018)

El archivo de instrucciones es aquel que permite a PEST leer el archivo dgysakdado
por el modelgpara asi poderomparatos resultados de la simulaciéon las mediciones de
campo u observaciones de laboratogigpostular nuevos valores de los par&ogcon la
finalidad de reducita diferencia entr@bservaciones y predicciondss preciso redactar un
archivo de instrucciones por cada archivo de salida del modelo que contenga el tipo de
observaciones que se necesitén.este casagolo es necesarion archivo de instrucciones
pues tan solo se dispone de un tipo de mediciones, que son las concentraciones obtenidas
mediante las fotografiasn laboratorio. Ete archivo de instruccionedebe permitir a PEST
leer el archivo en el que se recngas observaciones de la concentraciel trazador
generado por MT3DMS (ma i g@hquevdebe comparareestbse/aloses - n
conlas mediciones de laboratore| ar chi vo de instrucciones t
contener, tal y comeu nombre indica, una serie de instrucciones que permitan a PEST leer la
informacién precisa del archivo de salida del modelo de transporte. Se debe indicarilen que f
del archivose encuentréa informacion a recuperar qué columnas ocupa cada una ds la
observamnesde la concentragén. Ademas, aada una de las observaciones se le debe

otorgar una identificacion ani¢g@oherty, 2018)

Para realizar este estudio, se definieron 20 puntos devalofn, distribuidos sobrel
area afectada por el penacy con mayor densidad tras la barrera, pues la discrepancia entre
la realidad observada en laboratorio y la simulacién numérica es allybrn disposicion de
dichos puntos de observacion se recoge en la figura 17, asi como la numeracién de los
mismos. Por otro lado, la cantidad de observaciones que se indican en el archivo de
instrucciones tiene que ser exactament@iEmacantidad de mediciones de laboratorio que
se vaya a empleafqui, £ utilizaron 1419 medicionesrealizada®n las coordenadas s
puntos de observam de la figura 17cada 20 s, esde el momentd = 140 s hasta el

momento t = 1860 s.
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Finalmente, se debe redactar el archivo de control de PEST. Dependiendo del tipo de

modelo inverso que se desee construir, se pueden necesitar archivos plantilla o varios

archivos de instrucciones, segun los pardmetros a estimarops@rvaciones a contrastar,

mientras que |

archivo

de

contr ol

Si empmné&seseeogeS Yan i

la informaciénespecifica relativa la calibraciorque PEST necesita para funcionar (Doherty,
2018).

34 5
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Figural?. Distribucién de los puntos de observacién de la concentracion del tremagldanque de arena

En el archivo de control se especifica el modo en el que se desea que opere PEST, en este

caso,se indica que la optimizacion utilizalg@regularizacion de Tikhonol uso de este tipo

de regularizacion matematica permite encontrar el valor de los gan&nw®n el que se

reproduzca fielmente las mediciones de laboratorio evitando que se produzca el fen6meno de

sobreajuste del modelo, ya que ademas de las mediciones en laboratorio, se iasluye

deno mi

nadas

pardmetros a ajustar. Seat a

del

Afobser vaci on erdormatién sobesglas!| paopidsz a c i

| | a maxpayd of,c oenlocdumd lene @ e s

valores preferentesapa los parametros ealibrar y de los cuéles no deberia de departir

demasiado los parametros calibrados finales

El archivo PEST se divide en secciones, una de ellas es la seccion de los parametros

donde se especifica el valor preferente de cada parametro y sus limites superior eanferior,

respetar durante la calibraci@EST se limita a este margen establecido lsab@isqueda del

valor 6ptimo. Cada parametro debe incluir la misma identificacién que en el archivo de

plantilla, para que PEST pueda reconocer cada zona del mbdedmte la optimizacion para

el calculo de gradientese glecideque se realice empleandanicialmente, el método de

di

ferenci

as fini

t as

haci

a

del

ant e

y

cuando
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iteraciones sea menoro a 0,1, se pase a uti
centrado(Doherty, 2018, p.91)Asi, seconsigue ahorrar tiempo computacional, hasta el
momento donde la precision es fundamental para obtener una mayor mejorfur=Eoia

objetivo. El incremento empleado para este calculo se define como 0,01 veces el valor actual
de cada parametro.

Otra de las seccionelel archivo de contras la de las observaciones, que se refiere a las
mediciones de laboratorio. En esta, se escriben las 1.419 mediciones de la concentracion del
trazador. Cada una de estas mediciones debe incluir una identificend®, la cual debe ser
igual a la identificacion empleada en el archivo de instrucciones. De esta manera, PEST es
capaz de reconocer para cada mediciéon el valor que el modelo de transporte calcula y realizar
la comparacion entre ambas. A cada obserwagi@edicion de laboratorio) se le debe otorgar
un peso,el cual se asigna considerando el error en la medicion de cad&erdecide
comenzar con el mismo peso para todas ellas, entendiendo que todas poseen gtadismo
de incertidumbreSin embargo, ano se explica mas adelante en este capitulo, se observa que
ciertas observaciones distan bastante de los valores simulados y se considera que dicha
desviacion es debida a un error de medida alto, por lo que se decide otorgarles un menor peso.
Aunque se dpone de informacion sobre las concentraciones en todo el tanque en intervalos
de 20 s, se ha decidido utilizar solo un nimero selecto de puntos de observacion por dos
razones, la primera de tipo computacional, y la segunda, porque este esquema seaaaémejari

gue se usaria en una campafia de campo en un acuifero real.

Ademas esta la seccion daformacion previa, la cual recoge ebnocimientoexperto
sobre losparametrosPEST intentara modificar los parametros del modelo para ajustar las
concentracionesbservadas, pero penalizara la desviacion de los parametros ajustados con los
valores establecidos por el experto commejores estimadore® a priorio. El
informacién experta puedexpresarse comealores puntuales valores promedio de ciertas
zonas asi como relaciones espacia#tre los parametrog€n este caso, se ha decidido
establecer unos valores probables para cada zona que son los que se usan como valores
iniciales en el proceso de optimizacion y que eeogen en la tabla 1. Aunque se puede
ponderar la penalizacion por la desviacion de los parametros ajustados con respecto a los

par 8metros O0a priorid, se decide wusar el mi s

Tal y como expone Doherty (2013)EST realiza uiproceso iterativo en la busqueda de

los valores 6ptimos para los parametros a estudagiuncion objetivo de minimos cuadrados



26 Janire Uribe Asarta

ponderados a minimizatiene dos componentesuna que mide la desviacion entre las

predicciones del modelo y los valores obados,

siendoy el peso designado a cada medicion de laboratorio (denominada comeaoldser

en los archivos d®EST),i el residual, diferencia entre la medicion de laboratorio y la
predicciondel modelo numéricoM/L®] y ¢ es elnimero de observaciones; y la otra que

mide la desviacion entre los valores de los pardmetros ajustados y los valores de los
parameto s dados como prailomri rempuleaeltpatod aconoci mi e

siendoV el peso asociado a cadauacion de informacion previg, el residual, diferencia
entre el valor del parametro optimizado y su valor prefergnte es el nimero de

observaciones

Ambas componentes deben de ser combinadas usando un factor de ponderacion adicional
gue controled si queremos que en la minimizacion prepondere la reproduccion de las

observacioneel a preservaci-n de |l os valores O6a pri

Ademas, de los tres tipos de archivos de PEST, se precisa de un archivo batch, en el cual
se indicala secuencia de comandas ejecutar para realizar una prediccion de las
concentraciones con los prograsandODFLOW 2005 y MT3DMS.

3.2. Heterogeneidadde la conductividad hidraulica

La conductividad hidraulica es el pardmetro mas relevante tanto para el flujo como para el
transporte eml estudio de aguas subterrdneas, ya que define tanto el medio poroso como el
fluido que se mueve a través dg&heng & Bennett, 2002)or lo quese considera que su

heterogeneidad podria ser la causa de las discrepancias observadas que motighajeste tr

El uso de un valohomogéne para la conductividad hidraulican todo el tanque

simplifica el modelo; sin embargo, para reproducir fielmente el transpodderesulta
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insuficiente. Cuanto mayor conocimiento del campo de conductividad hidragladstenga,
mas certero serd eampo de velocidadeg por lo tanto, el penacho simuladga que el
transporte advectivap convectivo estd condicionadgor la velocidad real del flujo o
velocidadintergranular
0 QQ.
%0 Q @

CA

siendoV la conductividad hidraulicalJT], %o la porosidad efectiva-] y — el gradiente

hidraulico []. El flujo advectivo, por unidad de area, es
O 0 %06 h P

siendoV la velocidad intergranulal]T], %o la porosidad efectivi] y 0 la concentracién
del trazadofM/L?].

Se plantea como hipotesis el hecho que se trate de un medio poroso heterogéneo por una
posible distribucion desigual de las cuentas de vidrio que conforman el relleno del tanque de
arena de laboratorio, ya sea bjgor la accion delénado, duramt el cual la parténferior
gueda mas compactada, o por la introduccion de la barrera que modificaria la distribucion de
dichas cuentas, alterando la conductividad hidraulzga ello, se decide establecer una
distribucionen zonas, cada una de ellas caracterizada con un unico valor de la conductividad
hidraulica. Se divide la malla en 15 zona®ndo esta discretizacion mas demsdas zonas
donde se dan las mayores discrepancias entre el penacho experimental y dbsitauia

comose muestra en la figura.l

Siguiendo las recomendaciones de Doherty (2015 y 2018) se decide que la calibracién de
la conductividad hidraulica se realice transformando logaritmicamente su valor antes de
comenzar el proceso de estimacion,gye de esta manera se consigue reducir el rango de
variabilidad del parametro (que para la conductividad hidraulica puede ser de varios érdenes
de magnitud). En ocasiones la relacién de la funcidn objetivo y el parametro a calibrar es mas
préxima a ser uneelacion lineal cuando se usan logaritmos. La transformacion logaritmica
también asegura que el parametro nunca tome valores negativos. Asimismo, se incluye
limites, entre los cuales PEST realiza los céalculos iterativos hasta dar con la combinacion
Optimade la conductividad hidraulicae consideran como un 50 % mas y un 50 % menos

que su valor inicial
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ZONA 1 ZONA 2 ZONA3
a
ZONA 4 ZONA S ZONA 6 ZSNA 13
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Figural8. Discretizacion espacial de la distribucién de las zonas de distinta conductividad hidraulica.

Tras realizar lacalibracion se obtienen los valores de la conductividad hidraulica que
guedan recogidoen la tabla 2 y en la figura .1Bos valores calibrados de la conductividad
hidraulica muestran una varianza de 0,007 (&n&)n un valor de 0,586 cm/s de media
geomérica y un valor de 0,581 cm/s para la mediana. El valor minimo de 0,461 cm/s se da en
la zona 1, mientras que el valor maximo de 0,738 cm/s se da en la zona 5. Se podria inferir
gue la introduccion de la tablestaca produce la modificade la configuradn de las
cuentasque conforman el medio poroso, creando junto a ella zonas con diferente grado de
compactacion y por tanto, con diferente valor de la conductividad hidraulica. Por otro lado,
cabe destacar que las zonas de la parte superior e inferior resultan dificistsnde de
manera certera, ya que no se dispone de puntos de observacion para la calibracion de los

parémetros en estas zonas.

Tabla2. Valores de la conductividad hidraulica trasalibracion (contodos lospuntcs de observaciy.

Zona Conductividad Zona Conductividad

hidraulica, L (cm/s) hidraulica, L (cm/s)
1 0,461 9 0,567
2 0,581 10 0,695
3 0,589 11 0,509
4 0,478 12 0,512
5 0,738 13 0,626
6 0,627 14 0,617
7 0,722 15 0,568
8 0,501




Modelacién numérica en un tanque de arenlalateratorio 29
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Figural9. Distribucion de la conductividad hidraulica tras su calibracién (con todos los puntos de observacion).

Las figuras 2 a 2 muestran el penachlgmuladoy la grafica de valores simulados versus
observados de la concentracion del trazador para dsfitsos de tiempo. Se puede apreciar
una notablemejora al comparar estos resultados con el penacho generado considerando un
medio porosohomogéneoAun asi, continlan los errores comentados anteriormente en el

capitulo 1.

Se aprecia una gran diferencigre las concentraciones simuladas y las observadas en las
proximidades al punto de inyeccion del trazador, como ocurre con los puntos de observacién
34, 22 y 7, donde la concentracion simuladagsximadamentde media ur29,9 %, 31% y
28,57 % superior a las observaciongsespectivamenteEste hecho puede deberse a la
formulacion empleada para el calculo de las concentraciones por medio del analisis de

fotografias, puesomo expone Cupola et al. (201$9 emplea la velocidad media del flujo

especifico
. QQ
UIeT: @

siendoV la conductividad hidraulicaL[T] y — el gradiente hidraulico-]. Sin embargo, la

velocidad en esta zona del tanque de arena sera mayor a dicho valor, ya que se vera
influenciada por el flujopuntual de inyeccion de la $acion de fluoresceina de sodio
Ademas, se asume la hipotesis de trazador irgremo afecta a lasrppiedades del agua que
inicialmente se encuentra en el medio poroso. No obstante, la viscosidad y densidad de la
solucién de fluoresceina de sodio puede provocar la modificacion del valor de la
conductividad hidraulica, sobre todo en las proximidadesa digehte donde la concentraciéon
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es mayorPor ello, se decideeasignarun menor peso a las observaciones correspondiante

estos puntos de observacion.

Por otro lado, se mejora la curvatura inicial que adoptaeehgho. E punto de
observacion25 mejorasu valor simuladacon respecto al modelo homogénennquela
concentracién simulada sigue siendo muy bajpapximadamente un 48 % inferior en el
primer tiempo estudiad¢figura 21). Mas avanzado el experimento, mejora en gran medida,
aumentado la caentracion simulada, aunquéraqueda por debajo de la medicién un
20,31 % de media.

Ademas, la figura@muestra la componente convectiva del transpoaita este conjunto
de conductividadescon la cual se verifica lo anteriormente expuesto. Se mijanarvatura
inicial y la forma del penacho se asemeja a la experimental, pues las trayectorias pasan por el
punto 25.

Figura20. Penacho simulado considerando Gnicamente el transporte convattatibracion day, con todos
los puntos de observacién).

De forma general, el paso por la barrera muesteanejora, aunque sigue produciéndose
a una mayor profundidad y el giro al sortear la tablestaca no es tan marcado, pues en el
penacho experimental se observa que pasa pamng 27, lo cual no se ha logrado mediante
la simulacién.En el paso de tiempo t = 549 figura 23, el punto 13 muestra un ajuste
perfecto, mientragjue en los momentos posteriores indica una concentracion un 76,8 %
superior de medjassiendo muy notableneel momento t = 1.400 s, figur&.2_0s puntos 26 y
27, por otrolado, indican una concentracion simugaéhferior a la observada, un 40,21 % y
un 39,36 % de media.
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El giro tras la tablestaca simulado no es tan pronunciado como el observado, de modo que
el penacho simulado no alcanza la posicion adecuada y selsigde una concentracion alta
en el punto 14 y baja en el punto 9. Asimismo, se aprecia una gran dispersion en la zona tras
la barrera, el penacho sigue afectando una gran area, carheesegaen las figuras 25, 26 y
27.

440s (con pto obs 9)

Conc (ma/cm3)
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Figura2l Penacho y gréafica de vaés de concentracion observada vessoailada en el momentot = 440 s

conc sim (mg/L)

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20
conc obs (mg/L)

(12 calibracién day). Método de resolucion numeérica de la ecuacion de transporte: TVD.
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*

*

Conc (mg/cm3)

.

B o002
0.004
0.006
0.008
0.01
0.012
0.014
0.016
0018

Figura22 Penachgq gréfica de valore de concentracién observada versnsuladaen el momento t = 54Q s

conc sim (mg/L)

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20
conc obs (mg/L)

(12 calibraciénde0 ). Método de resolucion numérica de la ecuacién de transporte: TVD.
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700s (con pto obs 9)

2 4 6 8 10 12 14 16

conc obs (mg/L)

18 20

Figura23. Penachq grafica de valores de concentracion obserwatsussimuladaen el momento t = 70Q s

(12 calibraciénde0 ). Método de resolucion numérica de la ecuacién de transporte: TVD.
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Figura24. Penachq gréfica de valores de conceatién observada verssgnmuladaen ¢ momento t = 900 s.

(12 calibraciénde0 ). Método de resolucion numérica de la ecuacién de transporte: TVD.
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Figura25. Penachgy grafica de valores de concentracion observesussimuladaen el momento t =.040 s

(12 calibraciéondeU ). Método de resolucion numérica de la ecuacién de transporte: TVD.
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1400s (con pto obs 9)
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Figura26. Penachqy gréafica de valores de concentracion obserwetsussimuladaen el momento t =.400 s

conc sim (mg/L)

*#
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(12 calibraciénde0 ). Método de resolucion numérica de la ecuacién de transporte: TVD.

La tabla 3recoge los siguientasdicadores que comparan le@ncentraciones observadas
con las simuladasrror medio (ME), error medio absoluto (MAE),zalel error cuadratico
medio (RME) y coeficiente de determinacion®jRAnderson y Woessner, 19923nto para
el modelo homogéneo inicial como para el modeln s valores obtenidos en la primera
calibracion de la conductividad hidraulic®&e reafirma la relevancia de una correcta
caracterizacion del campo de conductividad hidraulica para una reproduccion fiel de la
realidad,ya quemodificando dicho p@metrose logra un resultado mugvorable incluso
para los tiempos t =.040 s y t =1.400 s, en Ie® logra pasar de un ajustely deficientea

un ajuste aceptable

Tabla 3. Andlisis de lal? calibraciéon de la conductividad hidraulica comparacién con respecto al modelo

homogéneo inicigbor cada paso de tiempo de estydig/L).

R? ME MAE RMSE
Inicial 0,79 0,319 0,927 2,759

440 s
12 calibracion de Lt 0,913 -0,143 0,831 1,854
Inicial 0,751 0,466 1,197 2,804

540 s
12 calibracion de L 0,942 -0,096 1,243 1,652
Inicial 0,681 0,485 1,754 3,125

700 s
12 calibracion de L 0,910 0,028 1,265 1,913
Inicial 0,543 0,576 2,509 3,644

900 s

12 calibracion de Lt 0,806 0,187 1,899 2,492
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Inicial 0,248 0,409 2,745 3,895
1.040 s

12 calibracién de Lt 0,568 -0,159 2,214 3,023

Inicial 0,343 0,256 1,454 2,240
1.400 s

12 calibracion de Lt 0,593 0,238 1,297 1,881

Por otro lado, e el estudio realizado por Chen et al. (20%8)percataroque el pozo n° 9
no reproducia resultados satisfactoriper lo que estimaroguedebia deberse a algun error
en los parametros del modelo o a una observacién deficlroteconsiguiente, decidieron
eliminar dicho pozo y volver a ejecutar el modetdteniéndose asi un tdsgdo mas
favorable.

Teniendo en consideracion lo expuesto por Chen et al. (201dcse prescindir del
pozo n°9 y volver a realizar la calibcion de la conductividad hidraulical resultado
obtenido queda recogido en la tablg én la figura Z. De esta manerag obtiene un campo
de conductividad hidraulica mucho mas homogéneo, dando como valor maximo 0,589 en la
zona 4 y 0,549 en la zona 14. En este caso la varianza en (8U6Y, la media geométrica

es 0,579 cm/s y la mediana 0,58 cm/s.

Tabla4. Valores de la conduetdad hidraulica tras su calidacion (sin punto de observacién 9).

ona Conductividad ona Conductividad

hidraulica, L (cm/s) hidraulica, L (cm/s)
1 0,581 9 0,577
2 0,580 10 0,580
3 0,580 11 0,573
4 0,589 12 0,573
5 0,588 13 0,587
6 0,587 14 0,549
7 0,581 15 0,586
8 0,574
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Figura27. Distribucion de la conductividad hidraulica tras su calibracién (sin punto de observacion 9).

Lasfiguras 29a 34 muestran el penacl®muladoy la grafica de valores simuladesrsus
observados de la concentracion del trazador para los pasos de tiempo de Elsteslidtado
no varia demasiado con respecto al modelo homogéimal. Empleando estos valores de
corductividad hidraulica se consigue una Optima aproximacion de los valores de los puntos de

observacion cercanos a la fuente (puntos de observaci@2 $4)

Ademas, en la figura & se muestra la trayectoria de las particulas basada en la
componerg convectiva del transporte, ¢ cual se observa que los valores de conductividad
hidraulica de la tabla 4 y figura&Z 210 son capaces de reproducir la curvatura inicial que toma
el penacho experimentakl punto 25 muestra una concentracion un 86 % infesida
medida.Asimismo, el paso por la tablestaca se produce a una profundidad exagerada con
respecto a la observada y el giro tras la barrera no es tan margaddn tanto, las particulas
no alcanzan la posicion desea@® media, el punto 13 indical doble de la concentracion
observada, mientras que los puntos 26 y 27 muestran una concentracion menor, en un 91,78
% y un 76,88 % respectivamente. Como excepcién, el punto 26 indica una concentracion
superior a la observada en un 93,60 % en el momenta@l40 s, lo cual sugiere que el
transporte se esta produciendo demasiado raRiddas imagenes 33, 34 y 35 se observa un

ajuste muy bueno de los puntos 30, 28 y 10; sin embargo, el del resto de puntos no mejora.
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Figura28. Peracho simulado considerando Unicamente el transporte convectivo (22 calibradipsinigunto

de observacion 9).

440 s (sin pto obs 9)
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Figura29. Penachq gréfica de valores de concentracion obseaveatsusimuladaen el momentot = 44Q s

(2° calibraciénde 0, sin punto de observacion $étodo de resolucidon numérica de la ecuacién de transporte:

TVD.
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Figura30. Penachq gréfica de valores de concentracion obserwelaussimuladaen el momento t = 540 s.

(22 calibracidnde U, sin punto de observacion Wlétodo de resolucion numérica de la ecuacion de transporte:

TVD.
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Figura31l Penachq grafica de valores de concentracion obserwalsussimuladaen el momento t = 700 s.
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(22 calibraciénde U, sin punto de observacion Hlétodo de resolucion numérica de la ecuacioén de transporte:
TVD.

900 s (sin pto obs 9)
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Figura32 Penachq gréfica de valores de concentracion obserwaiaussimuladaen el momento t 900 s.

(22 calibraciéonde U, sin punto de observacion Hlétodo de resolucidon numérica de la ecuacién de transporte:
TVD.

1040 s (sin pto obs 9)
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Figura33. Penachg gréfica de valores de concentracion observedsussimuladaen el momento t £.040 s.

(22 calibracionde U, sin punto de observacién Wlétodo de resolucion numérica de la ecuacion de transporte:
TVD.
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1400 s (sin pto obs 9)
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Figura34. Penachqy gréfica de vales de concentracion observada vessomiladaen el momento t =.400 s.
(22 calibracionde U, sin punto de observacion Hlétodo de resolucion numérica de la ecuacioén de transporte:
TVD.

Tal y como indica la tabla Slonde se comparan los valores de la concentracion simulados
con los observados, pesarde que algunos puntosuastran un buen ajusteo ocurre los
mismo con los restanteprovocando que se den indicadores desfavorables para el campo de
conductividad hidraulicebtenido mediante la segunda caition. Asimismo, & este caso,

no se produce un gran cambio con eesp al modelo inicial.

Tabla5. Andlisis de |a22 calibraciérde la conductividad hidrauligagin punto de observacion §omparacién

con respecto al modelo homogéneo inipial cada paso de tiempo de estydiglL).

R? ME MAE RMSE
Inicial 0,73 0,319 0,927 2,759
440 s
22 calibracion de Lt 0,757 0,343 0,966 2,826
Inicial 0,751 0,466 1,187 2,804
540 s
22 calibracion de L 0,749 0,506 1,243 2,871
Inicial 0,681 0,485 1,754 3,125
700 s
22 calibracion de L 0,690 0,423 1,703 3,149
Inicial 0,543 0,576 2,509 3,644
900 s
22 calibracion de Lt 0,550 0,452 2,493 3,680
Inicial 0,248 0,406 2,745 3,895
1.040 s
22 calibracion de Lt 0,252 0,284 2,766 3,958
Inicial 0,343 0,256 1,545 2,240
1.400 s
22 calibracion de Lt 0,332 0,054 1,354 2,155
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Si se realiza la comparacién entre los errores calculpds la primera y la segunda
calibracion(tablas 3 y 5respectivamen)e asi como con el modelo homogéneo inicss,
valora que la reproduccion mas fiel del penacho experimental se logrdosovalores
obtenidos en la primeraalibraciéon en la que resulta ummedio poroso con mayor
heterogeneidadgualmentela tabla 6 querecoge las medidas de los errores obtenidos para la
totalidad de la informacion empleada en el procesocdibraciéon del parametr§l.419
observaciones)eafirma que la primera caldciéonda como resultadon mejor ajusteEl
punto de observacion 9 resulta determinante para la fiel reproduccién deh@etamto en
forma como en valor de las concentraciones, ya que el penacho experimental pasa

precisamente sobéd.

Tabla 6. Comparacion de errores de la concentracion simulada con los distintpescaen conductividad

hidraulica(mg/L).

R? ME MAE RMSE
Inicial 0,610 0,321 1,658 2,912
12 calibraciénde L (con todos los ptos de obs 0,793 -0,019 1,381 2,210
22 calibraciénde L (sin pto de obs 9 0,616 0,222 1,641 2,934

La segunda parte del penacfmomentos t = 1.040 s y t =1.400 sigue siendo
problematicaa pesar de haber obtenido un ajuste aceptable, este es muy meficalda.
dandose valores muy bajos de concentraciéoyddse debe a la gran area que se ve afectada,
el penacho se propaga excesivamente tras sortear la tabl€in@lo, a continuacion, se

estudia el parametro de transporte, dispersividad longitudinal.

3.3. Heterogeneidad de la disprsividad

El transportedispersivo engloba aquellas causas que provetaesplazamiento de los
solutosa una velocidad distinta que la velocidad intergranular o real del floeyse
propaguen por un recorrido distinto al que correspondeniando en cuenta Unicamente el
fenbmeno de transporte por adveccin.el transporte dispersivo se dan dos fendmedras
un lado, & difusion molecular, definida por los gradientes de concentracidnge el
movimiento de los solutos de zonas con mayor concentracibn a zonas de menor

concentracionjncluso cuando no existe flujooPotrolado, la dispersion mecanica, la caal
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refiere a la propagacion de los solutos por distintas trayecti@iagdo a la heterogeneidad del
medio porosoAmbos fendmenos constituyen la dispersion hidréica.

En este experimento, segprecia la difusion moleculdCitarella et al., 2015a)Seria
necesario tener en consideracion la difusion molecular en medios porosos muy impermeables
(Fetter, 2008)donde la velocidad intergramulfuera muy pequefia tual no se corresponde
a este caso en particul&l nimero de Peclet también se emplea para estudiar la efectividad

del transporte difusivo frent dispersivo expresada como
50 0 Q
0 o p T

siendou la velocidad intergranular [L/T]Q el didmetro medio de las particulpg y O el
coeficiente de diision [L/T]. Para valores pequefios, por debajo de la la unjtadomina

la difusion moleculgrmientras que para valores mayores, predominisfgersion mecanica
(Fetter, 2008)EI valor del coeficiente de difusion de la flouresceina de sediaguaes de
0,42E05 cm2/s (Casalini et al., 2011), por lo que el nunterdPeclet resulta muy elevado.
Asi, se reconoce que la difasi no tiene un papel determinante en el transporte del sqluto y

por lo tanto, tal y como lo consideraron Citarella et al. (20Keapuede prescindir de ella.

Paracalcular el transporte podispersion mecanica es necesario conocer el valor del
parametro de la dispersividad, tanto longitudinal, comotransversal, . La dispersividad
longitudinal, enla direccion dé flujo, siempre es mayor que la transversal la direccion
normal alflujo, y para el calculo el la dispersividad transversal se swuedemir una fraccion
de la longitudinalEn este apartado se considera,lpdanto, el flujo masico dispersiaobre

el ejey por unidad de areaomo

"0 %0 O 16 %o | T—éﬁ
00 T (b 00 T d) p p
siendo%. la paosidad efectiva-], O el coeficiente de dispersion hidrodinamica sobre el eje
@ [L?T], 0 la velocidad intergranularL[T],| la dispersividad longitudinglL] y 6 la
concentraciémlel trazadofM/L "] y sobre el ejex
1o I

0.
" 0’0 ot '
O AOOT O( %00 | : Gh P ¢
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siendo%. la porosidad efectiva-], O el coeficiente de dispersion hidrodinamica sobre el eje
a[L%T], 0 la velocidad intergranulat[T],|  la dispersividad trasversegrtical[L] y 6 la

concentracion del trazadpi/L ).

La calibacién del parametrde dispersividad longitudinae lleva a cahomanteniendo
constante ldasa de la dispersividad transversal respecto a la longitudinal e iQ2868y
considerando inicialmente el medio poroso como homogéneo v Yo i ). Después, se
emplea el capo de conductividades hidraulicas obtenido en el apartado anterior (primera
calibracion de la conductividad hidraulica). Ademas, en este caso, se decide realizar una
mayor subdivision de zonas en la parte donde la reproduccién del penacho es mas

complicadatal y como se observa en la figua 3

ZONA 1 ZONA 2 ZONA3
a
¥ £ 3
ZONA 4 ZONA 5 ZONA 6 ZONA | ZONA | ZONA |ZONA
= 1= BN 7 8 190 10
g a o] a o o
o
o o
a
: NA |zona | ZONA |zoNa
ZONA 11 zoxa1z i ozovais |EONA|EONA | T

ZONA 18 ZONA 19 ZONA 20

Figura35. Discretizacion espacial de la distribuciénlaezonas de distinta dispersividad longitudinal

Los limites, superior e inferior, entre los cuales se indica al software PESEalice los
calculos iterativos hasta encontrar los valores 6ptimos de la dispersividad longitudinal, son 1
cm y 0 cm, respectivamente. La dispersividad es un parametro que define las
heterogeneidades del medio poroso, pero se encuentra fuertemememciafla por la
discretizacion del modelo empleado. Cuanto mas fina sea la malla, serd posible describir el
medio poroso con mayor precision, pero el valor de la dispersividad nunca puede superar el

tamanfo de celda empleado en la malla que conforma elonaai@érico.

De esta manera edésultado de la primera caldwmion para esthipotesis queda recogid
en la tabla 7 y en la figura 3®e la misma manera que en el apartado anterior de este
capitulo, las observaciones son insensibles a los valores de dispersividad en las zonas situadas

en la parte superior e inferior y resultan en un valor de dispersividad longitudinal muy similar
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al inicial ( nit p @ 9, mientras que la zona de mayor valor es la zona 4, siendo de
0,9914 cm, y la de menor valor, es la zona 13, siendo de un valor practicamente igual a cero,
6,7E07 cm. Se obtiene una mediana de 0,212 cm, un valor esperado de 0,283nam y
varianza de 0,051 én

Tabla 7. Valores de la dispersiad longitudinal tras su caldion (0 homogénea)Método de resolucion
numérica de la ecuacion de transporte: TVD.

Dispersividad Dispersividad
Zona Zona
longitudinal, »4 (cm) longitudinal, »4 (cm)
1 0,2120 11 0,3015
2 0,2122 12 0,8654
3 0,2139 13 0,0000
4 0,9914 14 0,2082
5 0,3713 15 0,2121
6 0,1949 16 0,2162
7 0,1914 17 0,2119
8 0,1980 18 0,2120
9 0,2053 19 0,2110
10 0,2119 20 0,2119

ONA|ZONA| 70 ONA

‘ oNa |zoNa|zoNa [zoxNa
v S
I

ZONA 19 ZONA 20|

Figura 36. Distribucién de la dispersividad longitudinal tras su calibracionhpmogénea). Método de
resolucion numérica de la ecuacion de transporte: TVD.

Las figuras 3 a £ muestran el penacho simulado y la gréfica de valores siogNarsus
observados de la concentracion del trazador para los pasos de tiempo de estudio. Como
valoracién general, se apredjme las concentraciones simuladas son mas bajas que las
observadas.
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En los primeros pasos de tiempo, t = &%t = 540 s (figiras 3 y 38), hay un buen
ajuste para los puntos cercanos a la fuente, excepto para el punto 25, donde la concentracion
simulada es aproximadamente UB,1 % inferior y es que no se reproduce la curvatura
original. Tampoco se reproduce verazmente el gmsodebajo de la tablestaca, como se
aprecia en los pasae tiempo siguientesiguras 39y 40. El valor de la concentraciéen el
punto 13 es muy superi@n los moment®t = 440 s y t = 1.400 s, mayor al doble de las
observaciones, y en el resto de p@sos de tiempo, de media, es un 37 % superientkas
gue los puntos 26 y 2indican, de media, una concentracion menor en un 71,39 % y en un
79,19 %, respectivamente.

Por otro lado, se puede decir que el penacho simulado no alcanza la posic#ia
observada en laboratorio tras superar la barrao que queda por debajo, pues en la
figuras 4 y 42, mientras los puntos 33, 31, 29 y 14 muestran valores demasiado altos, los
puntos 32, 35, 27 y 26 muestran valores b&ate mencionar que la @& de colores en las
figuras 4l y 42 es diferente a la empleada en el resto de figuras.

440 s (K homogeénea)

1t
Ei 18
16 *
14
=
Conc (mg/cm3) 127
- e 2 '
(4]
0.004 5 8 *
0.006 2
0.008 6
0.01 4
0012 +
0014 2*
0016
0018 0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20
B o conc obs (mg/L)

Figura37. Penacho y gréfica de valores de concentracién obseveasiassimulada en el momento t = 440 s.

(12 calibraciérde| , 0 homogénea)Método de resoluciéon numérica de la ecuacion de transporte: TVD.
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540 s (K homogénea)
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Figura38. Penacho y gréfica de valores de concentracion obseveasiassimulada en el momento t = 540 s.

(12 calibraciorde|
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, U homogénea). Método de resolucién numérica de la ecuacién de transporte: TVD.

700 s (K homogénea)

conc obs (mg/L)

Figura39. Penacho y grafica de valores de concentracién obseveasiassimulada en el momento t = 700 s

(12 calibraciorde » 5, 0 homogénea)Método de resolucion numérica de la ecuacién de transporte: TVD.
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Figura40. Penacho y grafica de valores de concentracion obseveasiassimulada en el momento t = 900 s.

(12 calibraciorde » 4, 0 homogéneaMétodo de redaciéon numérica de la ecuacién de transporte: TVD.
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1040 s (K homogénea)
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Figura4l Penacho y gréafica de vaés de concentracion observada vessomilada en el momento t =040 s.

(12 calibraciérde » 5, U homogénea)Método de resolucion numérica de la ecuacién de transporte: TVD.
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Figura42. Penacho y grafica de vaés de concentracion observada vessomilada en el momento t =400 s.

(12 calibraciorde » 5, 0 homogénea)Método de resolucion numérica de la ecuacién de transporte: TVD.

Los indicadores que comparan los valores de la concentracién simulados con los
observados quedan recogidos en la tabla 8. Modificando el campo de dispersividades y
manteniendo constante lor de la conductividad hidraulica se aprecia una ligera mejora.
Sin embargo, si se comparan con los valores obtenidos para los mismos indicadores con el
campo de conductividad hidraulica obtenido tras su calibracion en el apartado anterior (tabla
3), d ajuste es mejor modificando Unicamente la conductividad hidraulica que modificando la
dispersividad, quedando asi de manifiesto que el campo de velocidades del flujo considerando
el medio poroso como heterogéneo se adecua mas fielmente a la realidaddabes
laboratorio. Ademas, esto mismo puede comprobarse comparando la figgtee 2nuestra el
penacho que surge por transporte convectivo con el campo de conductividad hidraulica
heterogéneo, ya que este es mas similar a las fotografias de labapa¢oeibpenacho en un

medio homogéneo, coma el del modelo inicial (figuras6).
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Tabla 8. Anélisis dela 12 calibraciénde la dispersividad longitudinglt homogénea)y comparacién con
respecto al modelo homogéneo inigal cadgpaso de tiempo de estudidétodo de resolucion numérica de la
ecuacion de transporte: TVInglL).

R? ME MAE RMSE
Inicial 0,759 0,319 0,927 2,759
440 s
1°calibracion de» 4 0,807 0,690 1,038 2,515
Inicial 0,751 0,466 1,187 2,804
540 s
1°calibracion de» 4 0,829 0,880 1,154 2,387
Inicial 0,681 0,485 1,754 3,125
700 s
1°calibracién de»s 4 0,755 0,761 1,777 2,709
Inicial 0,543 0,576 2,509 3,644
900 s
1°calibracion de» 4 0,615 0,878 2,473 3,243
Inicial 0,248 0,406 2,745 3,895
1.040 s
1°calibracion de» 4 0,380 0,521 2,399 3,256
Inicial 0,343 0,256 1,454 2,240
1.400 s
1°calibracién de»s 4 0,356 0,038 1,517 2,204

A continuaién, se realiza la segunda cadibion de ladispersividadhidraulica, esta vez,
empleando el campo de conductividades hidrauteiculada anteriormente (tabla 2)

obteniéndose asi el campo de dispersividades longitudinales que recoge la tiadnkaad43.

Tabla 9. Valores de la dispsividad longitudinaltras su calitsicion ( heterogénea)Método de resolucion
numérica de la ecuacién de transporte: TVD.

Dispersividad Dispersividad
Zona Zona
longitudinal, »4 (cm) longitudinal, » 4 (cm)
1 0,21D 11 0,2109
2 0,21D 12 0,1456
3 0,2121 13 0,00®
4 0,4646 14 0,2042
5 0,2097 15 0,2106
6 0,20 16 0,2116
7 0,2047 17 0,212
8 0,2099 18 0,212
9 0,21 19 0,2119
10 0,2119 20 0,212
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Se obtiene una mediana de 0,211 cm, un valor esperado de 0,209 cm y una varianza de
0,006 cm. De igual manera que en el caso anterior, la zona de mayor valor es la zona 4,
siendo de 0,4646 cm, y la zona de menor valor es la zona 13, siendo de un valor igual a 2,3E
06 cm. Con las fotografias del experimento de laboratorio se aprecia como ebpessahe
forma muy cercana a la tablestaca, y tras sortearla, realiza un acentuado giro hacia arriba. El
valor practicamente nulo de la dispersividad en la zona 13, puede deberse a la forma del

penacho en estos instantes, pues el modelo inicial fall@bdaosa de representarlo.

ZONA 1 ZONA ZONA 3

&)

ZONA | ZONA | ZON A
8 L. 1 10

a(cm)

| EES

B oos
0.1
015
02
025
03
035 ZONA 18 ZONA 19

04
B o454

ZONA | ZONA | ZONA
15 16 17

ZONA 11 [ZONA 13

ZONA 20

Figura 43. Distribucién de la dispersividad longitudinal tras su calibraciénhgterogénea). Método de

resolucién numérica de la ecuacion de transporte: TVD.

Las figuras 4 a 49muestran el penaclemulado y & gréafica de valores simulados versus
observados de la concentracion del trazador para los pasos de tiempo de [Estladiase
inicial del penacho, t = 449yt =540 s {iguras 4 y 45), el ajuste de los puntos 22, 7y 13 es
muy buenomientras queel punto 34 sige indicando concentracionggperioresun 23,68 %
en los primeros tres pasos de tiempo, en los siguientes el valor resulta muy superior. Esto
puede deberse a las consideraciones realizadas a la hora de calcular las concentracione
observadas, tal y como se ha explicado anteriormeateurvatura que adopta el penacho
mejora, aun ass§igue sin reproducirse totalmente, dando valores muy bajos en el pusto 25
un 32,5 %

Después, en las figura$ 4 47, se aprecia como mejoed giro posterior al paso por
debajo de la barrera, el punto 27 muestra una concentracién mayor que en el modelo inicial,
aungue aun baja con respecto a las mediciones, de media, un 4Z18hto 26 indica
concentraciones muy bajas, con un valor merlarmitad del valor observado, con lo cual el

paso se sigue produciendo a una mayor profundidad.
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Por otro ladogen los momentst = 1.040sy t = 1.440 s {iguras 8 y 49, el penachees
mucho més similar al observado, el agudé los punto® y 10 es muy bueno, alcanza una
posicion mas acertada es mas definido, afectando a una menor.éaxea obstante, aun
existen diferencias, los puntos 28, 30 y 13 dan valores superioeggrasilos puntos 32, 35y
27, indi@an valores inferiores.
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Figura44. Penacho y grafica de valores de concentracion obsetvaidaulada en el momento t = 440 282 (
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Figura45. Penacho y gréfica de valores de concentracién obseveasiassimulada en el momento t = 540 s.

(22 calibraciorde| , 0 heterogéneaMétodo de resolucién numérica de la ecuacion de transporte: TVD.
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700 s (K heterogénea)
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Figura46. Penacho y gréfica de vaés de concentracion observada vessoallada en el momento t = 700 s.
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Figura47. Penacho y gréfica de vaés de concentracién observada vessoailada en el momento t =@G.
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Figura48. Penacho gréfica de valtes de concentracion observada vessomilada en el momento t Q4O s.

(22 calibraciorde|

, U heterogéneaMétodo de resolucién numérica de la ecuacion de transporte: TVD.



50 Janire Uribe Asarta

1400 s (K heterogénea)
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Figura49. Penacho y gréfica delares de concentracion observada vessomilada en el momento t =4D0s.

(22 calibraciérde| , 0 heterogéneaMétodo de resoluciéon numérica de la ecuacion de transporte: TVD

Si se realiza la comparacion del penacho simulado en el apartado anterior (campo de
conductividad hidraulica heterogéneo y valor inicial de la dispersividad) y el penacho
simulado en esta ocasion (campo de conductividad hidraulica y campo de dispersividad
heterogéneos), el ajuste a las observaciones es mejor en el segundo caso (tablas 6 y 11).
Ademas, s mejora en gran medida el penagancipalmenteen los momentos t =040sy

t =1.400 s, tal y como muestra la tabla 10.

Tabla 10. Andlisis de la22 calibraciénde la dispersividad longituding heterménea)y comparacion con
respecto al modelo homogéneo inigal cada pso de tiempo destudio Método de resolucién numérica de la

ecuacion de transporte: TVD (nhg/

R? ME MAE RMSE
Inicial 0,759 0,319 0,927 2,759
440 s
2°calibracién de»s 4 0,905 0,177 0,585 1,697
Inicial 0,751 0,466 1,187 2,804
540 s
2°calibracién de»s 4 0,939 0,225 0,694 1,389
Inicial 0,681 0,485 1,754 3,125
700 s
2°calibracién de»s 4 0,916 0,280 0,998 1,616
Inicial 0,543 0,576 2,509 3,644
900 s
2°calibracién de»s 4 0,850 0,265 1,477 2,019
Inicial 0,248 0,406 2,745 3,895
1.040 s
2°calibracién de»s 4 0,659 -0,184 1,838 2,476
Inicial 0,343 0,256 1,454 2,240
1.400 s

2°calibracién de»s 4 0,720 -0,029 1,029 1,481
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La tabla 1 recoge las medidas de los errores obtenidos para la totalidad @tersairion
empleada en la caliacion del pardmetro,.419 observacioneLCon estos indicadores, se
puede decir que el mejor ajuste peoduce con los valoresbtenidos en la segunda

calibracion de la dispersividad longitudinal.

Tabla 11 Comparacion de errores de la concentracion simulada con los distintpescdedispersividad

longitudinal Método de resolucionumeérica de la ecuacion de transporte: TWigL).

R2 ME MAE RMSE
Inicial 0,610 0,321 1,658 2,912
1°calibracionde » 4, (I homogénea 0,673 0,454 1,641 2,598
2°calibracion des 4, (I heterogéned 0,83 0,015 1,115 1,823

Al observar lasimagenes del desarrollo del penacho en losxa&studiados en este
apartado prestandcespecialatencion a la primera parte del penacho, se puede apreciar un
cierto grado de dispersion numeérica, la cual provoca qaemayor area se encueatr
afectada poel trazador, incluyendo celdas que se encuentran por detras de la fuente. Se
considera que la dispersion numérica no es grave, como para estimar erroneos los campos de
dispersividadongitudinalresultantes de las optimizaciones. No obstante, se d=ridear el
método de resolucion de la ecuacion de transporte al método de las caracteristicas (MOC), ya

gue se trata de un procedimiento que evita este tipo de problema numérico.

De modo que se vuedn a realizar las mismas cadélsiones; primero, empleandm
campo homogéneo de la conductividad hidraulioa ( Tfv y® 6fi ) y después, utilizando el
campo de conductividad hidraulica obtenido eapelrtado anterior (primera caBtmion de la

conductividad hidraulica).

La tablal2, asi como la figura® muestan el resultado obtenido tras la caldwion de la
dispersividad longitudinal considerando un campo homogéneo de la conductividad hidraulica.
Se observa un rango de valores men@ndo la varianza de 0,016 cna inediana es de
0,218 cm y el valor espata es de 0,247 cm. El valor mas alto se da en la zona 4 (0,5962
cm), mientras que el mas bajo se de en la zona 18, siendo practicamente igual a cero. Al igual
gue en el caso de resolver la ecuacién de transporte mediante el método TVD, como el
método MOC,los valores mas elevados de la dispersividad longitudinal se dan en las zonas
cercanas a la fuente, mientras que los valores menores se dan en la parte derecha del tanque

de arena.
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Tabla 12. Valores de la dispersdad longitudinaltras su calitacion (¢ homogénea). Método de resolucién
numérica de la ecuacion de transporte: MOC.

Zona Dispersividad Zona Dispersividad
longitudinal, »4 (cm) longitudinal, »4 (cm)
1 0,4965 11 0,2259
2 0,2998 12 0,2994
3 0,1784 13 0,2827
4 0,5962 14 0,2447
5 0,3825 15 0,173
6 0,159 16 0,2098
7 0,2891 17 0,1640
8 0,2513 18 3,7E05
9 0,1847 19 0,1906
10 0,118 20 0,203
Z0Na 1 PONAZ 2084 3

o
ZONA 4 ZONA 5 Zoxa 6| |ZONAJZONA ponagEona
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a(cm) a ul L= a a
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023
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035
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047 ZONA 18 ZONA 19 ZONA 20

053
0.5962

Figura 50. Distribucion de la dispersividad longitudinal tras su calibracionhbmogénea). Método de

resoluciénmnumeérica de la ecuacién de transporte: MOC.

Las figuras 51a % muestran el penacho simulado y la gréafica de valores simwadsaiss
observados de la concentracion del trazador para los pasos de tiempo de Pstugiial
manera que ocurre con la configuracion del campo de dispersividad longitudinal obtenido
mediante el método TVD para la resolucién de la ecuacion de transporte, las concentraciones
simuladas son masajas que las observadas y araido la forma del penho, se puede
apreciarque es mas compacto, quedando asi mejor resuelto el problema de dispersion
numérica.Sin embargo, se sigugmoduciendo los errores anteriormente \8s#0 las figuras
39 a42 e incluso, el resultado es un poco més desfavorable, owrestra la tabla 13, si se

realiza la comparag@n con la tabla .8
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En los primeros pasos de tiempo, t = 440t = 540 s (figuras by 52), se da un buen
ajuste de los puntos 34, 22 y 7, a excepcion del punto 25, el cual muestrancentracion
menor @ un 79,1% vy 73,5 %, lo cual indica una pobre reproduccién de la curvatura inicial
del penacho. Asimismo, se aprecia que el penacho viaja demasiado rapido, dandose una
concentraciéon muy elevada en el punto 13lenomento t = 540 s, siendm 368 % mayor.

En las figuras siguientes3%y 54, que muestran los pasos de tiempo t =§90=900 s,
se observa que tampose reproduce fielmente el paso por debajo de la table§iacsstos
pasos de tiempo, el punto 13 indica una concentracion mayor del doble de la observada en
laboratorio, mientras que los puntos 26 yn@Testran valores mucho menores, siendmés
de un 70 % menda concentracion en el punto 27 y un 56,67 % papaunto 26.

En los ultimos pasos de tiempo, figurdsyb56 se observa que los puntos 10, 28 y 30
muestran un buen ajuste, pero los puntos 27, 9, 35 y 32 indican una concentracion muy
menor, mientras que los puntos 31, 33 y 29 indican una concentnagjomayor. Con estas
observaciones, se puede decir que el penacho en estos momentos sigue afectando a un area

demasiado extensa y no alcanza la posicion que se da en laboratorio.

440 s (K homogeénea)

Conc (mg/cm3)

I ° il
B o002 L
0.004
0.006 6
0008 '
0.01
0012 *
0014
0016 0 : : : : : -
0.018 0 2 4 6 8 10 12 14 16 18

B o conc obs (mglL)
Figura51 Penacho y gréfica de va#s deconcentracion observada versiimulada en el momento t = 440 s.

cons sim (mg/L)

(12 calibraciérde| , 0 homogénea). Método de resolucion numérica de la ecuacioén de transporte: MOC.
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540 s (K homogeénea)

Conc (mg/cm3)
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Figura52 Penacho y gréfica de valores de concentracion obseveasiassimulada en el momento t = 540 s.

(12 calibraciorde] , 0 homogénea). Método de resolucion numérica de la ecuacion de transporte: MOC.
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Figura53. Penacho y gfica de valoes de concentracién observada vessmsilada en el momento t = 700 s.

(12 calibraciérde| , 0 homogénea). Método de resolucion numérica de la ecuacién de transporte: MOC.
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Figura54. Penacho y grafica de valores de concentracion obseveasiassimulada en el momento t = 900 s.

(12 calibraciorde] , 0 homogénea). Método de resolucion numérica de la ecuacion de transporte: MOC.
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1040 s (K homogénea)
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Figura55. Penacho y gfica de valores de concentracion observaglaussimulada en el momento t =040 s.

(12 calibraciorde] , 0 homogénea). Método de resolucion numérica de la ecuacion de transporte: MOC.

1400 s (K homogénea)
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Figura56. Penacho y grafica de vaés de concentracion observada vessomilada en el momento t =400 s.

(12 calibraciérde| , 0 homogénea). Método de resolucién numérica de la ecuacioén de transporte: MOC.

En la tabla 13 se recogen los indicadores que comparan las concentrabgsrgadas
con las simuladasSe aprecia una megron respecto al modelo iniciexh la mayoria de los

pasos de tiemp@ero esta es muy pobre.

Tabla 13. Andlisis de lal? calibraciénde la dispersividad longitudingd homogénealy comparacién con
respecto al modelo homogéneo inigal cada paso de tiempo de estudio. Método de resolucion numérica de la
ecuacion de transporte: MOC (rhy/

R? ME MAE RMSE
Inicial 0,759 0,319 0,927 2,759
440 s
1°calibraciéon des 4 0,792 0,515 0,963 2,510
Inicial 0,751 0,466 1,187 2,804
540 s

1°calibracién de»s 4 0,804 0,712 1,138 2,434
























































































