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Resumen

En espafiol (méaximo 5000 caracteres)

La gestion de los recursos hidricos ha tomado gran importancia desde hace varios afios, de
entre ellos se estd poniendo especial atencion al agua subterranea, debido a la cantidad de
recurso disponible y a la sensibilidad de esta a procesos naturales y/o antropogénicos. Una
practica que se ha vuelto comun entre los profesionales durante la evaluacion de recursos
hidrogeoldgicos es la asuncion de modelos deterministicos Unicos, para la caracterizacion de
la heterogeneidad de los parametros que influyen directa e indirectamente en la modelacion
de formaciones hidrogeoldgicas, dejando en aplicaciones tetricas el uso de modelos
estocasticos.

El objetivo del presente trabajo es demostrar la diferencia al aplicar enfoques deterministicos
y estocasticos al modelar el flujo y/o transporte. Para tal cometido se utiliza una seccidn

bidimensional en el plano xz, de un acuifero sintético con una extension de 1000 metros de

longitud y 30 metros de altura, asi como 14 datos duros de conductividad hidraulica.




Para modelar la heterogeneidad de la conductividad hidraulica se aplican técnicas
geoestadisticas como estimacion (krigeado ordinario) y simulacion (simulacion gaussiana
secuencial), en el segundo caso se generan 100 simulaciones equiprobables condicionadas a
los datos proporcionados.

La construccion del modelo numérico de flujo se realiza con el codigo MODFLOW, con una
discretizacion de 30 capas, 1 filay 100 columnas con celdas de tamafio (Ax = 10, Ay = 1, Az
=10), simulandose 3 periodos cuyas duraciones corresponden a 1 segundo, 10 dias y 80 afios.
Para la solucidn del transporte se emplea el codigo MT3D, considerandose predominante el
movimiento advectivo, se toma la condicion de frontera de primer tipo o Dirichlet (en el
borde izquierdo) estipulada para la solucion del flujo como fuente disponible de
contaminante, dado que no se esta inyectando contaminante directamente al sistema la masa
presente en el acuifero estd condicionada a la capacidad de arrastre de la velocidad de flujo.
Debido al gran nimero de realizaciones requeridas en la simulacion estocéstica, se utiliza
lenguajes de programacion como Python (Flopy) por su facilidad para modelar y pos-
procesar gran cantidad de realizaciones, frente a las interfaces graficas de usuarios (GUI)
utilizadas cominmente como ModelMuse, PMWIN, etc.

Los resultados obtenidos muestran que, la simulacion estocéstica brinda un abanico de
posibles soluciones con cierto grado de incertidumbre, cuya media difiere respecto al modelo
determinista Unico (campo estimado mediante la técnica de krigeado). La masa que ingresa
al sistema se cuantificé en 1734.68 gramos para el modelo de campo suave y una masa que
podria variar en el modelo estocastico entre 168.64 a 6481.62 gramos, con una media de
1147.54 gramos asociada a una probabilidad acumulada de 61 por ciento. A pesar de que el
krigeado se encuentra dentro del intervalo de confianza determinado entre los percentiles 5
y 95, este sobreestima la masa total que ingresa al sistema.

Asi mismo, la evaluacion de los tiempos de llegada a los planos de control en los modelos
determinista y estocastico indican que el 90% de la masa del contaminante necesitan
solamente 6.5 afios para llegar al plano de control a x = 900 metros, mientras que, la
simulacion estocastica pronostica un tiempo medio de 20 afios con una probabilidad
acumulada del 61 por ciento.

Finalmente, se concluye que, el empleo de simulacidn estocéstica proporciona a la prediccion

realizada un grado de incertidumbre asociada a cualquier parametro que se desea evaluar

(conductividad hidraulica para el presente caso), hecho que no se puede lograr con los




modelos deterministas de campo suave, el andlisis indic6 que los tiempos de salida del 90
por ciento de la masa en el modelo estocastico representado por la media, es una decena de
afios mayor que los predichos por krigeado, subestimando este ultimo la respuesta real del

sistema estudiado.

En valenciano (méximo 5000 caracteres)

La gestio dels recursos hidrics ha pres gran importancia des de fa diversos anys, de ells s'esta
posant especial atencid a l'aigua subterrania, a causa de la quantitat de recurs disponible i a
la sensibilitat d'aquesta a processos naturals i/o0 antropogenics. Una practica que s'ha tornat
comuna entre els professionals, durant I'avaluacio de recursos hidrogeologics és I'assumpcio
de models deterministics Unics per a la caracteritzacié de I'neterogeneitat dels parametres que
influeixen directa i indirectament en el modelament de formacions hidrogeologiques, deixant

en aplicacions teoriques I'ls de models estocastics.

L'objectiu del present treball és demostrar la diferéncia en aplicar enfocaments deterministics
i estocastics en modelar el flux i/o transport. Per a tal comesa s'utilitza una seccid
bidimensional en el pla xz, d'un aquifer sintétic amb una extensio de 1000 metres de longitud
i 30 metres daltura, aixi com 14 dades dures de conductivitat hidraulica.
Per a modelar [I'heterogeneitat de la conductivitat hidraulica s'apliquen
tecniques geoestatistiqgues com a estimacié (krigeado ordinari) i simulacié (simulacio6
gaussiana sequencial), en el segon cas es generen 100 simulacions equiprobables
condicionades a les dades proporcionades.

La construccio del model numéric de flux es realitza amb el codi MODFLOW, amb
una discretitzacio de 30 capes, 1 fila i 100 columnes, amb cel-les de grandaria (Ax = 10, Ai
=1, Az=10), simulant-se 3 periodes les duracions dels quals corresponen a 1 segon, 10 dies,
i 80 anys. Per a la soluci6 del transport s'empra el codi MT3D, considerant-se predominant
el moviment advectiu, es pren la condicio de frontera de primer tipus o Dirichlet (en la vora
esquerra) estipulada per a la solucio del flux com a font disponible de contaminant, atés que
no s'esta injectant contaminant directament al sistema, la massa present en l'aquifer esta

condicionada a la capacitat d'arrossegament de la velocitat de flux.

A causa del gran nombre de realitzacions requerides en la simulacid estocastica, s'utilitza

Ilenguatges de programacié com Python (Flopy) per la seua facilitat per a modelar i post-
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processar gran quantitat de realitzacions, enfront dels models amb interficies grafiques

d'usuaris (GUI) utilitzades comunament com ModelMuse, PMWIN, etc.

Els resultats obtinguts mostren que la simulacié estocastica brinda un ventall de possibles
solucions amb cert grau d'incertesa la mitjana de la qual difereix respecte al model
determinista unic (camp estimat mitjangant la tecnica de krigeado). La massa que ingressa al
sistema es va quantificar en 1734.68 grams per al model de camp suau i una massa que podria
variar en el model estocastic entre 168.64 a 6481.62 grams, amb una mitjana de 1147.54
grams associada a una probabilitat acumulada de 61 per cent. A pesar que krigeado es troba
dins de l'interval de confianca determinat entre els percentils 5 i 95, aquest sobreestima la

massa total que ingressa al sistema.

Aixi mateix I'avaluacié dels temps d'arribada als plans de control en els models determinista
i estocastic, aquests indiquen que el 90% de la massa del contamina't, necessiten solament
6.5 anys per a arribar al pla de control a x = 900 metres, mentre que en la simulacio
estocastica, pronostica un temps mitja de 20 anys amb una probabilitat acumulada del 61

per cent.

Finalment, es conclou que, I's de simulaci6 estocastica proporciona a la predicci6 realitzada
un grau d'incertesa associada a qualsevol parametre que es desitja avaluar (conductivitat
hidraulica per al present cas), fet que no es pot aconseguir amb els models deterministes de
camp suau, l'analisi va indicar els temps d'eixida del 90 per cent de la massa en el model
estocastics representats per la mitjana, és una desena d'anys major que els predits

per krigeado, subestimant est ultime la resposta real del sistema estudiat.

En inglés (maximo 5000 caracteres)

The management of water resources has been of great importance for several years, among
which, special attention is being paid to groundwater, due to the amount of available resource
and its sensitivity to natural and/or anthropogenic processes. A practice that has become
common among professionals during the evaluation of hydrogeological resources is the
assumption of single deterministic models, for the characterization of the heterogeneity of
the parameters that directly and indirectly influence the modeling of hydrogeological

formations, leaving in theoretical applications the use of stochastic models.




The objective of the present work is to demonstrate the difference between applying
deterministic and stochastic approaches when modeling flow and/or transport. For this
purpose, a two-dimensional section in the xz plane of a synthetic aquifer with an extension
of 1000 meters in length and 30 meters in height, as well as 14 hard data of hydraulic

conductivity, are used.

In order to model the heterogeneity of the hydraulic conductivity, geostatistical techniques
such as estimation (ordinary kriging) and simulation (sequential gaussian simulation) are
applied, in the second case 100 equiprobable simulations are generated conditioned to the

provided data.

The construction of the numerical flow model is performed with the MODFLOW code, with
a discretization of 30 layers, 1 row and 100 columns, with cells of size (Ax = 10, Ay = 1, Az
=10), simulating 3 periods whose durations correspond to 1 second, 10 days, and 80 years.

For the transport solution, the MT3D code is used, considering the advective movement as
predominant, the first type boundary condition or Dirichlet (on the left edge) stipulated for
the flow solution is taken as the available source of pollutant, given that pollutant is not being
injected directly into the system, the mass present in the aquifer is conditioned to the dragging
capacity of the flow velocity.

Due to the large number of realizations required in stochastic simulation, programming
languages such as Python (Flopy) are used because of their ease of modeling and post-
processing a large number of realizations, as opposed to commonly used graphical user
interface (GUI) models such as ModelMuse, PMWIN, etc.

The results obtained show that stochastic simulation provides a range of possible solutions
with a certain degree of uncertainty, whose mean differs with respect to the single
deterministic model (field estimated by the kriging technique). The mass entering the system
was quantified as 1734.68 grams for the smooth field model and a mass that could vary in
the stochastic model from 168.64 to 6481.62 grams, with a mean of 1147.54 grams associated
with a cumulative probability of 61 percent. Although krigeado is within the confidence
interval determined between the 5th and 95th percentiles, it overestimates the total mass

entering the system.

Vi



Likewise, the evaluation of the arrival times to the control planes in the deterministic and
stochastic models indicate that 90% of the contaminant mass needs only 6.5 years to reach
the control plane at x = 900 meters, while the stochastic simulation predicts an average time

of 20 years with a cumulative probability of 61 percent.

Finally, it is concluded that the use of stochastic simulation provides a degree of uncertainty
associated with any parameter to be evaluated (hydraulic conductivity in this case), which
cannot be achieved with deterministic soft-field models, the analysis indicated that the output
times of 90 percent of the mass in the stochastic model represented by the mean, is a dozen
years longer than those predicted by krigeado, the latter underestimating the actual response
of the system studied.

Palabras clave esparfiol (maximo 5): simulacion estocastica, modelo determinista,

heterogeneidad, conductividad hidraulica

Palabras clave valenciano (maximo 5): simulacié estocastica, model determinista,

heterogeneitat, conductivitat hidraulica.

Palabras clave inglés (méaximo 5): stochastic simulation, deterministic model,

heterogeneity, hydraulic conductivity

Vil




Agradecimientos

A través de estas lineas quiero expresar mi profundo agradecimiento a todas las personas que
de manera directa e indirecta han contribuido para la realizacion de este trabajo, de forma
especial al Dr. J. Jaime Gémez Hernandez, por su tiempo, paciencia y continua guia durante
estos meses de trabajo. También agradecer al profesor Eduardo F. Cassiraga quien brindé su

apoyo para resolver algunas de las dudas surgidas.

A mi familia, por su apoyo, preocupacion y sus constantes palabras de aliento a la distancia,

que hoy méas que nunca han sido un soporte durante esta dificil situacion.

A mi ahora no tan pequefia Sophie, quien fue el motivo de dar este paso y apoy0 la decision de

dejar casa para crecer académicamente.

Vil



Indice General

RESUMBI ...ttt e I

AGFradeCIMIBNTOS. ...t e e VII
I 1o o [ 1o o] o] ISR SSPSPSSS 13
1.1, MOtIVACION Y ODJETIVOS ... 14
1.2, Organizacion del dOCUMENTO .........ccoeiiiiriieiseseee e 15
P2 151 - To (o o (=] - o (OSSR 17
2.1, Enfoques determiniStICOS . ......cciuiiiiieiieie e 17
2.2. ENTOQUE ESTOCASTICO ....evveiiceie ettt sre e nns 17
2.3. Empleo de técnicas geoestadiStICaS ........ucvveivereiiieiierie e 19
2.4. Algoritmos de interpolacidon 0 eStimacion ............cccccveveiieiecie s 21
2.4.1.Regresion tradiCiONal .............coveiiiiiieeie e 21
2.4.2. Krigeado SIMPIE (KS) ..ottt aa e sra e 21
2.4.3.Krigeado ordinario (KO) ........cooiiiiiiiiisi e 22
2.4.4. Krigeado UNIVErSAl (KU) .....cooiiiiiieiieseeee s 22
2.5. Algoritmos de representacion estocastica 0 SImulacion ............ccccceveveveiieniesiesceeeennne 23
2.5.1. SIMUIACION SECUBNCIAL........eivieiieeie et nns 23
2.5.2.Simulacion por recocido simulado (“simulated annealing™) ..........ccoocvveereiiiniiennninenn, 24
2.5.3.Simulacion por campo de probabilidades. ... 25
2.6. Modelamiento numérico del flujo y transporte en aguas subterrneas............cc.ccecveueee. 25
2.7. Ecuaciones que gobiernan el flujo y transSporte..........cccocvvveeceiieeve e 26
2.7.1.Solucion de la ecuacion de FIUJO .......ccvevviieiiee e 26
2.7.2.Solucion de la ecuacion de tranSPOIE..........ccveveiieiieie e 27
3. Material de PArtida........cccooeiiiiiiie e 29
3.1, HipOLeSIS UE trabhaJO ....ccveiveiuieieeieieierie ettt 29



3.2. Descripcion del acuifero SINtELICO. .........cvieieiiereeesee e 29

3.3. Estadisticas de la conductividad hidrdulica ...........cccooeveiiiiiniiiiiee e, 30
3.4. Seleccion del modelo MateMALICO. ......ccvvvvviieiicieieece e 31
N \V/ =1 (oo [o] oo - USSR PSSRSO 33
I = ] 1= Tod o o H RSSO PR PRSPPI 33
4.2, SIMUIBCION ...ttt bbbttt bbbt r e e e 35
4.3. Estructura del medio, condiciones de contorno, Parametros ..........ccccevvvevverveseeresieennens 39
5. RESUItAdOS Y AISCUSIONES.......ciuiiiiieiiiieii e sttt ete et ettt et e e e b et e e raeebeesraeabeesree s 41
5.1, MO0OAEI0 A€ TIUJO.. oot e 41
5.2, MO0OAEl0 A€ traNSPOITE .....cvviiiicciie ettt e e enree s 45
6.  Sintesis: conclusiones y reCOMENTACIONES........c.ccveiuirieiiiieieeerie e e 62
T I O] o [V ] o =T O SPOP PSR 62
6.2. RECOMENUACIONES ......eeivieiieiie ettt b e b e be et e sreeneeeneenres 64
I =] {1 =] 103 = TSRS 65
N 41 oL PSSP TP PP PR PROPO 70
Anejo 1: Script de modelo de flujo - BSTOCASLICO .......ooveveriiiieiiriecieeee e 70
Anejo 2: Script de modelo de transporte — StOCASLICO ........ecvvveieiieiieie e 71
Anejo 3: Script posprocesamiento de resultados: generacion de graficos ............cccoevevvinennenn 72
Anejo 4: Script posprocesamiento de resultados: generacion de estadistiCos...........c.ccccvvenen. 76
Anejo 5: Resultados de simulacion de flujo con inyeccion forzada de contaminante.............. 85

indice de tablas

Tabla 1: Conductividades hidraulicas (k) conocidas / datos duros ...........cccevevererieivseereenenn, 30
Tabla 2: Resumen de parametros del modelo aniSotropiCo............cuvvrieirrieienieiese s, 33
Tabla 3: Tiempos (t) de observacion del transporte del contaminante en el modelo de

LU L] 010 (TP T PP UPRTPUPRTPRPPPRN 46



Indice de figuras

Figura 1: Clasificacion de métodos para la solucion de la ecuacion adveccion-dispersion.
Fuente: (Sanchez Barrero, 2009).........ccciioiiiieieeie et 28
Figura 2: Distribucién de conductividad hidraulica conocida en la seccidn vertical del acuifero
] 11 0= (oo TSP 31
Figura 3: Histograma, grafico de probabilidad y principales estadisticas de la muestra de
conductividad hidraulica del acuifero SINtELICO...........ccvvvriiiiiiiiirese e 31
Figura 4: Interpolacion de la muestra, arriba campo estimado de conductividad hidraulica con
krigeado ordinario (KO), abajo mapa de varianzas del campo de conductividad estimado .... 34
Figura 5: Histograma y principales estadisticas del campo estimado. .........cc.ccoceveevriernnnnne. 35
Figura 6: Campos generados con el algoritmo SGSim. se presentan algunos de los 100
campos resultantes tras la aplicacion del algoritmo de simulacion, generados con los valores
del variograma utilizado en 1a eStIMaCION. ...........ccveiiieiieiiie e 36
Figura 7: Mapa de varianzas condicionales de la simulacion estoCastiCa...........c.cccvrerveennene 37
Figura 8: Histogramas de simulacion y principales estadisticos: se presentan histogramas de
algunos de los campos generados en la simulacién estocastica de conductividad hidraulica
junto a las principales estadisticas de [a MUESEIA. ........cccocerereieiiiiieeeeee s 38
Figura 9: Discretizacion espacial del modelo, plano xz (100 columnas, 1 filay 30 capas)..... 40
Figura 10: Modelo de flujo simulado a partir de k estimada mediante krigeado - celdas activas
(A L0 IR 1o (A7 PP RTRRSPR 41
Figura 11: Alturas piezométricas del modelo de flujo simulado a partir de K estimada
MEIANTE KITJEAAO ... .ottt bbb bbb 42

Figura 12: Campos de simulacion estocastica de flujo: se presentan algunos de los campos

SIMUIAAOS ODTENTAOS ... ettt st b et sbe e e 43
Figura 13: Mapa de probabilidad de modelos de flujo de la simulacion estocéstica............... 44
Figura 14: Celdas que permanecen saturadas durante las 100 simulaciones..............ccccecueu.. 45

Figura 15: Mapa de conductividad hidraulica, alturas piezométricas y concentraciones en el
modelo interpolado (Krgead) .........c.eiiiiiiieiie et 47
Figura 16: Algunos mapas de conductividad hidraulica, alturas piezométricas y
concentraciones del modelo estocastico - modelo de flujo y transporte...........ccoccovvrerinnennee, 49

Xl



Figura 17: Trayectoria de particulas, a la izquierda sobre el mapa de conductividad hidraulica,
a la derecha sobre el mapa de FIUJO. .....ccvoveiieiice e 50
Figura 18: Evolucion de masa total de cadmio (gramos) que ingreso al sistema..................... 52
Figura 19: Histograma (izquierda) y curva distribucion acumulada (derecha) de la masa total

suministrada al sistema en la Simulacion eStOCASLICA..........cccerveirereieniie e, 52
Figura 20: Modelo de flujo y transporte de masa correspondiente a la simulacién 94 - minimo
INGres0 de MASA U Cl.....ccveieiieie ettt et e et e et e s raesbeeneesneenneas 53

Figura 21: Modelo de flujo y transporte de masa correspondiente a la simulacién 89 - maximo

INGreS0 de MASA & C........oiuiiiiiiiiiiei ettt 53
Figura 22: Curvas de avance de cadmio del modelo interpolado ...........ccoceveiiiiiiiiininnn, 54
Figura 23: Curvas de avance en los planos de control ubicados cada 100 metros................... 55

Figura 24: Histograma de tiempos de llegada del 90% de la masa de cadmio y curva de
distribucion acumulada para algunos planos de CoNtrol...........cccccccveveieieienene e, 56
Figura 25: Histograma de tiempos de salida del 90% (arriba), funcién de distribucion
acumulada (CDF) de los tiempos de salida (ahajo).........ccccoueveiiieieeriiiie e 57
Figura 26: Histograma de tiempos de salida del 75% (arriba), funcion de distribucién
acumulada (CDF) de los tiempos de salida (2Dajo)..........cccerveriririniiiiieeec e, 58
Figura 27: Histograma de tiempos de salida del 50% (arriba), funcion de distribucion
acumulada (CDF) de los tiempos de salida (abajo).........c.ccceeveiiieieeriiiie e 58
Figura 28:Simulacién 38, modelo que requiere el maximo tiempo para salir del sistema ...... 60

Figura 29: Histograma de tiempos de salida del 90% de masa para modelo con inyeccién

fOrzada de CONTAMINANTE. ........ccieie et et e e sre e esreesteeneeaneennes 85
Figura 30: Mapa de inyeccién forzada del contaminante en el campo estimado...................... 85
Figura 31: Simulacion de transporte se presentan algunos de los campos simulados. ............ 86

Xl



Influencia de la heterogeneidad de la conductividad hidraulica

1. Introduccion

Desde hace ya varias décadas la gestion de los recursos hidricos ha tomado gran importancia
dado que el agua es el eje fundamental para el desarrollo de la mayor parte de las actividades
productivas. Es aqui donde las aguas subterraneas cobran relevancia puesto que representan la
mayor parte de estos recursos, permitiendo a través de sus afloramientos en lagos, rios,
humedales, el desarrollo de diversas actividades (Custodio, 2000; Sahuquillo et al., 2008). Asi
mismo, las masas de agua subterranea son altamente sensibles a procesos naturales y antropicos,

generando reacciones como sobre explotacion, contaminacion, etc.

Aln es un reto para los investigadores en diversas ramas de la ciencia como: hidrogeologia,
ambiental, de la tierra, petroleo, geofisica, la correcta caracterizacion de los parametros
hidraulicos del subsuelo, por complejos procesos que suceden en él (Monachesi, 2013), esto
debido a la reducida informacion disponible y al alto costo que demanda un muestreo
exhaustivo. La caracterizaciéon de variables como la conductividad hidraulica y porosidad,
mejoran significativamente a medida que se incorpora mayor informacién (ya sea dura o
blanda) (Li et al., 2012), entonces la correcta descripcion cuantitativa y cualitativamente del
entorno geologico permite implementar modelos numericos, y dada la incertidumbre asociada
a dichos parametros, esta se traslada a los modelos de prediccion del flujo y transporte (Copty
& Findikakis, 2000; Sreekanth et al., 2016).

La heterogeneidad del medio hidrogeoldgico juega un rol importante en la simulacién del
transporte de solutos (Konikow, 2003), evaluandose por medio de técnicas geoestadisticas
(Sanchez-Vila & Carrera, 2003), el tratamiento de tal heterogeneidad se reduce a dos enfoques:
deterministas y estocasticos (Carrera, 1993), los primeros se utilizan cominmente y con
bastante éxito al reproducir problemas reales, asi como experimentos a escala intermedia, pero
presentan problemas al determinar los cambios en las concentraciones a pequefias escalas, en
tanto, el enfoque estocéstico tiene una mejor aproximacion a la formacion porosa natural, dado
que se representa mediante una distribucion de frecuencia (Freeze, 1975), siendo utilizados en
mayor medida para la evaluacion de escalamientos, evaluacion de emplazamientos de desechos
nucleares y con menor frecuencia para la reproduccion de problemas reales, debido a los altos

costes computacionales que estos demandan (Gémez-Hernandez & Cassiraga, 2004).

Cassiraga (1999) en su trabajo de tesis toma como referencia a Eisenberg et al (1987) quienes
identificaron 5 tipos de incertidumbre, que deben ser considerados en la evaluacion de futuros
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emplazamientos de residuos peligrosos, las cuales son las incertidumbres debidas: a)
mediciones tomadas en campo, b) heterogeneidad espacial de los pardmetros del suelo, c)
establecimiento del modelo conceptual, d) modelamiento de los procesos fisicos-quimicos y
finamente, e) variacion de la naturaleza. En el presente trabajo se evalla la incertidumbre debida
a la heterogeneidad de los parametros del suelo, en concreto, se aborda la variacion espacial de

la conductividad hidraulica sobre el area de estudio.
1.1. Motivacion y objetivos

El conocimiento detallado de la arquitectura del suelo es practicamente imposible, ademas de
lo costoso que resultaria intentar tomar grandes cantidades de muestras e incurririamos en la
destruccion de la estructura del suelo, entonces al modelar una formacién hidrogeoldgica se
busca generalmente simplificar los pardmetros que acttian sobre la misma, de tal forma que, es
una practica muy aplicada en hidrogeologia el empleo de técnicas de interpolacion, con la
finalidad de estimar la distribucidn espacial promedio de la transmisividad (Gomez-Hernandez
& Wen, 1994). Esto conduce al uso de un modelo deterministico Unico para la prediccion de
flujo y transporte en modelos de agua subterranea, ocasionando en muchas situaciones una sub
0 sobreestimacion del real desplazamiento del agua y solutos en el subsuelo, pues es inherente
la incertidumbre ligada a diversos parametros, de entre ellos la porosidad, conductividad
hidraulica, coeficiente de almacenamiento, etc. Para el presente trabajo solo tomaremos en
cuenta la influencia que presenta sobre el area de estudio la heterogeneidad espacial de la
conductividad hidraulica, considerando para tal fin como predominante el movimiento
advectivo del agua subterranea. Dado que en la realidad no es posible obtener un conocimiento
total de la distribucidn de la conductividad, se opta por trabajar con un enfoque estocastico
(Gomez-Hernandez & Cassiraga, 2004), en el cual se simula el flujo y transporte para 100
posibles representaciones de la realidad, condicionados a los datos de la muestra y usando un
variograma que caracteriza la variabilidad espacial producto de un juicio de experto, debido al

reducido conocimiento que se tiene de la formacion hidrogeoldgica a estudiar.
El objetivo de este trabajo consiste en demostrar que:

» El flujoy transporte en un campo promedio correspondiente a un modelo deterministico
unico de la conductividad hidraulica difiere en gran medida de la media obtenida de la
simulacion estocastica, de realizaciones que reproducen patrones de variabilidad

espacial mas proximos a la realidad.
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Para el cumplimiento de dicho objetivo se trazan objetivos secundarios como:

» Aplicar técnicas geoestadisticas (estimacion y simulacion) para determinar la
heterogeneidad del medio.

» Modelar el flujo y trasporte del campo estimado y de la simulacion estocastica.

» Realizar un analisis comparativo de los resultados obtenidos con cada una de las

metodologias.
1.2. Organizacion del documento

Como se indicO anteriormente, el objetivo del presente trabajo es demostrar que el uso de
técnicas deterministas Unicas en la simulacion de flujo y transporte, estan alejadas de la media
del método de Monte Carlo y no se representa la gran incertidumbre asociada a la variabilidad
espacial de la conductividad hidraulica, a la hora de reproducir el comportamiento del transporte
en un medio heterogéneo, en la seccion 1 se presenta la justificacion y objetivos a alcanzar tras

la ejecucion del trabajo de fin de méster.

La seccion 2 muestra, una breve revision del estado del arte en cuanto al uso de modelos
deterministicos y estocasticos que abordan el problema de flujo y transporte de solutos, asi
como, una descripcion de las técnicas geoestadisticas comunmente utilizadas para representar

la variabilidad espacial de los pardmetros de interés.

En la seccién 3, se describe el acuifero sintético a trabajar, su geometria, discretizacion y la
distribucion espacial de los parametros del modelo en puntos conocidos. En este capitulo se
describe también las principales estadisticas de la conductividad hidraulica. Se presentan las
consideraciones para la seleccion del modelo matematico para la solucién de flujo y transporte
a través de MODFLOW y MT3D respectivamente. Finalmente, se realiza una descripcion de la

hipétesis de trabajo.

La metodologia utilizada para el empleo de técnicas deterministicas (como krigeado) y de
simulacion (simulacion gaussiana secuencial) son mostradas en la seccion 4 junto a los
resultados correspondientes. En esta seccion se describe los criterios tomados en consideracion
para la implementacion del modelo matematico como estructura del medio (discretizacion
temporal), condiciones de contorno (alturas prescritas), parametros (conductividad hidraulica,
porosidad, dispersion longitudinal, etc.), luego de la obtencién de los valores de conductividad

para ambos casos y se ofrece una vista del modelo a emplear en la interfaz de ModelMuse.
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La seccién 5, contiene el analisis comparativo de los resultados obtenidos tras el empleo de
técnicas de estimacion y de simulacion tanto para el flujo como transporte, se evalua
cualitativamente el modelo de flujo estimado versus el mapa promedio del modelo de flujo de
simulacion estocéstica, del mismo modo, se realiza la evaluacion cuantitativa de los tiempos de
Ilegada de diversas fracciones del contaminante (considerado como conservativo) al final de la

seccion del modelo.

La seccion 6, presenta las conclusiones obtenidas durante el desarrollo del presente trabajo,
respecto a los objetivos planteados, recomendandose algunas consideraciones para realizar un

analisis mas profundo y semejante a la realidad.

En la seccion 7, se lista las referencias bibliograficas consultadas para la elaboracion del
presente trabajo, por Gltimo, la seccion 8 corresponde a los anejos dénde se presentan los scripts
utilizados para la simulacion estocastica (modelos de flujo y transporte) y los resultados
obtenidos al aplicar el mismo modelo, pero esta vez cambiando el modo de suministro del

contaminante.
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2. Estado del arte

En esta seccion se presenta una revision de las investigaciones realizadas que involucran la
variabilidad espacial de la heterogeneidad de la conductividad hidraulica en la simulacion de
flujo y transporte de solutos en modelos de agua subterrdnea. También se describen algunas
técnicas geoestadisticas empleadas para representar la heterogeneidad de dicho parametro, en

la Gltima seccion se describen las bases de las ecuaciones de flujo y transporte.
2.1. Enfoques deterministicos

En esta primera parte se presenta una revision general de la empleabilidad de modelos
deterministas para la solucion de flujo y transporte, ya que hoy son los mayormente utilizados.
Estan basados en la ley de conservacion de masa o principio de continuidad y la ley de Darcy,
suponiéndose que se conoce de manera exhaustiva los procesos a los que esta sometido el
sistema en estudio (Fernandez Martinez, 2005), se pueden realizar predicciones del estado

futuro del sistema ante cualquier esfuerzo que esté sometido (Mufioz Nufiez, 2001).

IHOBE (2006) define al enfoque deterministico como aquel en que ningln parametro se
encuentra condicionado a variaciones aleatorias, describiendo con bastante precision el estado
actual del sistema, asi como las interacciones de todos los procesos que influyen en él. Conocer
perfectamente el entorno geoldgico es una tarea practicamente imposible, por ello se asume que
los modelos deterministas proporcionan el comportamiento medio de las variables del medio

natural.

Zhou et al. (2010) indican que, al trabajar con escalas relativamente grandes como la escala
regional, se asume que los valores de los parametros hidraulicos principalmente la
conductividad en cada capa es homogeénea, esto debido a la extension del modelo y la reducida
informacidn disponible. Esta asuncion deja de ser valida cuando se trabaja localmente puesto

que no representa las condiciones reales del sistema.
2.2. Enfoque estocastico

Considerando que es imposible conocer a detalle la distribucion espacial de los pardmetros en
el entorno geoldgico se acude a enfoques estocasticos (Gomez-Hernandez & Cassiraga, 2004)
o también llamados modelos probabilisticos con los cuales se ha tenido éxito al representar la
heterogeneidad del entorno geoldgico, estas representaciones tienen asociados problemas de

escala. La heterogeneidad puede cambiar de manera radical de una posicién a otra en el
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subsuelo, dando como resultado que varien las propiedades hidraulicas dependiendo de la

escala de observacion (Golfier et al., 2011).

Varios investigadores han puesto especial atencion a la variacion de la conductividad hidraulica
segun la escala, debido a la gran diferencia entre las escalas de toma de datos y la discretizacion
del modelo. Se pueden emplear diversas técnicas que permiten incrementar la escala, Wen &
GOmez-Hernandez (1996) describen algunas de estas técnicas desde el promedio geométrico
(Gémez-Hernandez & Journel, 1994) de los valores heterogéneos dentro del bloque hasta
inversiones sofisticadas una vez resuelto el modelo de flujo. Li et al. (2011) indicaron que, en
medios donde las conductividades varian en varios 6rdenes de magnitud se debe poner especial
atencion a la técnica de escalado escogida, asi mismo mostraron que el empleo del modelo
adveccién — dispersion, puede explicar el desplazamiento del penacho en un sitio con gran
heterogeneidad como MADE, siempre y cuando el incremento de escala del modelo de flujo
sea cuidadoso y las dimensiones de las celdas sean inferiores que los intervalos de correlacion

de las conductividades de escala fina.

Para representar la heterogeneidad de la conductividad hidrdulica en una formacién
hidrogeoldgica, Lu et al. (2015) calcularon la conductividad hidraulica efectiva (Ke), el efecto
de la conductividad hidraulica promedio (EK) en un acuifero heterogéneo respecto a la
conductividad estimada fue evaluada mediante pruebas de bombeo observadas, determinando
gue Ke se incrementa con la EK y sucede lo contrario con el coeficiente de variacion de la

conductividad hidraulica.

Se han desarrollado diversos codigos de programacion computacional, para abordar problemas
de la variabilidad espacial de los parametros hidraulicos, de entre ellos tenemos: ANISOFLOW
(Alvarez-Villa et al., 2017), que permite considerar la heterogeneidad de la conductividad
hidraulica y coeficiente de almacenamiento, asi como la variabilidad espacio temporal de las
condiciones de contorno, Gomez Giraldo et al. (2017) implementan un codigo que permite un
mallado mas pequefio y favorece una escala de modelo pequefia, dando un mayor acercamiento
a la orientacion preferencial del soluto en la formacion hidrogeoldgica, por otro lado Zhou et
al., (2010) proponen un cédigo de aumento de escala, transformando modelos finamente
refinados a modelos de bloque grueso, calculando de forma directa la conductividad entre
bloques para evitar promediar valores ya escalados. Una comparacion entre filtro de ensamble
de Kalman (EnKF) y el emparejamiento de patrones de conjunto (EnPAT) para el modelado

inverso de la permeabilidad en estructura de canales curvilineos es mostrada por Li et al. (2015),

pag. 18



Arnold Jerson Carrasco Jocope

demostrando para un acuifero sintético que este Ultimo brinda una mejor prediccion del
transporte, debido a que, describe con mayor detalle la variacion espacial de la conductividad

hidraulica.

Otra de las formas de abordar la incertidumbre de la permeabilidad es a través del uso de
técnicas geoestadisticas, para generar mdltiples mapas bi o tridimensionales igualmente
probables de los pardmetros hidraulicos condicionada a la informacion disponible (Gémez-
Hernandez & Journel, 1994; Kupfersberger & Deutsch, 1999; X. H. Wen et al., 1999; Copty &
Findikakis, 2000), que en la mayoria de casos es limitada, bajo estas condiciones la mejor forma
de caracterizar el sistema es incorporar informacion imprecisa provenientes de mediciones
indirectas y/o juicios de expertos (Dou et al., 1997). Se ha demostrado que la mejora en la
caracterizacion de la conductividad hidraulica y porosidad esta condicionada a la incorporacion
de diversos tipos de datos (Cassiraga, 1999; Li et al., 2012).

Las simulaciones de Monte Carlo es el tratamiento méas usado para cuantificar la incertidumbre
en la predicciéon de los modelos de agua subterranea, generando varios mapas igualmente
plausibles de la distribucion de la conductividad hidraulica, a partir de los mapas generados se
resuelve para cada uno la ecuacion del flujo y trasporte de solutos en el entorno hidrogeolégico.
La cuantificacién de la incertidumbre corresponde al analisis estadistico de las predicciones
obtenidas (Copty & Findikakis, 2000).

2.3. Empleo de técnicas geoestadisticas

Como se indico anteriormente el conocimiento detallado de la arquitectura del medio geolégico
es practicamente imposible ademas de lo costoso que resultaria obtener informacion tomada in
situ, el intentar obtener un muestreo exhaustivo generaria una alteracion de la estructura del
medio, una solucion para paliar estos inconvenientes es el uso de técnicas geoestadisticas, que
permiten la prediccion de parametros hidraulicos en ubicaciones donde no han sido
muestreados a partir de informacion precisa (datos obtenidos de mediciones directas in situ o
sobre testigos) o, datos indirectos (resultados de mediciones de otros pardmetros que estan
relacionados con algun atributo del parametro estudiado) los cuales generalmente estan
disponibles en mayor cantidad respecto a la informacion precisa (Cassiraga & GoOmez-
Hernandez, 1996).

Los algoritmos en geoestadistica tienen como fundamento un modelo de funcién aleatoria

donde los valores de la variable aleatoria son generados al “azar” por medio de un mecanismo
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probabilistico. Al representar como modelo de variable aleatoria un atributo que varia de forma
continua en el espacio delimitado en un intervalo de posibles valores, la funcién de probabilidad

acumulada se expresa como:
F(u,z) = Prob{Z(u) < z}Vz (1)
Donde Zes la variable aleatoria, uzes la posicion de Zy zes el umbral.

La ecuacion (1) indica la probabilidad que Zen u sea menor o igual a un determinado valor de
z, entonces la funcion aleatoria corresponde a un grupo de variables aleatoria Z(u) que se
encuentran correlacionadas entre si y definidas para cada ubicacion u, dentro de un dominio A4
de forma que {Z(u), V ue A}. En varios trabajos se plantea el problema de la muy reducida
informacidn dura disponible para la caracterizacion del medio hidrogeoldgico (ver Cassiraga &
Gbmez-Hernandez, 1996; Cassiraga, 1999; Méndez-Venegas et al., 2013) y como mejorar la
caracterizacion de locaciones donde no se cuenta con informacién mediante la incorporacion
de informacion blanda. La representacion de la total distribucion de la variable estimar

dependiente de una variable secundaria se expresa:
Prob{Z < z;|V € (vy;v,)} 2

Donde Zes la variable de interés, zx un valor de la misma, Ves la variable secundaria y por

ultimo (vz,; vz) son los limites del intervalo de variacion de V.

Dado que el fin de la interpolacion en el espacio es mejorar el conocimiento de la variable de
interés por medio del conocimiento de medidas disponibles (informacion dura y blanda) para
cada ubicacién en el dominio de trabajo, entonces la ecuacién anterior queda expresada de la

forma siguiente:
Prob {Z < zj|toda la informacion disponible} 3)

Los algoritmos que permiten ampliar el conocimiento de una variable hacia ubicaciones no
muestreadas, a partir de diferentes tipos de informacién se clasifican en algoritmos de
interpolacion o estimacion y algoritmos de representacion estocastica o simulacion. Los
primeros generan una Unica imagen de la variable de interés producto de una interpolacién en
el area de estudio, mientras que el segundo tipo de algoritmos proporcionan gran cantidad de
campos de la variable de interés con la caracteristica que todos son equiprobables, debido a que
los datos y patrones de correlacion espacial conocidos son reproducidos (la informacién dura

se replica igual, en cambio la informacion blanda, con algun grado de relajacion).
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Las imagenes obtenidas con los algoritmos de estimacion son consideradas como campos
suaves y no reflejan la heterogeneidad real en el campo de la variable estimada. Se considera
que cada respuesta de los algoritmos de representacion estocasticas puede representar la
realidad, por tal las variaciones entre cada simulacién proporcionan visual y cuantitativamente

la incertidumbre de la variable modelizada (Cassiraga & Gémez-Hernandez, 1996)
2.4. Algoritmos de interpolacion o estimacion

Dan como resultado una representacion de la variable de interés dentro de un campo
interpolado, buscando para cada localizacion el mejor estimador. Cassiraga (1999) sostiene que
la aplicacion de cualquier algoritmo de interpolacion tiende a generar campos suaves y no
reflejan la heterogeneidad que posee dicha variable en la realidad. Asi mismo cada estimacion

realizada guarda relacion con los datos de la muestra, pero no entre si mismos.
2.4.1. Regresion tradicional

Es una de las técnicas mas simples para la prediccion de una variable respecto a otra, asumiendo
que dicha relacion responde a una recta entre las ubicaciones de ambas variables, se expresa

como:
Z=a.z,+b (&)

Los valores de las variables son z:y zz, mientras que ay b son los coeficientes para determinar,
usualmente se utiliza el método de los minimos cuadrados quedando los coeficientes
expresados como sigue:

a= pU_zz; b =m,, —am,, )

Donde p es el coeficiente de correlacion lineal de z:y zz, 0z1 'y o0z2 la desviacion estandar de
las variables z: y z- correspondientemente y mzz y m:zz son los valores medios. Una de las
desventajas de este método es que no permite cuantificar la incertidumbre de los resultados

estimados.
2.4.2. Krigeado simple (KS)

Considera que la variable regionalizada z corresponde a una ejecucion de la funcién aleatoria
Z, con media conocida, siendo contemplado como el promedio ponderado de la muestra, cuyo

estimador se representa por (Riquelme Sandoval, 2016):
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zgs(Uo) =M = Yg=1Aa[2(ug) —m] (6)

Donde m es el valor esperado de Z, constante durante todo el dominio de la estimacion, A« es
el coeficiente de ponderacion. La ecuacion anterior se ve modificada a un sistema lineal debido
a que A« condiciona que el estimador sea insesgado, asi como que la varianza del error sea

minima.
ZﬁzllﬁC(ua —up) =C(ug —up),a=1,..,n (7
Y C(h) es la covarianza del vector separacion A. La varianza de los errores del KS es:
oigs(Ug) = 0% = Xo=1 4 C(Ug — Uo) 8
2.4.3. Krigeado ordinario (KO)

Es utilizada la muestra conocida (conjunto de datos) y el variograma que describe la
variabilidad espacial, suponiendo que Z(u) es funcion aleatoria estacionaria de segundo orden
(Chica-OlImo, 2005). En el caso de este estimador se asume que la media es desconocida y a
partir de los datos involucrados en cada estimacion se calcula dicho valor, se representa con la

siguiente ecuacion:
Zgo(Uo) = La=121aZ2(Ug) )
Para que el estimador sea insesgado debe cumplirse que la suma de los pesos A« en cada una de

sus localizaciones sea 1.

n_AClu, —ug) +u=Clu, —upg),a=1,..,n
{Zﬁ_l B ( a O) u ( a 0) (10)

Donde u es el parametro de Lagrange sujeto a la suma de los pesos y el minimo de los errores.

La varianza de los errores del KO se expresa como:
0o (Uo) = 0% = Xi=12aC (U — Up) — 1 (11)
2.4.4. Krigeado universal (KU)

Este tipo de krigeado considera como polindmica la variacion espacial que existe en la media

local, la cual es desconocida cuya representacion matematica es como sigue:
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m(u) = Xizo arfi(u) (12)

Donde m(u) corresponde a la media en la localizacion u; as son coeficientes no conocidos y
fi(u) son monomios debajo orden en funciones de las posiciones de u. Las expresiones

reducidas para un modelo lineal y cuadratico bidimensional queda:
m(u) = ay + ayx + a,y m(u) = ay + a;x + a,y + aix + ajy + asxy (13)
Y el estimador de KU es de la forma:
zky (Uo) = Xa=14az(Ug) (14)

La condicion de no sesgo esta condicionada a L las expresiones:

{Zg=llﬁc(ua’ - uO) + Z%:O nulfl(ua) = C(u(x - uO)i a=1..,n (15)
21;:1 /’lﬁfl(uﬁ) = fl(uo),l = 0, ,L
La varianza de los errores del KU tienen la siguiente ecuacion:
oy (Uo) = 02 — Xig=1 2o C Uy — Up) = Xizo tifilue),a = 1,...,n (16)

Existen muchas mas técnicas de interpolacion de las mencionadas en esta revision como por
ejemplo krigeado con deriva externa, asi como un conjunto de técnicas de interpolacion que
permiten adicionar variables secundarias en la estimacién del parametro requerido, como por
ejemplo: el cokrigeado simple, cokrigeado ordinario, krigeado indicador, cokrigeado indicador,
cokrigeado colocalizado dentro de este podemos destacar al cokrigeado bajo un modelo de
Markov, etc., para mayor informacion sobre las técnicas aqui mencionadas el lector puede

revisar Cassiraga & Gomez-Hernandez 1996; Cassiraga 1999.
2.5. Algoritmos de representacion estocastica o simulacion

Reciben este nombre las técnicas que permiten realizar maltiples imagenes de una variable z,
que se modela como funcion aleatoria Z(u), a partir de la informacion disponible y los patrones
de continuidad utilizados en la modelizacion de Z(u). Esta seccion ofrece una revision
superficial de algunos de los métodos mas utilizados. Una revision detallada de estos metodos

se pueden consultar en Cassiraga & Gomez-Hernandez 1996; Cassiraga 1999.

2.5.1. Simulacion secuencial
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Considerada una técnica muy robusta, Cassiraga & Gomez-Herndndez (1996) resumen su

esquema como sigue:

1. Setraza una ruta aleatoria inspeccionando los nodos a ser visitados.

2. Toma toda la informacion disponible, asi como la calculada previamente en otras
ubicaciones para determinar en el nodo la funcion de distribucion acumulada. A medida
que se ejecuta la simulacion surge la necesidad de condicionar la funcién de distribucion
a los datos adyacentes, esto a razon que el incremento de los datos pre-simulados
aumenta en tiempo de simulacion.

3. Se elije aleatoriamente un valor de la funcion aleatoria resultante del paso 2 y es
incorporado como datos condicionantes en la simulacion del siguiente nodo.

4. Se repite el paso 2 hasta culminar todos los nodos, presentes en el dominio.

5. Finalmente, el proceso se repite esta vez iniciando con un camino distinto (aleatorio)

para generar otra representacion.

El algoritmo de simulacién secuencial considera varias técnicas como: simulacion gaussiana
secuencial, simulacion gaussiana por cokrigeado, simulacion conjunta de variables, simulacion

gaussiana secuencial por cokrigeado colocalizado bajo un modelo markoviano, etc.

La técnica de simulacion gaussiana secuencial de un solo atributo supone considerar a {Z(u;), j
=1, .., N} como un grupo de variables aleatorias conocidas en N ubicaciones u; dentro del
dominio A. Con el objetivo de realizar L representaciones de las N variables condicionadas al
grupo de datos, es decir: Z/(u),j=1, .., N;I1 = 1, .., L}, esta generacion es equivalente al

muestreo de la funcion de distribucion acumulada representada como sigue:

F(uq, oo Up; Z1, o, Zn| (M) a7
2.5.2. Simulacion por recocido simulado (“simulated annealing”)

Es capaz de complementar las técnicas tradicionales de simulacion estocéastica con la ventaja
de incorporar patrones de variabilidad complicados de representar mediante funciones de
covarianza. Al considerar el parametro Z(u) en el rango de &, donde & = 7, ..., K la dificultad
de obtener una distribucién espacial del parametro en las AN locaciones de una malla se

representa por el histograma siguiente:

f(h; ky; ky) = Prob {Z (u) € ala categoria k,, Z(u + h) € a la categoria k,},
kl ) kz = 1, ,K (18)
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Donde A/ = hs, ..., hi, corresponde a los vectores separacion. La funcion objetivo puede

expresarse posiblemente como:
0= Z%:l Zgl 252 [f(hl; kl; kZ)referencia - f(hl; kl; kz)realizaci(’)n]2 (19)
Este algoritmo contempla la siguiente rutina:

Delimitar los parametros de la funcién objetivo (valores del histograma bivariado).
Generar primera realizacion que represente las frecuencias.

Calcular los pardametros de la ejecucion en la funcion objetivo (F.O).

Valorar laF.O

Elegir nodos aleatoriamente e intercambiar sus valores.

Actualizar laF.O

Se acepta el intercambio de valores.

O N o g kB~ wDd P

Culmina cuando la F.O se encuentra cercana a 0, de no ser asi se continta en el paso 5
2.5.3. Simulacion por campo de probabilidades

Se destacan dos caracteristicas importantes de este algoritmo, la primera es la capacidad de
distinguir entre el célculo de la funcion de destruccién acumulada en cada locacion y la
reproduccion de representaciones plausibles del parametro. El esquema de ejecucion del

algoritmo se detalla a continuacion:

1. Se discretiza el area de estudio

2. Se obtiene la funcién de distribucion acumulada para cada nodo de la discretizacion.

3. Determinar la funcion de covarianza de la transformada uniforme de Z(u) asumiendo
Cp(h) = Cu(h)

4. Generar sobre la discretizacion una simulacion no condicionada P(u) distribuida
uniformemente y con covarianza Cp(h)

5. En cada nodo se determina zs(u) en base de la funcion de distribucion F(u,z)
empleando ps(u).

6. Por ultimo, se repiten los pasos 4 y 5 para tener una nueva realizacion plausible del

atributo.
2.6. Modelamiento numérico del flujo y transporte en aguas subterraneas

La implementacion de modelos numéricos en una formacion hidrogeol6gica proporciona una

fotografia del presente (situacion actual), describiendo el flujo y transporte de solutos en el

pag. 25



Arnold Jerson Carrasco Jocope

acuifero a fin de dotar de predicciones que permitan una gestion eficiente de los recursos
hidricos (en el caso de explotacion, actividades de remediacion, etc) y/o evaluar futuros

emplazamiento de residuos radioactivos.

El avance tecnologico y el abaratamiento de los equipos informaticos con gran capacidad ha
permitido el uso extensivo de los modelos numéricos para resolver ecuaciones sin solucion
analitica, sin embargo, no se debe hacer un uso indiscriminado de los mismos dado que cada

uno de ellos tiene limitaciones de convergencia y estabilidad (Cruces de Abia, 2006).
2.7. Ecuaciones que gobiernan el flujo y transporte

La solucion de las expresiones matematicas que rigen el flujo y transporte en acuiferos son
generalmente determinadas por el principio de conservacion de la masa (caudal o soluto),
tomando como referencia un volumen de control, a partir del cual se realiza un balance
(Konikow, 2003).

2.7.1. Solucion de la ecuacion de flujo

El proceso para determinar el flujo (caudal) a través de un medio poroso fue estudiado por
Henrry Darcy, quien propuso la Ley de Darcy, que relaciona las propiedades del agua, del

medio poroso y el gradiente. Utilizando tensores la ecuacion se expresa tal como sigue:

= k. on
qi = KL] ox; (20)
Donde g: [LT] corresponde al flujo; K5 [LT™] es la conductividad hidraulica del medio poroso

y finamente A [L] es el nivel piezométrico.

Freeze & Cherry (1979) describen las ecuaciones de flujo y transporte como producto de la
combinacion de las ecuaciones de conservacién de la masa y la ley de Darcy, obteniéndose
diferentes ecuaciones en funcion del medio al considerar constante la densidad del fluido
(Fernandez Torroba, 2004), la ecuacion diferencial parcial de flujo en estado estacionario en un

medio poroso saturado anisotropico queda:

se(g) 45 (05) + 5 (K.5) = 0 @

Para el caso de estado transitorio la ecuacion (21) sufre cambios, esto debido a que el ingreso

de flujo masico para cualquier volumen de control debe corresponder a la variacion en el
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almacenamiento a través del tiempo para la masa del fluido, para una formacién heterogénea y
anisotrdpica, la ecuacion resultante se expresa como:

0 oh a oh 7] oh dh %

s (Keg) + 55 (0 5) + 5 (K 5) = .50+ w (22)
Donde K, Kj, K. son las conductividades hidraulicas en las tres direcciones en [LT?], A
corresponde a la altura piezométrica en [L], Sses el almacenamiento especifico en [L™], tes el
tiempo en [T] y W* corresponde al flujo volumétrico por unidad de volumen (el signo

dependeré si sale o entra flujo al sistema)
2.7.2. Solucion de la ecuacion de transporte

Desde antes de la década de 1980, el conocimiento de los acuiferos tenia un enfoque
cuantitativo, pues se buscaba determinar el potencial de estos para satisfacer diversos usos a
través del empleo de modelos hidrogeoldgicos, este enfoque ha variado desde final del siglo

anterior poniendo mayor atencién a los problemas de la calidad del agua (IHOBE, 2006).

Sanchez Barrero (2009) en su trabajo de tesis realiza una descripcion de los métodos numéricos
que resuelven el movimiento de un soluto en el acuifero, tomando como punto inicial la
ecuacion adveccion—dispersion, se consideran tres procesos en el transporte de masa como la
difusion, adveccion y dispersion, de entre los cuales el movimiento advectivo es predominante
indicando que el transporte de masa se debe a la velocidad media del flujo. La ecuacién se
representa como:

28 = V() + 4 (23)

Donde jes el vector de flujo mésico, Ces la concentracion y gsson las fuentes y/o sumideros.

La ecuacidn tradicional de la adveccion—dispersion resulta luego de realizar varias asunciones

sobre la ecuacion anterior, quedando de la forma:

a%c v ac
Y ay2 Y oy

d%c v ac
X 9x2 X 9z

B |+ sl = 22 (24)

|+ (0,55 02

2922 Y70z

Donde Dx, Dy, D- corresponde a los coeficientes de dispersion hidrodinamica [L2T?], Ces la

concentracion del soluto en el medio, gsson los términos fuente y/o sumidero.

Se hace estrictamente necesario definir las condiciones iniciales y de contorno para obtener una

solucidn Unica de la ecuacion diferencial parcial de segundo orden. Denominamos condiciones
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iniciales a los valores que se proporcionan como solucion al inicio de la simulacion,
evidentemente estas cambiaran al simular el estado transitorio. En el caso de modelos en estado
estacionario solo es necesario las condiciones de contorno, estas pueden ser de tres tipos: a)
condicidn de Dirichlet en el que se especifica el valor (nivel o concentracion), b) condicion de
Neumann que corresponde a un gradiente del nivel o concentracion, generalmente es utilizada
al modelar el flujo dispersivo constante y ¢) condicion de Cauchy es una condicion mixta que

combina las condiciones ay b.

METODOS DE RESOLUCION DE LA ADE
#c ac ac

P Pl 7

METODOS EULERIANOS METODOS LAGRANGIANOS METODOS EULERIANOS -
LAGRANGIANDS
- Método de las diferencias Separa las componentes advectiva Separa las componentes advectiva
ﬁ.l::qta; (MDE). y dispersiva de la ADE (151 i}: v dispersiva de la ADE (vx ﬂ):
- Método de los elementos P _— o . axs
finitos (MEF). landom Walk: _ - Método de las caracteristicas
: . . -  FRandom Walk Particle (WOC).
- Método de los volimenes . - . ——
finitos (MVF). Imc]_{mg IL'R‘J.'P'_I']. - I-.-Ier-:_'dn de las caractensticas
- Contmmous Tome FRandom modificadas (MKOC).
Walk (CTEW). - Método de las caracterishcas
modificadas hibndo (HMOC).

Figura 1: Clasificacién de métodos para la solucion de la ecuacion adveccion-dispersion.
Fuente: (Sanchez Barrero, 2009)

A continuacion, se ofrece una clasificacion y breve descripcion de los métodos que permiten
resolver la ecuacion de transporte de solutos en el medio hidrogeoldgico. Se agrupan en 3
métodos: eulerianos, lagrangianos y mixtos (Neuman, 1984; Fernandez Torroba, 2004; Sanchez
Barrero, 2009; Gomez Giraldo et al., 2017). EI método de Euler resuelve la ecuacion del
transporte utilizando técnicas como diferencias o elementos finitos, cuyo uso demanda el
empleo de una malla fija, son empleadas con mayor frecuencia en problemas donde sea
dominante el transporte dispersivo, presentando problemas de estabilidad numérica cuando el

transporte advectivo es el dominante que sucede en la mayoria de los casos.

Los métodos lagrangianos son altamente eficientes para problemas donde predomina el

movimiento advectivo, para la solucion de la ecuacion de transporte utilizan técnicas de rastreo
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de particulas, estos métodos usan una malla deformante o bien una malla fija en coordenadas

deformables a diferencia del método de Euler estos no necesitan una malla fija.

Los métodos mixtos o eulerianos-lagrangianos utiliza las bondades de ambos métodos
separando el término advectivo y dispersivo, para la solucion del primer término utiliza el
método de Lagrange y para el segundo el método de Euler. Estos métodos también pueden tener
inestabilidad numérica de la solucion debido al uso de técnicas de rastreo de particulas. Algunas
de las técnicas que emplea este método son por ejemplo el método de las caracteristicas (MOC)

que presenta el inconveniente que la conservacion de la masa no esta garantizada (Zheng, 1992)

3. Material de partida

En esta seccidn se describe la informacion inicial del area de estudio, al mismo tiempo se realiza
un analisis estadistico de la muestra para posteriormente emplear los algoritmos
geoestadisticos, concluyendo con la eleccion del método numérico a utilizar para resolver el

problema de flujo y transporte de solutos en el acuifero sintético descrito.
3.1. Hipdtesis de trabajo

Los resultados que nos proporciona el krigeado (aplicado a los datos de conductividad), sobre
el comportamiento del flujo y transporte de solutos en acuiferos donde no disponemos de
informacién para calibrar y validar el modelo, no corresponde a la realidad y dista en gran
medida del promedio del comportamiento de flujo y transporte en las realizaciones de una
simulacion estocastica; prediciendo en muchos casos una subestimacion de los tiempos de viaje
del soluto en relacién con la media del método de Monte Carlo, debido a que determina un

campo de conductividades bastante suavizado.
3.2. Descripcién del acuifero sintético.

Se trabaja con un area de seccién vertical de un acuifero libre heterogéneo rectangular con 1
km de anchura y 300 m de espesor, discretizado en celdas cuadradas de 10 m por 10 m. Las
condiciones de contorno son impermeables en el fondo, superficie freatica en la parte superior,
altura piezomeétrica constante en el borde izquierdo igual a 500 m (aqui el espesor saturado del
acuifero es de 290 m) y una altura piezométrica constante en el borde derecho igual a 300 m
(espesor saturado, por tanto, de 90 m).
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El acuifero es heterogéneo con conductividades hidraulicas cuya variabilidad espacial puede
caracterizarse por una funcion aleatoria logmultigaussiana con media -5 log10(m/s) y varianza
1.0 (log10(m/s))?, y variograma esférico anisotropo con alcance de 200 m en la direccion
horizontal y de 50 m en la vertical. Se dispone de 14 datos de conductividad mostrados en la
tabla 1 (tomando como origen de las X el borde izquierdo del acuifero y el origen de las Z viene

dado por la condicion de contorno).

Tabla 1: Conductividades hidraulicas (k) conocidas / datos duros

logioK
X (m) Z (m) (log10
m/s)
100 280 -4.0
300 290 -4.3
500 270 -4.1
700 250 -4.0
900 260 -3.8
100 460 -6.0
300 450 -6.3
500 450 -5.0
700 460 -5.5
900 470 -5.8
200 330 -4.5
400 340 -5.5
600 320 -6.5
800 360 -6.0

3.3. Estadisticas de la conductividad hidraulica

Se tiene valores de conductividad hidraulica definidas en 14 ubicaciones a diferentes
profundidades que, van desde 250 m a 470 m, tal como se muestra en la figura 2, los estadisticos
de los datos son calculados por el software SGeMS (Remy, 2004), la muestra tiene una media
de -5.1 logl0(m/s), mediana de -5.5 log(m/s) y una varianza de 0.92, indicando una
distribucion mas o menos simétrica de la muestra en el dominio, tal como se aprecia en el

histograma de la figura 3.

La muestra se encuentra espacialmente distribuida en el dominio de estudio, los valores con
menor permeabilidad se encentran ubicados en la parte superior, en contraste, los valores de
conductividad més alta se encuentran en la parte inferior del acuifero sintético. Con una zona

de transicion en la parte central del acuifero.
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DATOS DE CONDUCTIVIDAD HIDRAULICA - MUESTRA DURA

500
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Figura 2: Distribucion de conductividad hidraulica conocida en la seccion vertical del acuifero

sintético
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Figura 3: Histograma, gréfico de probabilidad y principales estadisticas de la muestra de
conductividad hidraulica del acuifero sintético

3.4. Seleccion del modelo matematico.

Para la construccién del modelo se selecciona un codigo libre, desarrollado por el Servicio
Geoldgico de los Estados Unidos (USGS) como MODFLOW (Mcdonald & Harbaugh, 1984),

en su versién 2005.

Esta version realiza el modelamiento de flujo empleando el método de diferencias finitas
centradas en bloque, ademas de incorporar flujos externos como recarga, drenaje, bombeos,
rios, etc., organizandolos en paquetes individuales 0 médulos (para el caso de este trabajo no

son considerados los modulos de recarga, drenaje, rios). Para resolver sistemas complejos las
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soluciones analiticas no existen, por lo cual es necesario su resolucion mediante métodos

numéricos, en MODFLOW la ecuacion que describe el flujo de agua subterranea esta dada por:

a [ ] + 9 [ oh a [
ax XX 9x ay LYY ay ozl %% 9z

Donde, K, Kyy, K2z son las componentes de la conductividad hidraulica en los ejes x, yy z A

|+ K. 2| - w = 5.5 (25)

S ot

es la altura piezométrica [L], Sses el almacenamiento especifico del material poroso [L7], t es
el tiempo [T] y Wel flujo volumétrico por unidad de volumen, que representa fuente/sumidero
de agua [T1].

En tanto para la simulacion del transporte se optd por trabajar con MT3D-USGS que es el
simulador de transporte de solutos en agua subterranea para MODFLOW, version actualizada
del USGS del cddigo de transporte de solutos de agua subterranea MT3D desarrollado por
Zheng (1990). En el desarrollo del presente trabajo se contempla el movimiento advectivo como

predominante. La ecuacion que gobierna el transporte es:

(034 o ] 2o ] [0 5]+ 20 3] 4 ]+
61[ zx ax] *o [Dyz az] *3 [DZYZ_; B %[ch] B E[Uyc] - %[UZC] + WEI = %
(26)

Donde, D corresponde a los coeficientes de la dispersion hidrodindmica longitudinal en las
direcciones x, yy zen [L/T], ves la velocidad intergranular en [L/T], &€ es la porosidad, W

representa las fuentes/sumideros, Ces la concentracion en [M/L3%]y tes el tiempo [T].

Finalmente, la correcta aplicacion de las ecuaciones anteriormente descritas permite obtener las
alturas piezométricas y las concentraciones en funcion del espacio y tiempo a través de los

balances realizados en cada celda.
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4. Metodologia

Dado que el presente trabajo busca demostrar la diferencia que existe al considerar técnicas de
estimacion versus simulacion, hacemos uso de técnicas geoestadisticas para determinar la
distribucion espacial de la transmisividad con ayuda de SGeMS, posteriormente se trabaja con
el modelo matematico seleccionado para la solucion de la ecuacion del flujo y transporte. En
esta seccion se realiza una breve descripcion de los resultados tras aplicar técnicas

geoestadisticas y de los softwares utilizados para modelar el flujo y transporte.

Para el caso de la estimacion de la conductividad hidraulica determinada mediante la técnica de
krigeado ordinario (KO), se utiliza el software MODFLOW-2005y MT3D, para la solucion de
la ecuacion de flujo y transporte respectivamente, apoyado del interface grafica de ModelMuse
(Winston, 2009).

Mientras que para el caso de las 100 simulaciones equiprobables de campos de conductividad
hidraulica (K), utilizaremos los ejecutables de MODFLOW-2005 y MT3D, a través de cddigos
de programacion como FLOPY de PYTHON mediante la plataforma de Jupyter Lab, para

optimizar recursos computacionales.
4.1. Estimacion

Estas técnicas permiten a partir de los datos conocidos de la variable de interés, la estimacion
de los valores donde no han sido muestreados, en el presente trabajo se emplea la técnica de
krigeado ordinario (KO). Cuyo resultado se traduce en un unico campo interpolado

condicionado a las mediciones proporcionadas.

Los datos del variograma han sido proporcionados en la seccion 3.1, cuyo resumen se presentan
en la tabla 2 y la expresion del modelo anisotropico esta definida en la ecuacion (27). Luego de
construido el modelo de continuidad y aplicado KO se obtiene el mapa de conductividad

espacial que responde o esta condicionado a los datos proporcionados.

Tabla 2: Resumen de parametros del modelo anisotropico

Parametro valor
Efecto pepita 0
Contribucién 1
Rango maximo 200
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Rango minimo 50
Angulo 90

Ecuacion del modelo ajustado

Yi(h) = Sphax:ZOO, az=50, a=90(h) (27)

En la figura 4, se muestran los resultados de la aplicacion de KO a la muestra original
observandose una franja de conductividad media-alta de izquierda a derecha en la parte inferior
del &rea de estudio, con un rango de valores que oscila entre -3.8 a -4.7 (log10m/s), como se
intuyo en la seccion de estadisticas de la muestra la continuidad se observa en el campo
horizontal, siendo la zona de mayor transmisividad dicha franja, en tanto, los extremos tienen

menor transmisividad quedando un campo vertical estratificado.

1.1e7

0.97z%

0.774

0.583%

0383

0.134g

3.93%e-05

Figura 4: Interpolacion de la muestra, arriba campo estimado de conductividad hidraulica con
krigeado ordinario (KO), abajo mapa de varianzas del campo de conductividad estimado

En la figura 5 se presentan los estadisticos tras la aplicacion de KO, el tamafio de la muestra se
ha visto incrementado de 14 a 3000 datos, la distribucion de frecuencias de la muestra posee un
comportamiento gaussiano (los valores minimos se encuentran en los extremos y los maximos

en el centro del histograma), comparando estos resultados con los estadisticos obtenido en la

pag. 34



Arnold Jerson Carrasco Jocope

figura 3 se observan valores similares con una disminucién de la varianza del 80%, una
reduccion caracteristica de los métodos de interpolacion pues tienden a eliminar los valores

extremos e incrementar la continuidad de los valores intermedios.

Ya estimado el campo heterogéneo de la conductividad hidraulica se procede a trabajar con el
modelo de flujo en MODFLOW-2005. Para esto es importante tener en cuenta que SGeMS
utiliza el formato de lectura y escritura de Geo-EAS y GSL.ib. Esto quiere decir que en el vector
columna obtenido primero estan los valores de las filas, luego las columnas y por Gltimo las
capas, otra cosa para tener en cuenta es que el origen de coordenadas de SGeMS es diferente al
de MODFLOW. SGeMS tiene el origen abajo, a la izquierda al fondo, mientras que
MODFLOW arriba, a la izquierda, al fondo, por lo cual sera necesario acondicionar los datos

antes de cargarlos a ModelMuse.
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Figura 5: Histograma y principales estadisticas del campo estimado.
4.2. Simulacion

Las técnicas de simulacion estocastica permiten generar multiples representaciones de una
variable con arreglo a un determinado modelo estocastico, representando de esta manera las
heterogeneidades de la o las variables de interés sobre los modelos de estimacion que ofrecen
una unica respuesta que suaviza las reales dispersiones. El software SGeMS tiene un conjunto

de herramientas que permiten simular una o mas variables espacialmente distribuidas.
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simulacién 0 simulacién 10

-1.074

-2.30%

-3.541

-4.77%

-6.008

-7.241

-9.478

simulacién 15 simulacion 45

simulacién 75 simulacion 98

-1.953
-3.086
-4.218
-5.351
-6.484
-7.616

-9.749

Figura 6: Campos generados con el algoritmo SGSim. se presentan algunos de los 100 campos resultantes tras la aplicacion del algoritmo de

simulacion, generados con los valores del variograma utilizado en la estimacion.
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Para generar las 100 realizaciones de la heterogeneidad de la conductividad hidraulica se utiliza
el algoritmo de simulacion secuencial gaussiana (SGSim). Al igual que en la seccion 4.1 se
hace uso de los datos de la tabla 1, el correspondiente semivariograma y definiendo un elipsoide
de busqueda de 700 x 700 m, para la generacion de las realizaciones requeridas. Como se
observa en la figura 6, los campos resultantes presentan gran heterogeneidad espacial de la
conductividad hidraulica, siendo todos y cada uno de ellos equiprobables de representar la
realidad, el andlisis visual de los campos resultantes muestra la eliminacion de estratos a
diferencia de los resultados obtenidos con los métodos de estimacidn que mostraban claramente

una estratificacion en el plano vertical.

La figura 7 corresponde al mapa de varianzas condicionales, los valores de varianza mas bajos
se disponen en las locaciones que corresponden a los datos duros, a medida que nos alejamos
de dichas locaciones se incrementa, se observa que existe mayor correlacion de los datos dentro

del area de estudio a comparacion de los calculado con KO.
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Figura 7: Mapa de varianzas condicionales de la simulacion estocastica

En la figura 8 los estadisticos muestran que, a pesar de poseer heterogeneidad las propiedades
estadisticas de la muestra como varianza y media son similares para cada realizacion, mostrando

un comportamiento gaussiano.

Los métodos de interpolaciéon buscan determinar el mejor estimador lineal minimizando la
varianza. Son también conocidos como BLUE (Best Linear Unbiased Estimator)
proporcionando una representacion suave. Por el contrario, los métodos de simulacion
persiguen un objetivo distinto el cual consiste en reproducir simulaciones que reflejen la
heterogeneidad espacial del pardmetro estudiado, condicionado a los datos duros sin la

necesidad de cumplir con la caracteristica de BLUE (Fernandez Martinez, 2005).
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Figura 8: Histogramas de simulacion y principales estadisticos: se presentan histogramas de algunos de los campos generados en la simulacion
estocastica de conductividad hidraulica junto a las principales estadisticas de la muestra.
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Al igual que en el item anterior, ya acondicionada la informacion se procede a elaborar el
modelo de flujo y transporte para cada una de estas simulaciones, en este caso al tener varias
simulaciones que ejecutar no trabajaremos con ModelMuse, el utilizar esta interface supone un
gasto innecesario de recursos computacionales y tiempo del modelador, entonces se optd por
trabajar con lenguajes de programacion de cddigo abierto, los cuales permiten a través de
empleo de lineas de comando crear, correr modelos y pos-procesar resultados. El uso de
lenguajes de programacion brinda mayor facilidad en el analisis de sistemas complejos que
resulta dificiles o practicamente imposibles de realizar al utilizar interface gréafica de usuario o

por sus siglas en ingles GUI (Bakker et al., 2016)

El lenguaje de programacion elegido es Python, un lenguaje que ha crecido rdpidamente y viene
siendo utilizado en numerosas aplicaciones cientificas (Bakker & Kelson, 2009; Pérez et al.,
2011), se puede ejecutar MODFLOW utilizando FLOPY que contiene los mddulos de
MODFLOW, MT3DMS, SEAWAT, etc., (Bakker, 2014), ademas de poseer extensas

bibliotecas para diversos tipos de analisis e ingreso de datos.

La construccion de los scripts se realiza a través de un interface de usuarios basada en un
servidor web denominada Jupyter Lab que ofrece un entorno de trabajo interactivo (Arsys,
2020), este visor web nos permite la construccion de un codigo para la generacion automatica

de las 100 simulaciones de flujo y transporte, asi como el pos-procesamiento de los resultados.
4.3. Estructura del medio, condiciones de contorno, parametros

Este trabajo considera un modelo bidimensional heterogéneo de seccion transversal en el plano
Xz, con una extensién del modelo de 1000 metros de longitud y 300 metros de altura,
discretizadas en 100 columnas (sentido longitudinal x) y 30 capas (sentido vertical z), utilizando
una sola fila por cada capa (sentido frontal y) siendo las dimensiones de las celdas (10, 1, 10)
m. Las 30 capas del modelo se consideran como CONVERTIBLE (pueden ser confinado/no
confinado) con transmisividad variable, un aspecto importante para la simulacion de flujo es
determinar correctamente las condiciones de contorno e iniciales, puesto que, estas determinan
la interaccion entre la masa de agua y el exterior, para el presente trabajo se utiliza la condicion
de Dirichlet (primer tipo) la cual indica una altura piezométrica fija. Se establece un nivel
constante en los extremos de 500 m en el borde izquierdo y 300 m en el derecho, ubicandose
en la primera columna desde el fondo de la capa 1 hasta la capa 29 y en la tltima columna desde

el fondo de la capa 21 hasta la capa 29 respectivamente. Ver figura 9.
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En la simulacién de flujo, los parametros utilizados son los resultados de los campos obtenidos
de la aplicacion de las técnicas geoestadisticas para determinar la heterogeneidad de la
conductividad hidraulica, para efectos practicos se asume que el acuifero es isotropico, es decir,
la conductividad hidrulica horizontal es igual a la vertical (Kx = Kz), este supuesto se realiza
dado que la heterogeneidad esta siendo contemplada en la variabilidad espacial a lo largo del

plano horizontal (eje x).

En la discretizacion temporal, se establecen 3 periodos, un estacionario y 2 transitorios con una
duracion total de 80 afios cuyas longitudes son las siguientes: el primero con una duracién de 1
segundos (s), el segundo de 864000 segundos (10 dias) durante el cual se suministra el
contaminante y por Gltimo un periodo de 80 afios, que muestra el desplazamiento de la masa de

contaminante suministrada.

Figura 9: Discretizacion espacial del modelo, plano xz (100 columnas, 1 fila'y 30 capas)

Como contaminante se considera una fuente de cadmio como soluto conservativo, cuya
concentracion es conocida y constante durante 10 dias correspondiente al segundo stress
period (fuente = 100 Cd, inicia en t = 1 s hasta t = 864001 s), mismo que esta siendo
suministrado en el extremo izquierdo entre las capas 1 a 29. Se contempla como predominante

el movimiento advectivo por lo cual los términos de dispersion seran considerados nulos.

La ecuacién del transporte de masa es resuelta a través de métodos eulerianos-lagrangianos
comunmente denominados métodos mixtos, especificamente el método hibrido de las
caracteristicas (HMOC), utilizada con mayor frecuencia en campos heterogéneos debido a los

cambios bruscos de concentraciones (Fernandez Torroba, 2004).
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5. Resultados y discusiones

En esta seccion se presentan y comentan los resultados obtenidos de la solucion del modelo de
flujo y transporte en el modelo interpolado, asi como en el estocastico. Los resultados obtenidos
se han dividido en dos grupos:

5.1. Modelo de flujo

El resultado de la simulacién de flujo a partir de la conductividad hidraulica obtenida por
krigeado se presenta en la figura 10, las celdas que se encuentran saturadas estan coloreadas de
celeste, en tanto, las celdas de color marron indican las celdas secas durante el periodo de

simulacion.

Como era de esperarse, el flujo se desplaza desde las celdas con mayor a menor altura
piezométrica (desplazamiento de flujo de izquierda a derecha), el analisis visual de los
resultados indica que el flujo va descendiendo de forma gradual desde la cota 500 m hasta la
salida del modelo que se encuentra a 300 m en el borde derecho.

CELDAS ACTIVAS / NO ACTIVAS - ESTIMACION CAMPO SUAVE (KRIGEADO)

500

40

400

350

300

50

Figura 10: Modelo de flujo simulado a partir de k estimada mediante krigeado - celdas activas

y no activas

La gréfica de los niveles piezométricos confirma que el descenso se produce de forma gradual
tal como se indicd en el analisis visual. Las lineas de altura piezométrica practicamente
paralelas en el plano z, indican que se tiene un flujo horizontal fuerte, existiendo flujo vertical
débil en los extremos de la discretizacion del modelo, hacia la parte central del modelo las lineas
piezométricas tienden a curvarse, esto significa que entre los 400 a 700 metros (sentido
longitudinal x) existe una zona con valores bajos de permeabilidad que dificulta el movimiento
del agua, esto es corroborado con la figura 11 (zona de baja permeabilidad ubicada a 350 m de
profundidad).
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Se cuantifica aproximadamente un total de 1.288 hm?® de agua ha circulado por el sistema
durante el periodo total de simulacion (80 afios).

SECCION VERTICAL MODELO DE FLUJO - ESTIMACION CAMPO SUAVE (KRIGEADO)

5000

475.0

500

400 4250

Figura 11: Alturas piezométricas del modelo de flujo simulado a partir de K estimada mediante

krigeado

Antes de dar por correcto y unicos los resultados obtenidos del modelo de flujo en un campo
estimado (modelo determinista Unico), debemos recordar que la heterogeneidad es una
propiedad intrinseca del entorno geoldgico y la forma de representarla es a través de un enfoque
estocastico, que permita cuantificar la incertidumbre de la distribucion espacial de la

conductividad hidraulica en masas de agua subterranea (Gémez-Hernandez & Wen, 1998).

El paso siguiente consiste en realizar la simulacion de flujo de los 100 campos de conductividad
hidraulica generados, resolviendo numéricamente para cada caso la ecuacion de flujo
(simulacion de Monte Carlo) y como se mencion0 anteriormente esto es posible a través del
uso de la biblioteca Flopy en Python, que permite programar y procesar un gran nimero de
realizaciones de modelos basados en MODFLOW (Bakker et al., 2016) a un bajo coste
computacional, el script generado para dicha simulacion se puede ver en el anejo 1, también
disponible para futuras consultas de otros usuarios en las siguientes direcciones web:

https://github.com/arnold-carrasco/Stochastic-simulation-hydraulic-conductivity-heterogeneity.qit;
https://github.com/modflowpy/flopy/pull/1089/commits/fc35fb2ad888f098550e5e7b3a64a7766883dd
28

Como era de esperarse los resultados muestran que existe gran variabilidad entre las posibles
soluciones del modelo flujo estocastico, teniendo todos y cada uno de ellos la misma
probabilidad de representar el movimiento del flujo en el subsuelo. El perfil de ldmina de agua
se ve influenciado por la heterogeneidad de la conductividad hidraulica a lo largo del area de

estudio en todas las simulaciones, la figura 12 muestra algunas de las realizaciones de la simula-
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Figura 12: Campos de simulacion estocastica de flujo: se presentan algunos de los campos simulados obtenidos
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cién estocastica generada. Los cuatro modelos que se encuentran en la parte superior de la figura
12 muestran niveles piezométricos altos hasta una distancia de 900 metros del borde izquierdo
disminuyendo hacia los tltimos 100 metros del modelo para alcanzar la altura de 300 metros,
mientras que algunas otras simulaciones como las de los modelos de flujo 50, 76, 84 y 90 por
mencionar algunos, muestran niveles piezométricos que superan ampliamente el nivel prescrito
en el borde derecho (el flujo se encuentra en celdas por encima de la capa 21), siendo esto un
indicativo de permeabilidades muy bajas en el acuifero, impidiendo el descenso de la lamina
de agua en los primeros 1000 metros. La gran diversidad de resultados responde a la

representacion de la heterogeneidad de la permeabilidad en el &rea de estudio.

El pos-procesamiento de los resultados del modelo de flujo consiste en elaborar un mapa de
probabilidad de celdas saturadas del conjunto de soluciones de la simulacion estocéstica, esto
se obtiene al convertir la matriz de alturas piezométricas de cada simulacion en un mapa de
indicadores (definidos como una variable binaria), donde para cada celda del acuifero saturada
y no saturada, le corresponde el valor de uno y cero respectivamente. El c6digo elaborado para
el procesamiento de estos datos se puede ver en el anejo 3. EIl promedio de las matrices (100
simulaciones) muestra un mapa de probabilidad de celdas saturadas, estableciéndose un rango
amplio de posibles soluciones y ninguna de las soluciones individuales corresponde al modelo

de krigeado.

Los promedios calculados en cada celda indican la probabilidad de ocurrencia que dicha celda
se encuentre 0 no saturada en cada una de las 100 simulaciones. La figura 13, muestra un mapa
de escala de colores que va de amarillo a azul, la coloracion amarilla corresponde a las mayores
probabilidades de celdas hiumedas en las simulaciones, a medida que nos desplazamos hacia la
parte superior derecha del acuifero la coloracion va cambiando, esto debido a disminucion de

la probabilidad de que alturas piezométricas lleguen a ese nivel, la linea solida de color rojo

MAPA DE PROBABILIDAD DE CELDAS SATURADAS EN LA
SIMULACION ESTOCASTICA

500 10

450 o8

200

350

300

250

Figura 13: Mapa de probabilidad de modelos de flujo de la simulacion estocastica
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superpuesta sobre el mapa corresponde a la linea piezométrica de krigeado, esta se encuentra
alrededor de la probabilidad 50 % de ocurrencia (cerca de la media del modelo estocastico). Sin
embargo, este resultado del krigeado no asocia ningan nivel de incertidumbre en su prediccion

a diferencia de la media del método de Monte Carlo.

De la figura 13, observamos con una baja probabilidad que algunos de los modelos de flujo
llegan con una altura piezométrica mayor a 400 metros al borde izquierdo (corresponde a
algunos de los modelos mostrados en la figura 12), esto es atribuible a que la heterogeneidad
ha disminuido algunos érdenes de magnitud y la longitud del area de estudio no es suficiente
para que el flujo logre descender, agolpandose en el borde derecho e incrementando de esta

manera el flujo hacia la izquierda.

La figura 14 es un extracto del mapa de probabilidades anterior, mostrandose Unicamente
aquellas celdas que tienen la probabilidad del 100 % de permanecer saturadas durante toda la
simulacion estocastica (corresponde a las celdas con valor 1.0), nétese que el perfil no

corresponde a ninguna de las simulaciones individuales.

CELDAS SATURADAS EN TODA SIMULACION ESTOCASTICA

Figura 14: Celdas que permanecen saturadas durante las 100 simulaciones
5.2. Modelo de transporte

Para la evaluacion del movimiento del contaminante, se han considerado 15 tiempos de
observacion los cuales son detallados en la tabla 3, los tiempos en las ubicaciones 0, 2 y 14
corresponden a las longitudes de los stress period. Se han dispuesto 9 cortes transversales
como planos de control ubicados cada 100 metros en sentido horizontal (plano x) del area de
estudio. El script de Python para simular el transporte puede ser consultado en el anejo 1y
anejo 2, la generacion de graficos tanto de flujo como transporte también puede ser

consultados en el anejo 3, asi como en la misma direccion web citada en el apartado anterior.
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En el modelo se establece una fuente desde la cual se dispone de forma constante 100 gramos
de cadmio (contaminante), ubicada en el limite izquierdo desde la capa 1 hasta la capa 29
(numeracion correspondiente a lenguaje de programacion), al igual que la condicién de altura
constante CHD. Dado que el contaminante no es inyectado al sistema directamente, la cantidad
de cadmio que ingrese depende de la velocidad de flujo, es decir, la capacidad del flujo de
arrastrarlo desde el borde izquierdo (fuente). Los resultados obtenidos muestran para el modelo
interpolado, un rapido avance del contaminante por la parte inferior del sistema a una
profundidad de entre 250 a 350 metros, donde esta ubicado el estrato mas conductivo (ver figura
4), en tanto en ambos extremos las velocidades de avance son menores, siendo la parte superior
mucho menor y para la simulacion de Monte Carlo las fronteras de mayor avance son

completamente distintas en cada realizacion.

Transcurridos 7 afios desde la liberacion del contaminante, la masa de este presente en el
sistema es muy reducida, existiendo pequefios residuos en la parte superior final del perfil de
flujo (ver figura 15), dado que dicha zona posee valores bajos de permeabilidad que dificultan
el desplazamiento del penacho de cadmio incrementando el tiempo de transito respecto a otras

zonas del dominio.

Tabla 3: Tiempos (t) de observacion del transporte del contaminante en el modelo de

transporte

Item | Tiempos de observacion | item | Tiempos de observacion

del transporte de del transporte de
contaminante contaminante

segundos dias/afos segundos dias/afios
1 8 94672800 3.0 afios
10800 3 horas 9 157788000 | 5.0 afios
864000 10 dias 10 | 220903200 | 7.0 afios

1728000 20 dias 11 | 946728000 | 30 afos
4320000 50 dias 12 | 1105000000 | 35 afos
7776000 90 dias 13 | 1578000000 | 50 afos
15552000 0.5 afios 14 | 2523800000 | 80 afos
31536000 1.0 afo

N[OOI WINIFLIO

El efecto de la heterogeneidad de la permeabilidad en la simulacion del transporte es sumamente
importante, se puede observar en la figura 16 varios mapas de concentraciones para distintos
modelos de transporte producto de la simulacion estocastica, la vista de los mapas en distintos

tiempos de observacién muestran lo complejo del desplazamiento del contaminante en el sub-
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HETEROGENEIDAD DE LA CONDUCTIVIDAD HIDRULICA - KRIGEADO

ALTURAS PIEZOMETRICAS - ESTIMACION CAMPO SUAVE (KRIGEADO)
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Figura 15: Mapa de conductividad hidraulica, alturas piezométricas y concentraciones en el modelo interpolado (krigeado)
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Figura 16: Algunos mapas de conductividad hidraulica, alturas piezométricas y

concentraciones del modelo estocastico - modelo de flujo y transporte
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suelo tras eliminarse los estratos verticales que se obtuvieron en el campo interpolado, es asi
que, se observa una mayor dispersion transversal y un desplazamiento caotico del penacho de
cadmio, esto debido a que los contaminantes buscan desplazarse siguiendo rutas que ofrezcan
menor resistencia (Sahuquillo, 2002), llegando a extenderse de esta manera sobre una mayor
area en la formacion hidrogeoldgica.

También se ha representado la trayectoria de particulas en el campo estimado y en algunos
mapas de la simulacién estocastica, disponiéndose de 30 particulas en el borde izquierdo desde
la capa 8 hasta la capa 23, en el krigeado las particulas describen una trayectoria rectilinea
(paralela) en los primeros 500 metros, a partir del cual se aglomeran hacia la franja mas
conductiva hasta el punto de salida. La trayectoria descrita por las particulas en la simulacion
estocastica es variable, el mayor desplazamiento ocurre evitando las zonas de bajas
permeabilidades, este comportamiento se recoge en la figura 17. La simulacién 94 muestra
particulas cuya trayectoria no ha llegado aun a la mitad del dominio, esto se debe a que la
trayectoria seguida por dichas particulas ha caido sobre una zona de muy bajas
conductividades y el tiempo de la simulacion no ha sido suficiente para que estas logren salir

hacia una ruta que ofrezca una menor resistencia.

Se identifica un comportamiento tipico en el andlisis visual de los resultados, una fraccion del
contaminante queda rezagado en todas las simulaciones en la parte superior del perfil de lamina
de agua, esto se debe a que las simulaciones de Monte Carlo (100 mapas de permeabilidad)
estan condicionados por los datos duros de la muestra, a partir de los cuales se aplica el
algoritmo de simulacion y las medidas en la parte media-superior de la formacion son valores

bajos de conductividad (ver figura 2).

La solucién de la ecuacion del transporte contempla una porosidad efectiva de 25%, con un
volumen de celda de 100 m3 (10, 1, 10), dado que la masa del contaminante es igual al producto
de la concentracion, volumen y porosidad efectiva, se supone solamente por fines operativos
una porosidad efectiva del uno por ciento (1x107?) en el pos-procesamiento de los resultados,
para que de esta manera la concentracion en cada celda sea igual a la masa. El inicio de la salida
del contaminante ocurre transcurrido medio afio de la simulacién para el modelo determinista,
segun se ve en la distribucion temporal de la masa de Cd de la figural8, estimada a partir de las
concentraciones, la cual no asocia ningun nivel de incertidumbre, siendo necesario el empleo
de modelos estocasticos para la incorporacion de un grado de incertidumbre en los modelos de

prediccion.
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Como se explico al inicio de este apartado en el método de Monte Carlo, la masa que ingresa
al sistema es variable, dando como resultado el histograma de la figura 19, las estadisticas del
histograma indican los valores de 168.64; 1174.54 y 6481.62 correspondientes al minimo,
media y m&ximo de masa (en gramos) de Cd presente en el sistema tras la eliminacion de la
fuente, se ha superpuesto la masa estimada por krigeado representada por la linea discontinua

de color rojo, con un valor de 1.73 kilogramos tras la eliminacion de la fuente.

Masa Total de Cadmio (Cd)
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Figura 18: Evolucion de masa total de cadmio (gramos) que ingreso al sistema
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Figura 19: Histograma (izquierda) y curva distribucion acumulada (derecha) de la masa total

suministrada al sistema en la simulacion estocastica

Segun la curva de distribucién acumulada (cdf) de la masa de cadmio, mas del 80 % de las
simulaciones predicen un ingreso de Cd menor al estimado por krigeado, sobreestimando este
altimo el ingreso medio de las simulaciones. Las simulaciones 94 y 89, corresponden a los
ingresos minimo y maximo respectivamente, las razones que justifican un ingreso bajo en la
simulacion 94 se encuentran en el mapa de conductividad, donde el limite izquierdo (ingreso
de flujo) presenta tres zonas pequefias ubicadas a las profundidades de 450, 400 y 300 metros

con conductividades media-alta (-6.0 a -10.0 1og10T), que permiten un facil ingreso del conta-
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HETEROGENEIDAD DE X - MODELO DE FLUJO 94 SIMULACION ESTOCASTICA - MODELO DE FLUJO 94
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Figura 20: Modelo de flujo y transporte de masa correspondiente a la simulacion 94 - minimo

ingreso de masa de Cd

HETEROGENEIDAD DE K - MODELO DE FLUJO 89 SIMULACION ESTOCASTICA - MODELO DE FLUJO 89 s
500 i i S x 500 %0
L - 4750
= :
u, - = i 450 o
o0y e .. . o 00 250
- -10
150 e 1% *"P »a v
x . o - . 15 750
300 - 00
¥ L h__ 3500
50 J . Y 250 250
3 = =% . _—
300.0
0 200 a0 500 800 0
CONCENTRACION DE CADMIO t = 10.0 dlas CONCENTRACION DE CADMIO t = 50.0 dias CONCENTRACION DE CADMIO t = 0.5 afios
W Raad 500 =00
80,00 i
.00 50 50 i
60.00
i a00 00 30.00
200 %0 40.00 %0 20.00
300 200
2.00 20,00 1000
250 50
000 000 000
0 20 20 @0 &0 0 00 400 00 800 0 00 40 @0 600
CONCENTRACION DE CADMIO t = 3.0 afios CONCENTRACION DE CADMIO t = 7.0 afios CONCENTRACION DE CADMIO t = 35.0 afos
5 15.00 3 ] 050
030 040
0 10,00
S i 030
020
500 "
i 010
0.00 000 000
0 W0 40 0 X0

Figura 21: Modelo de flujo y transporte de masa correspondiente a la simulacion 89 - maximo

ingreso de masa de Cd

minante luego del cual el soluto se enfrenta a una zona de bajas conductividades ubicada entre
los primeros 100 y 200 metros del plano horizontal que dificultan su desplazamiento, por el
contrario la simulacién 89 muestra una mayor extension de la zona de media-alta permeabilidad

(-5.0 a-10.0 log10T), de izquierda a derecha, facilitando asi la ruta de ingreso, la extension del
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area de altos valores de conductividad en esta zona permite el ingreso veloz de Cd desde los
primeros instantes de la simulacion, hecho que no ocurre en la simulacidn 94 segln se aprecia

en las figura 20 y 21 respectivamente.

En la figura 22, se presentan las curvas de avance del contaminante evaluado en los planos de
control para el modelo interpolado, todas las curvas tienden hacia una asintota horizontal
transcurrido cierto periodo de tiempo, por lo que, podemos indicar que el transporte masivo
ocurre dentro de los primeros 7 afios de la simulacion. Antes del primer afio de la simulacion la

masa del contaminante ha llegado a todos los planos de control, ese comportamiento no ha sido

MASA DE CADMIO QUE PASA POR PLANOS DE CONTROL - KRIGEADO
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Figura 22: Curvas de avance de cadmio del modelo interpolado

recogido en la grafica debido a los intervalos de tiempo en los que se captura la informacion,
sin embargo, se tiene presente que las curvas que corresponden a los planos de control entre

400 y 900 metros deben tener un ligero desplazamiento en el origen del eje x (tiempo).

El mismo procesamiento se realiza para los resultados del método de Monte Carlo, la figura 23
muestra el conjunto de curvas de avance (lineas de color gris) en los primeros afios de la
simulacion, cada curva representa la cantidad de masa total que ha logrado cruzar por los puntos
de control en un tiempo dado. Se representa también un intervalo de confianza entre los
percentiles 5y 95 (curvas azules discontinuas), la linea roja discontinua representa la curva de
avance del krigeado, finalmente la linea verde corresponde a la mediana, es evidente la
diferencia entre los resultados de krigeado y la mediana de la simulacién estocéstica, en todos

los puntos de control el resultado de éste (krigeado) ha superado dichos estadisticos.

Se han determinado a partir de las curvas de llegada de la figura 23, los histogramas de tiempos

de llegada del 90 por ciento de la masa del contaminante a los diversos planos de control,
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mostrandose en la figura 24, puntos de control a 100, 500 y 900 metros, la linea discontinua

roja representa el tiempo de llegada para la misma fraccién de masa del modelo determinista.

MASA DE CADMIO QUE PASA POR EL PLANO DE CONTROL A
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Figura 23: Curvas de avance en los planos de control ubicados cada 100 metros
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Histograma del tiempo de llegada
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Figura 24: Histograma de tiempos de llegada del 90% de la masa de cadmio y curva de

distribucién acumulada para algunos planos de control

Comparando los valores medios del modelo estocastico de cada plano de control, con los
resultados que arroja el krigeado, observamos que este ultimo predice una subestimacion de los
tiempos de llegada, es decir, un rapido desplazamiento del penacho de contam