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RESUMEN

En diversos estudios realizados en la Ciudad de México de México se ha encontrado
presencia de nitratos en el agua subterranea (Armienta y Rodriguez, 2013;
Edmunds et al., 2001; Lesser at al., 1993; Montiel et al., 2014). Si bien, las
concentraciones no rebasan los limites maximos permisibles establecidos por la
NOM-127- SSA1-1994, se sugiere un seguimiento de la situacion debido a que la
presencia de nitratos indica un posible deterioro de la calidad del agua subterranea
por la infiltracién de aguas superficiales (Armienta y Rodriguez, 2013). Una primera
medida para tratar dicha problemética es estudiar las posibles fuentes de este anion,

para ello se utiliz6 un modelo matematico de transporte de nitratos.

Se retom6 el modelo de flujo de los acuiferos de la Zona Metropolitana de la Ciudad
de Meéxico (ZMCM), Texcoco y Chalco elaborado por Herrera et al. (1994),
modificado en Herrera Zamarron et al. (2006) y recalibrado por Lopez Alvis (2014).
En la presente tesis el modelo de flujo fue nuevamente modificado y recalibrado

para ser usado como base para el modelo de transporte.

Las posibles fuentes de nitratos utilizadas en el modelo de transporte fueron: 1)
aguas residuales, 2) fertilizantes y 3) deshechos ganaderos. Se probaron diversos
escenarios considerando dichas fuentes para identificar cual de ellos simulaba una

distribucion de nitratos similar a la dada por las mediciones.

Los resultados obtenidos, mostraron similitudes en 8 puntos de los 9 de referencia.
Dadas las cargas consideradas para la agricultura y los asentamientos humanos,
se puede inferir que el mayor aporte de nitratos proviene de la agricultura. Sin
embargo, algunos de los resultados encontrados sugieren que la estimacion de la
carga de nitratos por asentamientos humanos ingresada al modelo esta

subestimada.



1 Introduccidn

Se calcula que al menos el 70% del agua que abastece a la Ciudad de México es
subterranea, por ello es de suma importancia el preservar una buena calidad de
esta (Guerrero et al., 2009). Esta es la razon por la cual el agua subterrdnea de la
Ciudad de México ha sido objeto de numerosos estudios.

En el presente trabajo se trata la problematica de los nitratos como contaminantes
del agua subterranea. Los nitratos son aniones con una elevada movilidad, esto les
permite infiltrarse facilmente, llegando rapidamente a los acuiferos (Armienta y
Rodriguez, 2013).

La presencia de nitratos en el agua subterranea puede deberse a fuentes naturales,
como lo son actividades volcanicas y procesos de consolidacion, asi como a fuentes
antropogénicas. En estas Ultimas se encuentran la infiltracion de agua con
fertilizantes utilizados en la agricultura, descargas de aguas residuales, fugas del

drenaje, entre otras (Montiel et al., 2014).

El consumo de agua con altas concentraciones de nitratos puede generar
metahemoglobina, padecimiento que afecta principalmente a los nifios,

caracterizado porque los nifios presentan un color azul (Basulto et al., 2013).

Adicionalmente, la problematica por nitratos se agudiza debido a que requiere un
tratamiento diferente a los usualmente utilizados. La contaminacidn por nitratos en
agua requiere que se apliquen tratamientos terciarios, estos estan enfocados a
retirar la materia organica, microorganismos, y nutrientes como el nitrato. No
obstante, en México la cloracion es el tratamiento terciario mas utilizado,
lamentablemente esta técnica no tiene la capacidad de regular las concentraciones
de nitratos en el agua (CONAGUA, 2007).

En estudios realizados en la Ciudad de México, se han detectado concentraciones
de nitratos cercanas al limite establecido por la NOM-127-SSA1-1994 (Armienta y
Rodriguez, 2013; Edmunds et al., 2001; Lesser at al., 1993; Montiel et al., 2014).

Dicha situacion puede ser un indicador de una posible infiltracion de aguas



superficiales, las cuales podrian afectar la calidad del agua subterranea (Armienta
y Rodriguez, 2013).

Una primera medida para tratar esta situacion es el determinar las fuentes de las
cuales provienen los nitratos. El presente estudio tiene como objetivo general
identificar las principales fuentes potenciales de nitratos para la region Sur de la
Ciudad de México y mediante un modelo matematico de transporte de nitratos

realizar una evaluacion de estas.

Como objetivos particulares de esta tesis se tienen: 1) retomar el modelo de flujo
existente de los acuiferos de la ZMCM, Texcoco y Chalco, haciendo las
modificaciones pertinentes para ser utilizado en el modelo de transporte; 2)
recalibrar el modelo de flujo considerando las modificaciones realizadas; 3)
identificar y describir las fuentes de nitratos significativas del area de estudio; 4)
estimar la carga de nitrégeno proveniente de cada fuente identificada; 5) construir
el modelo conceptual y el modelo mateméatico del modelo de transporte de nitratos;
y 5) simular a partir del modelo la distribucién del nitrato en el area de estudio y
comparar con la distribucion dada por las mediciones de nitrato con las que se

contaban.

En los siguientes capitulos se exponen aspectos teoricos de los modelos
matematicos, asi como los métodos y resultados obtenidos de la modelacion de

nitratos.

En el capitulo 2, se encuentra una descripcion general de la metodologia seguida
en el presente trabajo, la cual se amplia en el capitulo 8. Asi mismo, el area de

estudio se describe detalladamente en el capitulo 7.

En general, los capitulos del 3 al 6 constituyen el marco teorico, en los cuales se
describen aspectos generales de la hidrogeologia, las bases de la modelacion de
flujo y transporte en aguas subterraneas, los simuladores utilizados, asi como

conceptos de calidad del agua subterranea dirigida hacia los nitratos.

Finalmente, en los capitulos 9 y 10 se presentan los resultados y conclusiones

obtenidos a través de los modelos de flujo y transporte.



2 Metodologia

La metodologia retom6 el modelo de flujo construido por Herrera et al. (1994) el
cual, incluye el acuifero de la Zona Metropolitana de la Ciudad de México (ZMCM),
Chalco y Texcoco parcialmente. Posteriormente este modelo fue modificado y
actualizado por el IMTA (Herrera Zamarron et al, 2006), y recalibrado por Lopez
Alvis (2014).

El modelo considera 5 tipos de parametros: conductividad hidraulica, recarga,
almacenamiento especifico, rendimiento especifico y anisotropia vertical. Estos
fueron zonificados en el area del modelo, tal que representaran adecuadamente las

condiciones reales del medio (seccion 8.1.1).

En general, se retom0 el modelo de 2006 casi en su totalidad a excepcion de
algunos cambios. Se retird la capa 3 del modelo, debido a que en los modelos de
1994, 2006 y 2014 se observé que la influencia en esta capa hacia el acuifero de

interés (capa 2) era minima, por lo que se opt6 simplificar el sistema.

Por otro lado, este modelo fue la base para el modelo de transporte de nitratos, y
para que fuera adecuado para la modelacién del transporte, se realizaron las
siguientes modificaciones al modelo de flujo: 1) las celdas originalmente de 4 km?,
se cambiaron por celdas de 1 km? debido a que la zona de estudio de nitratos es
menor a la zona total de modelo de flujo y para tener una mayor precisién en los
resultados; 2) la capa que corresponde al acuifero principal fue dividida en 4
subcapas para lograr apreciar la distribucion de los nitratos en la vertical; y 3) se
modificaron las zonas activas, debido a que no todos las subcapas se encontraban

saturadas.

El modelo de flujo fue recalibrado en el presente trabajo, considerando las
modificaciones descritas previamente, a excepcion de la discretizacion vertical.
Dicha decisién se tomé debido a que no se conocia en cuél de las subcapas fue
tomada cada una de las observaciones de carga hidraulica, afectando a la

calibracion.



El primer paso de la calibracién fue el evaluar el ajuste del modelo inicial, para
posteriormente compararlo con el ajuste obtenido con los parametros estimados.
Esto se hizo de acuerdo a lo descrito en la seccion 9.1.4, utilizando el software
UCODE.

Por otro lado, el modelo de transporte de nitratos se dividié en: 1) zona no saturada,
y 2) zona satura. En la zona no saturada, debido a que no se contaba con
informacién especifica de la zona, se hizo con base en la informacion general del
comportamiento de los nitratos. En el caso de la zona saturada, la modelacion se

realizé utilizando MT3D, el cual trabajo aunado con MODFLOW.

El modelo de transporte de nitratos de la zona saturada retomd valores descritos en
el modelo de transporte realizado por Herrera Zamarron et al. 2006. Sin embargo,
las fuentes posibles de nitratos y la carga de nitratos proveniente de cada una de
ellas fueron determinadas de acuerdo a una amplia revision bibliogréafica sobre la
presencia de nitratos en agua subterranea y en la zona de estudio. Cabe sefalar
gue inicialmente se estimaron cargas de nitrégeno provenientes de cada fuente, y
posteriormente se hicieron las consideraciones adecuadas para estimar las cargas

de nitrato.

Las fuentes consideradas fueron: 1) aguas residuales generadas por asentamientos
humanos sin drenaje, 2) escorrentia de compuestos nitrogenados provenientes de
fertilizantes utilizados en la agricultura, y 3) excretas de ganado debido a practicas

extensivas.

En una primera modelacion, se probaron escenarios utilizando Unicamente una
fuente a la vez, para comprender el efecto que tenia cada una de ellas sobre la zona
de estudio. Los procesos de transporte considerados fueron la adveccion y difusion,
por lo que se probdé a cada fuente considerando solo la adveccién, y con una
combinacion de adveccidn y difusién. Cabe sefialar que en esta primera modelacion
no se considero el efecto de la zona no saturada sobre las concentraciones de

nitratos.



En un segunda modelacidn, se utilizaron las fuentes méas probables identificadas en
la primera modelacion, no obstante, en este paso si se consideraron los factores de

reduccién debido al paso de los compuestos nitrogenados por la zona no saturada.

Los resultados obtenidos de ambas modelaciones se compararon con las
mediciones de nitratos de la zona que se tenian para los afios 2010, 2011, 2012 y
2013.

No obstante, la evaluacién del ajuste de transporte utilizando mediciones puntuales
de concentracion a menudo se torna complicada (Hill y Tiedeman, 2007). Por ello
se plantearon 3 alternativas para evaluar el ajuste utilizando mediciones puntuales:
1) comparacion de los 6rdenes de magnitud obtenidos en la simulacion y los que se
tienen en las observaciones; 2) comparacion de las ubicaciones de los puntos
maximos simulados y observados; y 3) generacion de isolineas de masa de nitratos

para identificar la tendencia de la distribucion de los nitratos.



3 Conceptos generales de hidrogeologia

La hidrogeologia estudia la origen, distribuciéon y movimiento del agua subterranea,
asi como su captacion y calidad (Hiscock, 2005). El agua subterrdnea es parte
importante del ciclo hidroldgico, se constituye de la fraccion de agua que se infiltra
proveniente de la lluvia o de otro cuerpo de agua (Figura 3.1).

Transporte de vapor

Condensacion

nfiltracion
Agua Subterranea

Figura 3.1. Ciclo hidrolégico. Modificado de Hudak (2000)

3.1 Acuifero

Se usa el término acuifero, para definir una unidad geologica saturada de agua que
puede transmitir cantidades significativas de agua, provocado por un gradiente
hidraulico (Frezze y Cherry, 1979). Estos estan limitados por unidades geoldgicas
de baja permeabilidad, que limitan el movimiento de agua hacia un acuifero

contiguo, a estas unidades se les llama a menudo capas confinantes (Hudak, 2000).

Las capas confinantes pueden ser divididas en tres tipos diferentes: acuitardo,
acuicludo y acuifugo. Se define como acuitardo, a una unidad geoldgica poco
permeable, capaz de almacenar agua pero la transmite a muy baja velocidad. Por
otro lado, se conoce como acuicludo a una unidad geoldgica poco permeable que

no es capaz de transmitir agua en condiciones de gradiente hidraulico ordinarias.



Por ultimo, se le llama acuifugo a la unidad geoldégica completamente impermeable
gue no transmite agua (Fetter, 2001; Frezze y Cherry, 1979).

3.2 Clasificacion de acuiferos

Existen distintas clasificaciones de acuiferos depende de sus caracteristicas
litologicas, tipo de presién o presion hidrostéatica (Leyva, 2010). En el presente se

centra en la clasificacion dada por la presién hidrostatica.

En términos generales, dependiendo de la presion hidrostatica, se pueden

identificar dos tipos de acuifero: acuiferos libres y acuiferos confinados (Figura 3.2).

Un acuifero libre se encuentra cercano a la superficie, su limite superior esta
definido por su nivel freatico, ya que sobre de este aun puede haber capas de alta
permeabilidad. Una de las mas importantes caracteristicas, es que la presion del
nivel freatico es igual a la atmosférica (Davis y Wiest, 2009). La recarga en este tipo
de acuiferos puede ocurrir tanto por flujos laterales, o bien, por estratos superiores
(Frezze y Cherry, 1979; Fetter, 2001).

Por otro lado, un acuifero confinado es aquel que se encuentra entre dos capas
confinantes. Generalmente estos acuiferos se encuentran a mayores profundidades
gue los acuiferos libres, y el nivel del agua posee valores de presion mayores a la
atmosférica (Frezze y Cherry, 1979). Cuando se perfora un pozo, debido a la presion
elevada, el nivel del agua contenida en el acuifero confinante alcanza un nivel por
encima del limite superior del acuifero hasta igualar su presion con la atmosférica,
a este nivel se le llama nivel piezométrico (Fetter, 2001). La recarga en este tipo de
acuiferos ocurre principalmente en zonas de recarga, pero también puede suceder

a través de las capas confinantes superior e inferior pero a muy bajas velocidades.



Capa permeable
Nivel piezométrico

 Nivel fredtico

Capa confinante

Capa confinante Capa confinante

Figura 3.2. - a) Acuifero libre, y b) acuifero confinado.

3.3 Propiedades fisicas

Porosidad

La porosidad esta defina como el total de espacios vacios del suelo. Esta se calcula
a partir de la siguiente ecuacion:

(b:? 3.1
T

En la férmula anterior, ¢ es la porosidad, V;, es el volumen de los espacios vacios

(m?3), y V; es el volumen total del suelo (m?3).

La porosidad de materiales consolidados depende el grado de cementacion,
capacidad de disolucion y fracturas de la roca. Por otro lado, en materiales sueltos
depende de tamafio del grano, la compactacién, tipo de empaquetamiento y

distribucion de los granos por tamafio (Figura 3.3; Davis y Wiest, 2009).



Figura 3.3. Porosidad a) Deposito bien acomodados de alta porosidad; b) Depoésitos bien acomodados con

poros internos propios de alta porosidad; c) Depdsitos bien acomodados pierden porosidad si hay materia

entre los espacios vacios; y d) Rocas fracturas por diversos factores aumentan su porosidad de acuerdo al
namero y tipo de fractura (Modificado de Frezze y Cherry, 1979).

Adicionalmente, la porosidad puede ser primaria 0 secundaria. La porosidad
primaria depende del material sedimentario o roca, y se refiere a los espacios
generados en su formacioén. Con respecto a la porosidad secundaria, se le
denomina asi a la porosidad generada por un fendmeno secundario como la

disolucién o fracturamiento (Frezze y Cherry, 1979; Hudak, 2000).

Porosidad efectiva

Se utiliza este término para referirse a los poros que estan conectados entre si, a
través de los cuales el agua fluye. Este pardmetro es menor que la porosidad total,
y a menudo se mide como el volumen gque se requiere para saturar un volumen
conocido de suelo (Hudak, 2000; Fetter, 2001).
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Permeabilidad intrinseca

Se refiere a la capacidad del medio poroso para transmitir fluidos. La permeabilidad
intrinseca depende solo del medio, es decir, es independiente al fluido (Frezze y
Cherry, 1979; Hudak, 2000).

Tabla 3.1. Rango de valores de permeabilidad y conductividad hidrdulica (Frezze y Cherry, 1979).

Rocas Permeabilidad (cm?) Conductividad
hidraulica (cm/s)

Caliza carstica 10E-9 a 10E-5 10E-4a1l
Basalto permeable 10E-10 a 10E-5 10E-5al
Rocas metamorficas e igneas | 10E-11 a 10E-7 10E-6 a 10E-2
fracturadas

Caliza y dolomita 10E-12 a 10E-8 10E-7 a 10E-3
Arenisca 10E-13 a 10E-8 10E-8 a 10E-3
Rocas igneas y metamorficas | 10E-16 a 10E-13 10E-11 a 10E-8

no fracturadas

Depésitos no consolidados | Permeabilidad (cm?) Conductividad

hidraulica (cm/s)

Esquisto 10E-16 a 10E-12 10E-11 a 10E-7
Arcillas 10E-15 a 10E-12 10E-10 a 10E-7
Limo 10E-12 a 10E-9 10E-7 a 10E-4
Arena limosa 10E-10 a 10E-6 10E-5 a 10E-1
Arena 10E-9 a 10E-5 10E4 al
Grava 10E-6 a 10E-3 10E-1 10E2

La permeabilidad intrinseca en material sedimentario estd dada en funcién del
tamafio de poro —a menores tamafios menor permeabilidad intrinseca-, mientras
gue en las rocas depende del tamafio de abertura de fracturas, grado de

interconexion y cantidad de espacios abierto (Fetter, 2001).
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Conductividad hidraulica

Se refiere a que tan bien el fluido pasa a través del acuifero (Hudak, 2000). Se

calcula a partir de la ecuacion:

_kpg 3.2
U

K

En la ecuacion anterior, k es la permeabilidad intrinseca (m?), p es la densidad
(kg/m?3), g es la gravedad (m/s?), y u es la viscosidad del fluido (kg/m3s). Esto indica
gue la conductividad hidraulica depende tanto de las propiedades del fluido como
de las caracteristicas del medio (Davis y Wiest, 2009).

Este parametro puede variar con respecto a la direccion y la ubicacion. Se dice que
el medio es homogéneo cuando la conductividad hidraulica es igual en cualquier
direccion, por lo tanto, si esta varia se le considera heterogéneo. Con respecto a la
direccion, sila conductividad hidraulica es igual en todas las direcciones se dice que
es isotropico, mientras que si varia con la direccion se le llama anisotropico (Figura
3.4; Hudak, 2000; Frezze y Cherry, 1979)

Transmisividad

Este parametro esta relacionado con la conductividad hidraulica, se refiere a la
cantidad de agua que puede ser transmitida horizontalmente por unidad de tiempo
por un ancho unitario por todo el espesor saturado del acuifero bajo un gradiente
hidraulico (Fetter, 2001). Este se puede expresar como el producto de la

conductividad hidraulica K (m/s) por el espesor saturado del acuifero b (m):

T =Kb 3.3

Generalmente se utiliza en acuiferos confinados ya que se asume que el flujo del
acuifero es totalmente horizontal, aunque esto no siempre es valido (Hudak, 2000;
Fetter, 2001).
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c) d)

Figura 3.4a) Medio homogéneo e isotrépico; b) Medio homogéneo y anisotrépico; c) Medio heterogéneo e
isotrépico; y d) Medio heterogéneo y anisotrépico (Modificado de Frezze y Cherry, 1979)

Rendimiento especifico

Es el volumen de agua que un acuifero puede liberar del volumen almacenado por
unidad de area del acuifero, por unidad de descenso del nivel freatico (Frezze y
Cherry, 1979). Se obtiene de la division del volumen de agua drenada por gravedad

V, (m3), dividida por el volumen total V (md).

Y 3.4
%4

Almacenamiento especifico

Se define como el volumen de agua que se libera por unidad de volumen de una
formacion saturada al decrecer una unidad de carga hidraulica (Frezze y Cherry,
1979; Fetter, 2001). Esta reduccion es a menuda causada por la compactacion del

acuifero y la expansién del agua. Este mecanismo es relacionado con la
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compresibilidad del acuifero a (m?/N) y la compresibilidad del fluido g (m?/N). La

ecuacion que representa esta propiedad esta dada por la ecuacion:

Ss = pg(a+np) 3.5

Donde p, es densidad (kg/m?); n es porosidad (%); y g es la gravedad (m/s?).

Coeficiente de almacenamiento

Es el volumen de agua almacenada que se libera de una formacion saturada por
unidad de area debido al decremento de una unidad de carga hidraulica (Hudak,

2000). En acuiferos confinados de espesor b (m) es:

S =S.b 3.6

En acuiferos libres no se utiliza a menudo este parametro, pero en estos casos, el
valor de b corresponde al espesor saturado (Frezze y Cherry, 1979). El coeficiente

de almacenamiento es adimensional.

3.4 Sistemas de flujo de agua subterranea

La Teoria de los sistemas de flujo ha sido ampliamente estudiada por Toth (2000).
La relevancia de esta teoria es debida a la ayuda que ha proporcionado para
entender el funcionamiento del agua subterranea y sus propiedades, con respecto
a la interaccion del agua con el medio, y su ubicacion (Gonzalez-Abraham, 2011).

Las interacciones pueden ser fisicas, quimicas y cinéticas.

Un sistema de flujo se compone de 3 zonas: la zona de recarga, la zona de transito,

y la zona de descarga.
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Zona de recarga

Es un area propicia para la infiltracion, el nivel freatico es profundo y existe un flujo
vertical descendente. Algunas de las caracteristicas representativas de esta zona
son: baja salinidad, deficiencia de humedad y escasa vegetacion (Téth, 2000;

Pefiuela-Arevalo y Carrillo-Rivera, 2007).

Zona de transito

Es por donde circula el agua desde la zona de recarga hacia la zona de descarga.
Se caracteriza por un movimiento principalmente horizontal, y en forma casi paralela

al nivel freatico.

Zona de descarga

El nivel piezométrico aumenta con la profundidad, por lo que hay un flujo vertical
ascendente y convergente, en ocasiones puede emerger del subsuelo formando
cuerpos de agua superficiales. Ademas, puede haber manantiales, presencia de
fratofitas, suelos con un contenido de humedad positiva, nivel freatico somero y

agua de baja salinidad.

De acuerdo a su profundidad y sus propiedades fisicoquimicas se identifican 3 tipos

de sistemas de flujo: local, intermedio y regional (Figura 3.5).

Sistema de flujo local

Su zona de recarga corresponde a un alto topografico, mientras que su zona de
descarga es un bajo topogréafico adyacente, por lo que pertenecen a la misma
cuenca (Gonzalez-Abraham, 2011). El agua posee baja salinidad, alto contenido de
oxigeno disuelto, pH bajo, valores mas positivos de Eh y temperatura cercana a la

ambiente (Hergt et al., 2002; Pefiuela-Arevalo y Carrillo-Rivera, 2007).
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Recarga
regional Recarga
! local

Descarga
Descarga local
regional

o Lineas de flujo

Lineas de igual carga hidraulica

Eh™,ER*  Condiciones REDOX: reduccién, oxidacion

+Ah,-Ah Carga hidraulica subhidroestdtica, superhidroestatica

+AT —AT Temperatura geotérmica y gradiente anormal positiva, negativa

Figura 3.5. Sistemas de flujo (Modificado de Téth, 2000)

Sistema de flujo intermedio

Se da a una profundidad y a tiempos de residencia mayores que el local (Pefiuela-
Arevalo y Carrillo-Rivera, 2007). Sus zonas de recarga y descarga no son
adyacentes, puesto que la zona de descarga puede encontrarse en otra cuenca
topografica mas baja, teniendo un recorrido mas largo que el local (Gonzalez-
Abraham, 2011). El agua tiene una concentracion de sales mayor, una
concentracion mas baja de oxigeno disuelto, mayor contenido de sdlidos totales
disueltos, pH mas bajo, menor Eh y mayor temperatura que en el caso anterior

(Hergt et al., 2002; Pefiuela-Arevalo y Carrillo-Rivera, 2007).
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Sistema de flujo regional

Es el de trayectoria mas profunda, recorrido de mayor distancia y tiempo de
residencia mas largo, es por ello que la interaccion agua-roca es mayor, dando un
agua con alto contenido de sales, menor concentracion de oxigeno disuelto, mayor
contenido de solidos disueltos, pH més alcalino, Eh bajo, y temperaturas mayores
(Pefuela-Arevalo y Carrillo-Rivera, 2007). Generalmente, la zona de recarga y

descarga no corresponden a la misma cuenca.
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4 Modelacion del flujo y transporte de solutos en aguas
subterranea

4.1 Generalidades

El uso de modelos ha sido una herramienta poderosa para la ciencia, la cual ha sido
impulsada por el creciente avance en la tecnologia y computacién. En términos
generales, un modelo se define como la representacion simplificada de un sistema
real (Joly, 1988). Los modelos matematicos representan dicho sistema por medio
de ecuaciones. Estos pueden resolverse analiticamente, o bien, haciendo uso de

métodos numeéricos.

El proceso de modelacion de agua subterranea se muestra en la Figura 4.1. Como
se observa, el primer paso de este proceso es definir el propdsito del modelo, estos
se pueden agrupar en dos categorias: prediccion e interpretacion (Anderson et al.,
2015).

1.- Definir propdsito .

: 2

2.- Construccion del modelo conceptual

A

3.- Formulacion del modelo matematicoy
seleccion del cédiio de modelacion

4.- Disefio del modelo. Pasar del modelo
conceptual al modelo numérico

5.- Calibracion -

¥

6.- Simulacion

7.- Evaluacion de la incertidumbre de la
simulacion

8.- Evaluacion de los resultadosy
preparacion del reporte

9.- Re-evaluacion y actualizacién del modelo
cuando se tengan nuevos datos de campo

Figura 4.1. Diagrama de flujo del proceso de modelado de aguas subterraneas. Modificado de Anderson et al.
(2015).
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En este tipo de modelos se desea conocer los posibles resultados que se tienen al
ejercer una accion, o al dejarla de ejercer. Aqui se ajustan los pardmetros para que

los resultados sean congruentes a datos histéricos obtenidos en campo.

Los modelos interpretativos se pueden usar para: (1) célculos ingenieriles, los
modelos pueden dar una rapida respuesta a una pregunta de ingenieria; (2)
modelos screening, ayudan a tener un entendimiento y/o hacer pruebas de hipotesis
sobre el sistema; y (3) modelos genéricos, exploran el proceso en ajustes

hidrogeoldgicos genéricos.

Los modelos de agua subterranea al ser una generalizacion de un sistema se
someten a dos principales problemas, la no unicidad y la incertidumbre. El primer
concepto se refiere a la posibilidad de haber multiples combinaciones de parametros
gue puedan ajustar con los datos de campo. Sin embargo, los principios de la
hidrogeologiay el juicio de profesionales seran las herramientas para elegir el mejor
modelo segun sea el caso. La incertidumbre esta relacionada con la forma en la que
representamos el sistema, debido a las suposiciones hechas por el modelador y las

variables no conocidas o que podrian cambiar.

4.2 Modelo de flujo de agua subterranea

La formulacion del modelo mateméatico del flujo de agua subterranea a través de
medios porosos, el cual asume una composicién del agua homogénea y densidad
constante, esta dada por la ecuacion diferencial parcial 4.1 (McDonald y Harbaugh,
1988)

9q. 0q, 0q, oh 4.1
_<6x + dy * oz +f_55§

donde x, y, y z son coordenadas sobre los ejes, los cuales se asumen paralelos a
los ejes de conductividad hidraulica; g es el caudal que circula por una seccién

trasversal; h es la carga hidraulica; f es el flujo volumétrico por unidad de volumen
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de fuentes o sumideros de agua; S, es el almacenamiento especifico de los medios
porosos; y t es tiempo.
El ingeniero Henry Darcy, basado en multiples experimentos establecio:
__x dh 4.2
="

Donde [ se refiere a la distancia entre las cargas hidraulicas y K es conductividad

hidraulica. La ecuacién anterior es la representacion de la Ley de Darcy.

Aplicando la Ley de Darcy en tres dimensiones a la ecuacion 4.1, resulta en la

ecuacion de diferencias parciales:

d (K 6h)+ d (K ah)+ G(K ah)+ _ dh 4.3
ox\ **ox) oay\' Y ay) o0z\ #oz f=35 ot
Donde K,,, K,,,, ¥ K,, son valores de conductividad hidraulica a lo largo de los ejes

coordenados. La ecuacion 4.3 describe un sistema de flujo de agua subterranea

bajo condiciones de no equilibrio en un medio heterogéneo y anisotropico.

Para resolver la ecuacion 4.3 es necesario definir las condiciones iniciales del

sistema, es decir, en t=0:

h(x,v,2,0) = Hy(x,y,2) 4.4

Donde H, es una funcion conocida.

Adicionalmente, se requiere definir las condiciones de frontera, estas sirven para
especificar la interaccidn entre el sistema y su exterior. Se han determinado 3 tipos

de condiciones de frontera:

Tipo 1. Dirichlet

Se conoce el valor de carga hidraulica en una parte del dominio. En términos

matematicos esta se expresa como.
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h(x,y,z,t) = H(x,y, z,t) 4.5

Donde (x, y, z) son coordenadas que corresponden a una frontera del sistema.

Tipo 2.- Neumann

El flujo de Darcy (flujo normal a la frontera) es conocido. Este se puede expresar de

la siguiente forma:

q(x,y,2z,t) = =K (x,y,z)Vh(x,y,2,t) -n = Q(x,y,2,t) 4.6

Donde (x, y, z) son coordenadas que corresponden a una frontera del sistema.

Tipo 3.- Mixta o de Robin

Se conoce el flujo Darcy en la frontera, el cual es dependiente del valor de carga

hidraulica. Su expresion matematica es:

q(x,y,z,t) = alh(x,y,z) —H(x,y,z,t)] + Q(x,y,2) 4.7

Donde (x, y, z) son coordenadas que corresponden a una frontera del sistema.

Existen dos tipos de simulaciones de modelos de flujo de agua subterranea: (1)
modelos en estado estacionario, en donde el almacenamiento es cero y por lo tanto,
los flujos de entrada son iguales a los flujos de salida; y (2) modelos transitorios, los
cuales poseen un almacenamiento distinto de cero, el cual puede modificarse con

el tiempo.
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4.2.1 Diferencias finitas

A menudo la ecuacién 4.3 no se puede resolver analiticamente, recurriendo a
meétodos numéricos para aproximar su solucion. El enfoque utilizado para resolver
dicha ecuacion en MODFLOW es diferencias finitas, por lo que se explicara
brevemente a continuacion. La descripcion del funcionamiento de MODFLOW, se
encuentra en la seccion (5.1)

En diferencias finitas, el dominio es discretizado en celdas y dentro de cada una de
estas se localiza un nodo. La carga hidraulica se calcula en cada nodo, los cuales
se localizan al centro de cada celda. Se considera una celda a la interseccion entre
una fila y una columna, en una determinada capa con coordenadas (i, j, z) (Figura
4.2).

Columnas
1 2 3 4 5 6 | |

1/0/. N o B
Filas 2 /.

4/-/-//-/- : 4/2 -
Y

e Capas

/Ay

Axi

Figura 4.2. Discretizacion de un sistema de agua subterrdnea. Modificado de McDonald, y Harbaugh (1988).

La carga hidraulica en cada celda se calcula usando la siguiente ecuacion en

diferencias finitas (McDonald y Harbaugh, 1988).
CRi,j—%,k (hi,j—l,k - hi,j,k) + CRi,j+%,k (hi,j+1 k — hi,j,k) 48

+CCi_%J-,k (Rica e — hiji) + CCH%J,;( (Risrjge = hijk)
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+CVi’j’k_%(hi,j,k—1 — hyijp) + CVi'j'k_F%(hi,j,k — hijx)

l]k
At

+Pl]kh’ljk+Qljk _SSL]k(Ax A)’lAZk)

Donde CR, CC, CV son las conductancias de fila, columna y capa vertical; P es la
suma los coeficientes de carga de fuentes o sumideros externo; y Q es la suma de
los flujos externos independientes de la carga hidraulica. Ademas, la notacion ¥z se

utiliza para designar la conductancia hidraulica entre los nodos.

El gradiente de carga hidraulica en el tiempo ”" debe expresarse en cargas

hidraulicas y tiempos especificos. Por ejemplo, en diferencias hacia atras se
aproxima considerando el tiempo en el que se desea calcular t™, y el tiempo previo
aese t™ 1
Ah;j g - e — Rt 4.9
At T tm—tm-1
Combinando la ecuacion 4.8 y la ecuacion 4.9, se tiene:

m m m m
CR; i1k (hijore™ = hije™) + CR; jiik (hijeaic™ = hijuc™) 4.10
m m m m
FCC 1k (hicrik™ = hiji™) + CCist ) (hivra™ = hijc™)
m m m
+CVi,j,k—§(hi,j,k—1 —hik™) +CV, K+l (i = i ™)

hm
k k
+Pl]khl]k +Ql]k _SSl]k(Ax AYLAZk)u

tml

Esta ecuacidn se define para cada celda, resultando en un sistema de ecuaciones
gue debe definirse cada paso de tiempo reconsiderando los resultados previos para
el siguiente tiempo. Para el tiempo 1, los valores que considera son los que el

modelador define como valores iniciales.

Existen diversas formas de solucionar el conjunto de ecuaciones que describen un
sistema. MODFLOW utiliza métodos iterativos. Estos métodos comienzan el calculo

de la carga hidraulica en cada nodo con un valor estimado o arbitrario, la siguiente
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iteracidon considera los nuevos valores de carga hidraulica calculados en los célculos
previos. Este procedimiento se repite hasta alcanzar ciertos criterios de

convergencia previamente definidos.

4.3 Modelo de transporte en aguas subterraneas

La ecuacion diferencial parcial que describe el transporte de contaminantes de k

especies en tres dimensiones en sistemas transitorios de agua subterranea es:
66"_ 0 oD ack d 0v-C* + C"+ZR 4.11
ot ox\ Yy ) ox i T B n

donde C* es la concentracién disuelta de las especies k; 6 es la porosidad del
medio, t es el tiempo; dx; es la distancia a lo largo de acuerdo al plano cartesiano;
D;; es el tensor de coeficientes de dispersion hidrodinamica; v; la velocidad de poro,
relacionada con el flujo de Darcy a través de la relacion v; = q;/0 ; g, es la tasa de
flujo volumeétrico por unidad de volumen del acuifero representados como fuentes o
sumideros; C¥ es la concentracion de las fuentes o sumideros de las especies k; y

Y. R, es el término de reacciones quimicas ML=T,
El lado izquierdo de la ecuaciéon 4.11 puede expresarse de la forma:

oock _ jack 00 _ jock 4.12
ot ot ot 0 ar  sbs

26 : : . .
Donde g.= >, €S la tasa de cambio en el almacenamiento de un sistema transitorio

de agua subterranea.

En cuestiéon de las reacciones quimicas, se consideraran solo dos tipos de

reacciones, de sorcion y de primer orden:

ack . _ 4.13
D Ru= =py = = 1,0C* = 2,p,C*
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Donde p, es la densidad aparente del material del subsuelo, C* es la concentracion
de especies k sorbidas en el material del subsuelo, 1, es la tasa de reaccion para
la fase disuelta, y 1, es la tasa de reaccién de primer orden para la fase absorbida.
La ecuacion 4.13 puede sustituirse en la ecuacion 4.11, resultando en la ecuacion

de balance de masa.

ack ack 4.14

06t+p” ot

= g 6D oct g Ov;C* + q,Ck LCk— 2,6Ck
_a.Xi ij ax] a.Xi Vi qsCs qs 1

- Azpbﬁ
La anterior ecuacion puede entenderse como que el cambio en el almacenamiento
de masa en cualquier tiempo sera igual a la diferencia de las entradas y salidas

debido a la dispersion, adveccion, fuentes o sumideros, y reacciones quimicas.

La ecuacion de transporte es relacionada con la ecuacion de flujo a través de la Ley

de Darcy, de la siguiente forma:

q; K; dh 4.15

0 0 axl-

En donde, la carga hidraulica es obtenida de la solucién de la ecuacién de flujo en

tres dimensiones (ecuacion 4.3).

A continuacion se describird cada uno de los términos de la ecuaciéon general de

transporte.

25



Adveccion

La adveccion se refiere a los contaminantes disueltos en el agua, los cuales, se

transportan a la misma velocidad que el agua. En la ecuacion de transporte definida

. _— 9
previamente, este término corresponde a Eevick'
i

Generalmente, la adveccion es el fendbmeno dominante en la ecuacion de
transporte. Para definir el nivel de dominacion de la adveccion se calcula el nimero

de Peclet.

lvlL 4.16
P =—"
D

donde |v| es la magnitud de la velocidad de poro, L es la longitud caracteristica

(dada por el tamafio de celda), D es el coeficiente de dispersion.

En los problemas dominados por la adveccion, el numero de Peclet tiene valores
grandes, es decir, tiende a infinito. Este tipo de problemas enfrentan dos problemas
numéricos: 1) dispersidon numérica, que es similar a la dispersion fisica; y 2)

oscilaciones artificiales (Figura 4.3)

2
1.5
1 et~ _
o S,
g ...
)
0.5 — 8
..
0 | N .
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
-0.5
Tiempo
—) ---H-- D) c) d)

Figura 4.3. Problemas numéricos de flujos advectivos: a) Solucion real, b) Dispersion numérica, c) Dispersion
numérica y oscilacion numeérica, y d) Oscilacién numérica.
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Dispersion

La dispersion se puede explicar por dos vias: 1) la dispersion mecéanica, causada
por factores que desvian al flujo de su trayectoria original (Anderson, 1984); y 2) la
difusion molecular, debida a un gradiente de concentraciones. La determinacién de

este parametro, ha resultado altamente complejo debido a la heterogeneidad del

medio.

El tensor de dispersion hidrodinamica D;; para un medio poroso isotropico, es

definido de acuerdo a Bear (1972; 1979) en los siguientes componentes:

2 2 2
v} vy V2 vy vy v, v, 4.17
aT=+ar=+ary—+D" a, —a a, —ar)———
lel Tlvl Tlvl ( L T) |'l7| ( L T) |U|
2 2 2
v, U, V. v,
D = a, — ag) —= a, ==+ ap =+ ay —+ D* a, — ap) 2=
( L T) Ivl lel Tlvl Tlvl ( L T) |U|
2
VUV, Uy, A % y
a, —a a, —a a,—+ar—+a, —~+D"
( L T) Ivl ( L T) |‘l7| lel Tlvl lel

Donde los valores de la diagonal son los componentes principales del tensor de
dispersion; a;, es la dispersividad longitudinal; a; es la dispersividad transversal; D*

es el coeficiente de difusion molecular efectivo; v,, v, y v, son los componentes de

velocidad a lo largo de los ejes x, Y, y z; y |v| es la magnitud del vector de velocidad
dado por |v| = /v +vi +vZ.

Cuando los vectores de velocidad son alineados con los ejes coordenados, los

términos fuera de la diagonal con cero.

El tensor anterior solo es valido para medios isotropicos. Sin embargo, a menudo
por la complejidad que requeriria definir este tensor en un medio anisotrépico, se

asume a la ecuacion 4.17 como valido (Bear, 1979).

Fuentes y sumideros

La masa que entra al modelo por fuentes o sumideros esta expresada en la

ecuacion por el término q,Ck. El término g.C* representa el cambio en el
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almacenamiento de masa causado por el cambio de almacenamiento en un sistema

transitorio de agua subterranea (Zheng y Wang, 1999).

Las fuentes y sumideros, asi como las fuentes de contaminacion, pueden
clasificarse en puntuales o difusas. Para las fuentes de agua es necesario
especificar la concentracibn que entra al sistema. Para los sumideros, la
concentracion del agua en la ubicacion del sumidero generalmente es igual a la
concentracion del agua subterranea en la ubicacion del sumidero y no puede ser

especifica.

Reacciones quimicas

En este ambito se puede hablar de una gran variedad de reacciones que podrian
afectar las concentraciones de solutos en aguas subterrdneas como la oxido-
reduccion, sorcion, disolucion, biodegradacion, entre otras. Sin embargo, a

continuacion, de modo explicativo se tratan solo las reacciones de primer orden.

Las reacciones de primer orden tienen una velocidad de reaccion proporcional a la
concentracion del soluto, dadas por la relacion v = AC. Donde A es la tasa de
reaccion; C es la concentracion del soluto. El término A puede tomar valores

positivos 0 negativos, dependiendo de si actia como una fuente o sumidero.

Las reacciones quimicas incluidas en la ecuacion de balance de masa estan
expresadas en los términos —1,0Ck, —1,p, C¥, los cuales representan la pérdida de
masa de la fase disuelta u la fase sorbida. La tasa constante es usualmente dada

en términos de vida media (Zhen y Wang, 1999):

_(In2) 4.18
t1/2

A

Donde t,,, es el tiempo requerido para que la concentracion del soluto decrezca a

la mitad del valor inicial.
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4.3.1 Condiciones iniciales

Al igual que el modelo de flujo, es necesario definir las condiciones iniciales para el
modelo de transporte de solutos. Las condiciones iniciales se escriben de forma
general:

Clx,y,2,t) = co(x,y,2,0) 4.19

Donde ¢, (x,y,z) es una distribucién de concentracion conocida en el dominio.

4.3.2 Condiciones de frontera

La solucion al modelo de transporte requiere de la definicion de condiciones de
frontera. Similar al modelo de flujo, hay tres condiciones de frontera para los

modelos de transporte.

Tipo 1.- Dirichlet
Se especifica una concentracion a lo largo de la frontera para tiempos t > 0.

Clx,y,z,t) = c(x,y,21t) 4.20

Donde las coordenadas (x,y,z) se ubican en el limite de una concentracién
especifica, la cual puede estar, o no, en funcién del tiempo. Un limite de
concentracion especifica en el modelo de transporte actia como una fuente o
sumidero de masa de soluto al modelo. Una condicién Dirichlet para el modelo de
flujo de carga hidraulica conocida puede o no funcionar como una condicién de

frontera para el modelo de transporte.
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Tipo 2.- Neumann

El gradiente de concentracién es definido en la frontera para tiempos t > 0.

Expresado mateméticamente es:

4.21

C
ija_xj= fix,y,2,t)

6D
Donde f;(x, v, z,t) es una funcién conocida representativa del flujo dispersivo normal

a la frontera.

Tipo 3.- Cauchy

En esta condicion se conoce tanto la concentracion, asi como su gradiente en

tiempos t > 0.

ac 4,22
eDl]a_x] - qlC = gi(x:y;Z: t)

Donde g;(x,y,zt) es una funcion conocida que representa el flujo normal a la
frontera. Para una frontera impermeable, tanto como los flujos dispersivo y advectivo

son igual a cero, eso es que g;(x,y,zt) = 0.

4.4 Calibracion de modelos de flujo

La calibracion de un modelo se refiere a la modificacién de algunos valores de
entrada al modelo, tal que las salidas del modelo coincidan mejor con los valores
medidos. Las entradas del modelo que se pueden cambiar son llamados parametros

y los valores medidos, observaciones (Hill y Tiedeman, 2007).

Los parametros que se deben estimar pueden variar espacial y temporalmente, por
lo que pueden resultar en un namero infinito de estos. Sin embargo, estimar un

namero infinito de valores puede ser un proceso altamente complejo o imposible de
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realizarse, por lo que es necesario definir un namero finito de pardmetros
localizados en el espacio y tiempo de interés. A este proceso se le define como

parametrizacion.

Usualmente se determinan estimaciones iniciales de los valores de estos
parametros utilizando datos de campo, aunque también se pueden basar en datos
consultados bibliograficamente. A pesar de ello, un modelo utilizando estos valores
puede resultar en un ajuste pobre, surgiendo la necesidad de modificar los valores
de los parametros.

A menudo, el ajuste del modelo se evalua comparando las observaciones con los
valores simulados tratando de que estos Ultimos sean tan parecidos a las primeras
como sea posible. Para ello se prueban diversos valores de parametros buscando
minimizar la diferencia entre lo simulado y lo observado, este proceso usualmente

se hace a prueba y error, resultando en un proceso subjetivo e inconcluso.

Para evitar este tipo de inconvenientes, se han desarrollado métodos formales,
conocidos como métodos inversos, los cuales utilizan herramientas que estiman los
valores de los parametros optimos del modelo, basados en un modelo matematico
y un conjunto de observaciones relevantes. Estos tienen la ventaja de permitir
determinar la calidad de la calibracion, deficiencias y escasez de datos, y la

incertidumbre de los parametros estimados.

Los pasos basicos de un proceso de calibracion basado en este tipo de métodos se
muestran en la Figura 4.4.En general, se parte de la informacion que se cuenta del
sistema, la cual ayuda a definir los parametros, asi como la que constituye las
observaciones. Posteriormente, se evalla el ajuste, se estiman los parametros para
mejorar el ajuste previo y se estima la incertidumbre de la nueva simulacion. En
caso de no ser el adecuado, se debe de reconsiderar la construccion del modelo y
nuevos valores de los parametros. Este proceso se detiene hasta que se obtenga

un modelo tenga un buen ajuste.
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Sistema de informacidn
relacionado con las entradas
del modelo

Ajustarvalores de
parametros y construccion > Pardmetros N
del modelo

A

Observaciones
Relacionadas con la salida
del modelo. Usadas para
calibrar e modelo

Estimacion de

Comparar valores

parémetros Simu|ad05y
observados usando
una funcidn objetivo
Modelos

Evaluar el ajuste del
modelo y los valores
de los parametros
estimados

alternativos

Nueva simulacidn

Considerar
simulacion

Evaluar la simulaciény

su incertidumbre

Toma de decisiones

Figura 4.4. Diagrama de flujo de los principales pasos de la calibracion de modelos. Modificado de Buxton,
(1990).

En raras ocasiones, la modelacién de aguas subterraneas resulta en problemas
lineales, por lo que a continuacion se tratan métodos para problemas no lineales.
Cabe mencionar que la complejidad de estos sistemas, y escases de datos, pueden

provocar problemas en los modelos de insensibilidad, no unicidad e inestabilidad.
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4.4.1 Comparacion de los valores simulados contra los observados

Como se comentd antes, en los métodos inversos la seleccidon de los parametros
se realiza comparando los valores observados y los simulados a través de funciones
objetivo (Hill y Tiedeman, 2007). El objetivo del proceso de calibracién es, entonces,
encontrar los parametros que minimicen a la funcion objetivo. Sin embargo, un valor

pequefio de la funcién objetivo no es el Unico criterio para evaluar la calibracién.

La funcién objetivo de minimos cuadrados pesados es una de las mas comunes, y
es la utilizada en el presente trabajo. En términos de carga hidraulica, flujo y

observaciones, la funcion objetivo S(b)se expresa como:

NH

NQ
SB) = ) o ln, = v, B+ ) g, [y, = 4, B
j=1

i=1

4.23

NPR

+ ) 0p D~ 35 (DT

k=1
donde b es un vector que contiene los parametros a estimar, NP es el numero de
parametros a estimar, NH es el nUmero de observaciones de carga hidraulica, NQ
el niumero de observaciones de flujo, NPR namero de valores de informacion previa,

Y, €S la i-ésima observacion de carga hidraulica, yy (b) carga hidraulica simulada
gue corresponde a la i-ésima carga hidraulica observada, Yq,€S la j-ésima
observacion de flujo, y’qj(b) es el flujo simulado que corresponde a la j-ésima
observacion de flujo,y,, es el k-ésimo estimado de valores previos incluido en la
regresion, y’pk (b) es el k-ésimo valor previo simulado, y wp,, Wg;s Wp, SON los pesos
para las observaciones de carga, flujo y valores previos, respectivamente.

Usando y; para cualquier contribucion de informacion previa, y w; para los pesos, la

funcién de minimos cuadrados se puede expresar como:

ND+NPR ND+NPR 4.24
shy= Y eli-y, WP = ) we
i=1 i=1

Donde ND es el numero de observaciones y e;es el i-ésimo residuo pesado:
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e; =y; —y;(b) 4.25

De forma mas general se utiliza una matriz de pesos completa. En esta matriz los
valores fuera de la diagonal pueden ser diferentes de cero y son necesarios para
representar errores de observacion correlacionados. La funcion de minimos

cuadrados con este tipo de matriz se escribe de la siguiente forma:

S(b) =[y—y' ()] wly — y'(b)] = e'we 4.26

Donde w es la matriz de pesos, y es un vector de observaciones, y’'(b) es un vector

de los valores simulados y e es un vector de residuos:

e=y—y'(b) 4.27

Para que el uso de esta funcidon objetivo produzca un modelo adecuado sebe
cumplir lo siguiente: 1) los procesos relevantes, como la geometria del sistema y
cuestiones similares, deben de estar bien representados y simulados; 2) los errores
de las observaciones y de la informacion previa deben tener una distribucion
aleatoria y media cero; y 3) los errores pesados deben de ser independientes, es
decir, los pesos deben ser inversamente proporcionales a la matriz de covarianza
(una posibilidad es usar w = V(&)1 donde V(&) es la matriz de varianza-covarianza
de los errores verdaderos € = y” —y, donde yes la carga hidraulica verdadera;
(Draper y Smith, 1998). No obstante, ya que los errores verdaderos no se pueden

conocer, se analizan los residuos para inferir las caracteristicas de estos errores.

Si bien la funcién de minimos cuadrados no requiere de una distribucién estadistica
determinada, se infiere que los errores reales tienen una distribucion normal, esto
para poder calcular la matriz de varianza-covarianza de los errores de las

observaciones y también construir los intervalos de confianza.

En caso de que existan varias fuentes de error, cada una de ellas debe

determinarse y sumarse para obtener la varianza total (Hill y Tiedeman, 2007).
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Algunas veces los errores de las observaciones estan correlacionados, por lo que
proporcionan informacion redundante. Las correlaciones cercanas a cero indican
independencia entre las observaciones analizadas, mientras que a medida que se

acercan a 1 o -1 aumenta su redundancia.

Los residuos se calculan con la ecuacion 4.27, estos representan el ajuste de los
valores simulados con los observados. Por otro lado, los residuos pesados
(ecuacién 4.28) representan el ajuste de la regresion en relacion con la exactitud
esperada por de acuerdo a la certidumbre de las observaciones:

@[y —y'(b)] 4.28
La raiz cuadrada de la matriz de peso, w'/?, no es Unica, por lo que aqui se calcula

de forma que sea simétrica (Hill y Tiedeman, 2007).

4.4.2 Evaluacion del modelo inicial

La cantidad de informacion que proporciona cada observacion se determiné a partir
de analisis de sensibilidad. Este tipo de analisis se consideran independiente debido
a que no dependen de los residuos, y por lo tanto, se pueden calcular antes de que
la regresion. A diferencia de métodos dependientes de la regresion como es el caso

del uso de estadigrafos p y t.

La determinacion de la cantidad de informacion que las observaciones proporcionan
con respecto a los parametros se usa principalmente para: 1) decidir qué
observaciones incluir; 2) decidir cuales de los parametros definidos estimar; 3)
evaluar que nuevas observaciones podrian ser potencialmente importantes para los
parametros; y 4) evaluar como el analisis es afectado por la no linealidad del modelo
(Hill y Tiedeman, 2007).

Una aplicacion de los estadigrafos independientes directa es la determinacion de
los parametros que estan bien definidos. Esto reduce los tiempos de ejecucion y

simplifica la optimizacion, ya que al identificar los parametros que no estan bien
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definidos, insensibles a la regresion o que estan correlacionados, se pueden excluir

de la regresion mejorando el rendimiento.

Los estadigrafos independientes del ajuste son medidas de apalancamiento, es
decir, determinan la posibilidad de que una observacion marque la diferencia en el

modelo en funcién a las sensibilidades de los parametros.

Las sensibilidades se calculan como las derivadas de los valores simulados

equivalentes a las observaciones con respecto a los parametros del modelo:

ab; )|,

donde y; se defini6 en la ecuacion 4.23 como un valor simulado que corresponde la

4.29

i-esima observacion,b; es el j-ésimo parametro. Esta ecuacion se denomina de
sensibilidades locales ya que se calcula para cada parametro, obteniendo
resultados diferentes (Saltelli et al., 2000). UCODE aproxima las sensibilidades
usando diferencias finitas hacia delante, hacia atras o centradas. Por ejemplo, en

diferencias hacia adelante la ecuacion utilizada es:

db;

donde Ab es un vector de ceros excepto para el j-€simo elemento que tiene un valor

~

(y{(b + Ab) — | (b)> 4.30

. Ab,

Las sensibilidades se utilizan para determinar la importancia de una observaciéon
para la estimacién de los parametros. No obstante, estas tienen unidades del valor
simulado divididas entre las del parametro resultando en unidades muy variables.
Una solucién es escalar las sensibilidades para obtener cantidades con las mismas

unidades.

Los escalamientos pueden producir sensibilidades escaladas adimensionales, dss,

gue son acumuladas para cada parametro para producir sensibilidades escaladas
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compuestas, css. En este tipo de analisis también se utilizan las sensibilidades
escaladas del uno por ciento, 1ss, las cuales se usan generalmente para producir

mapas de sensibilidad.

Utilizando un matriz de peso diagonal, las dss se calculan como (Hill, 1992):

ov!

donde w;; es el peso de i-ésima observacion.

4.31
|bj| ;"

b

Cuando se usa una matriz de peso completa, las dss se calculan de la siguiente

manera:

4.32

bj (wl/z)kil

ND v
oS30
k=1 77 1p

donde w'/? es la raiz cuadrada de la matriz de peso determinada de forma que w'/?

es una matriz simétrica y (w'/?),; es el elemento de la matriz en la fila k y en la

columna i.

La sensibilidad escalada adimensional se puede usar de dos formas: 1) para
comparar la importancia de observaciones diferentes para la estimacion de un solo

parametro b;, donde a mayor valor de dss;; €s mas probable que proporcione mayor
informacion sobre el parametro b;; y 2) puede usarse para comparar la importancia

de parametros diferentes al calcular el mismo valor simulado, los parametros mas

importantes tienen un dss;; mayor en valor absoluto.

Las css pueden calcularse para algunas o todas las observaciones. Para el j-ésimo

parametro y ND observaciones, se calculan como sigue (Hill, 1992):
1/2
ND (dssij)2|b 4.33

essij =) [ “p "

i=1
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Las css se utilizan de forma comparativa, por lo que los valores mas grandes indican
parametros para los cuales las observaciones proporcionan mas informacion. Si hay

CSS menores a uno, la regresion a menudo tendré problemas para converger.

En este sentido, se entiende que el parametro en cuestion solo se podra estimar si
las observaciones proporcionan informacion suficiente sobre éste, y en la cual el
ruido —es decir, la incertidumbre de la observacion- no sea mayor que la

informacion.

Las sensibilidades a escala de uno por ciento 1ss;; se calculan para cada valor

simulado en cada nodo de la malla, de la siguiente forma:

dyi| b 4.34
1SSl'j = a_b] . T.O
Las 1ss son aproximadamente iguales a la cantidad que el valor simulado cambiaria
si el valor del parametro aumentara en un uno por ciento. Debido a que mantienen
las unidades de los valores simulados estas sensibilidades permiten la
comunicacion de los resultados de forma mas efectiva en ciertas circunstancias.
Ademas, se pueden usar para crear mapas de sensibilidad de la misma manera en

gue se usan cargas hidraulicas en cada nodo para crear mapas de contornos.

No obstante, las sensibilidades no se pueden utilizar para determinar si un
parametro puede ser estimado de forma Unica. El coeficiente de correlacion de los
parametros pcc se calcula para cada posible pareja de parametros, e indica si los
parametros se pueden estimar de manera Unica en la regresion. Este estadigrafo

se calcula a partir de la ecuaciéon 4.35.

cov(j, k) 4.35
var(j)Y2var (k)1/2

en donde, Cov se refiere a la covarianza entre los parametros j y k, y var a la

pec(f, k) =

varianza del parametro j o k, segun sea el caso. El pcc varia en valores de -1 a 1.El
valor de pcc de un parametro consigo mismo es 1, por ello, si el pcc para un par de
parametros es igual o cercano a 1, los parametros no pueden estimarse de manera

Unica. Si los valores absolutos de todos los pcc son inferiores a 0.95 es probable
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gue todos los valores de los parametros se puedan estimar de forma unica (Hill y
Tiedman, 2007).

La correlacion de parametros también se puede evaluar usando andlisis de
eigenvalores y una descomposicion en valores singulares, pero en esta tesis se

utiliza el pcc.

Las estadisticas de apalancamiento combinan la informacién proporcionada por el
dss, css y pcc para identificar observaciones que podrian dominar la regresion.
Estas se calculan para cada observacion, aquellas que resulten con valores de
apalancamiento grandes podria afectar drasticamente uno o mas de los valores de
los pardmetros estimados.

Como se ha manejado, el uso de sensibilidades es ventajoso por diversas razones
como tiempos de ejecucion y jerarquizacion de las observaciones. Sin embargo,
también tienen algunas limitaciones, generalmente relacionadas con el

escalamiento, incurrir en sensibilidades, o sensibilidades no lineales.

4.4.3 Estimacion de parametros

A menudo es util calcular los valores de los parametros que produzcan los valores
mas pequefios de la funcidén objetivo. El proceso para calcular cada parametro se

denomina optimizacion (Hill y Tiedeman, 2007).

Se requiere usar una regresion no lineal cuando los valores simulados son funciones
no lineales de los pardmetros a estimar. En este trabajo se utiliza Gauss Newton

modificado como método de regresion, el cual es un método iterativo (Hill, 1990).

Los valores de los parametros que minimizan la funcidén objetivo se calculan con
ecuaciones normales. Las ecuaciones normales derivan la funcion objetivo con

respecto a los pardmetros y haciéndola igual a cero.

0 .
—[ly =Y ®)Toly — ¥ ()] = 0 30
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Donde 0 es el vector de valores NP que son igual a cero. Ademas, y'(b) es no lineal,
por lo que es aproximado por una funcion lineal usando 2 términos de la serie de

Taylor:

ay'(b 4.37
y®) ~y' 1) = y'(b) + 22—y
b=bg

donde y*(b) es la forma lineal de y(b), b, es el vector de valores de parametros

sobre el que y(b) es lineal.
Si las sensibilidades se expresan como la matriz X, entonces:

yi(b) = y'(by) + X|p=p,(b — by) 4.38
Donde X es la matriz de sensibilidad (también llamada matriz Jacobiana), con

a .
elementos 2%
ob

Las ecuaciones normales de Gauss-Newton se desarrollan para sustituir la

aproximacion lineal.

XrwX,)d, = X;w(y —y'(b,)) 4.39
donde b, es el vector de parametros estimados al inicio de la iteracionr, y d, es el

vector de cambios en los parametros.

Para la primera iteracion el modelo se linealiza alrededor de los parametros iniciales
definidos por el modelador. En iteraciones subsecuentes, el modelo se linealiza para
los parametros estimados en la iteracion previa. Para cada iteracion, las ecuaciones
normales se resuelven para d,., y después d, se usa para actualizar los valores de

los parametros para el inicio de la iteracion r+1, usando la ecuacion:

b,.,=b,+d, 4.40
El término (XZwX,) modifica la direccién de d, para apuntar hacia el minimo de la

funcién objetivo linealizada.
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El método de Gauss-Newton es propenso a tener oscilaciones numéricas, y para
gue funcione correctamente se le puede modificar en tres formas: escalamiento, el

parametro de Marquardt y amortiguamiento (Hill y Tiedeman, 2007).

Un requerimiento de este método es el establecer criterios de convergencia para
determinar cuando detener el proceso iterativo. Un primer criterio se alcanza cuando
los valores de los parametros cambian una minima cantidad de una iteracion a otra.
El segundo criterio se cumple cuando los cambios en el ajuste del modelo son muy
pequefos en el curso de una iteraciéon a otras dos. En otras palabras, si tres valores
consecutivos de la funcién objetivo cambian menos que una cantidad definida, la

regresion converge.

La optimizacion por Gauss-Newton modificado converge tipicamente en un niamero
igual a cinco o al doble del nimero de parametros, dependiendo de cual sea mayor.
Los problemas bien condicionados (comunmente los que tengan valores grandes
de css y poca correlacion) tienden a converger en menos iteraciones que los mal

condicionados.

A menudo es Uutil establecer limites inferior y superior de los valores de los
parametros, los cuales contienen posibles valores de estos, limitando la aparicidon

de valores de parametros irreales.

4.4.4 Evaluacion del ajuste del modelo

La evaluacion de los valores simulados sirve para evidenciar la habilidad del modelo

para representar el sistema real.

El ajuste de los valores simulados involucra la determinacion de los residuos y los
residuos pesados. Estos ultimos tienen la ventaja de incluir los efectos de los errores
en las mediciones. A mayores valores absolutos de los residuos pesados, el ajuste

es mas pobre.

Al correr por primera vez el modelo, los residuos pesados mas grandes indican

errores en el modelo, los datos de observacién, lo simulado equivalente a lo
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observado, y/o los pesos. La revision de los cinco valores mayores negativos y
positivos ayuda a detectar este tipo de problemas, y por lo tanto, corregirlos. En
posteriores modelaciones, son medidas de como estd la distribucion de los
residuales para poder determinar si el modelo es valido o no (Hill et al., 2000).

Por ello, es importante realizar un andlisis del desajuste sistematico y de los
estadisticos que miden el ajuste total del modelo. Los desajustes sistematicos
pueden revelar problemas con el modelo o los datos, resultando en una
representacion pobre del sistema, o bien, teniendo un buen ajuste a las
observaciones. En el presente capitulo se presentaran algunos métodos para
detectarlos.

Por otro lado, los estadisticos que miden el ajuste total del modelo proveen una
rapida evaluacion de que tan bien el modelo ajusta a todas o un conjunto de
observaciones. A través de estos se pueden alcanzar dos objetivos: 1) obtener el

mejor ajuste posible y 2) el usar el menor nimero de parametros posibles.

Un indicador comun de la magnitud de los residuos pesados es el calculo del error
de la varianza, s? (ecuacion 4.41; Cooley y Naff, 1990).
- S(b) 4.41
~ (ND + NPR — NP)

A la raiz cuadrada de s? se le llama error estandar de la regresion. Valores

pequefios tanto de la varianza como del error estandar indican cercania al ajuste

total.

Un problema de usar s? y s, es que son adimensionales, haciéndolos menos
intuitivos. Sin embargo, se pueden obtener valores dimensionales multiplicando la
desviacidn estandar y los coeficientes de variacion usados para calcular los pesos.
El resultado de esto son los estadigrafos de error de ajuste. Estos expresan el

promedio de ajuste para diferentes tipos de observaciones (Hill, 1998).

Habiendo definido la matriz de pesos como se propuso, Y si el ajuste de la regresion
es consistente con los datos, el valor esperado para el error de la varianza y el error

estandar en uno. Si los valores son significativamente mayores a 1 indica que los
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residuos son mayores a lo esperado dado por los estadigrafos usados para calcular
los pesos. Para valores menores a 1, los residuos son menores a lo esperado de

acuerdo a los estadisticos usados para calcular los pesos.

Para evaluar las desviaciones significativas de 1 de la varianza, se construyen
intervalos de confianza. Estos se pueden calcular usando la ecuacion 4.42 (Ott,
1993).

ns? ns? 4.42
donde n son los grados de libertad, igual a ND + NPR +NP, x% es el valor superior
de la distribucion chi-cuadrada con n grados de libertad, con &rea igual a la derecha
igual a la mitad del nivel de significancia del intervalo de confianza, x* es el valor
inferior de la distribucion chi-cuadrada con n grados de libertad con el area a la

izquierda igual a la mitad del nivel de significancia.

Si los intervalos de confianza en s? incluyen el valor de 1, a« = 0.05 y los residuos
pesados son aleatorios, entonces s2 no tienen una desviacion significativa de 1 en
un nivel de significancia y el ajuste del modelo es consistente con los estadigrafos
usados para calcular los pesos de las observaciones. Expresado en términos de
probabilidad, solo hay el 5% de posibilidad de que el modelo ajuste a los datos en
forma que contradiga con las siguientes afirmaciones: 1) el modelo tiene una
exactitud razonable; y 2) los estadigrafos usados para calcular los pesos reflejan

correctamente los errores de las observaciones.

En términos generales, si el intervalo de confianza es menor a 1, el modelo ajusta
mejor de los esperado por los estadigrafos para calcular los pesos. Pero si es mayor
a 1, entonces el ajuste es peor a lo esperado por los estadigrafos ocupados para
calcular los pesos (Hill et al. 1998). Lo anterior debe interpretarse considerando: 1)
los residuos pesados estan aleatoriamente distribuidos; y 2) si los estadisticos
individuales del error son demasiado grandes para ser causados por los errores en

las observaciones e informacién previa.
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El error de la varianza y el error estdndar no representan los inconvenientes de
aumentar el numero de parametros. Para tratar dicha problemética, se puede

trabajar con los estadigrafos AIC, AICc y BIC (Carrera y Neuman, 1986).

También existen analisis graficos que evallan el ajuste del modelo, los cuales se

describen brevemente a continuacion (Hill y Tiedeman. 2007).

Andlisis gréfico de los residuos pesados para detectar el error del modelo.

La regresion es valida si (1) los residuos pesados de todos los tipos de
observaciones son estadisticamente consistentes (misma varianza y media cero), o
(2) cualquier inconsistencia estadistica puede ser explicada por la correlacion de los
residuos pesados impuesta por la regresion. La consistencia estadistica es
evaluada usando gréaficos de residuos pesados con respecto a valores simulados
pesados o0 no pesados, variables independientes como espacio y tiempo, y

estadisticos de orden normal.

Residuos pesados contra valores simulados o valores simulados pesados y

residuos pesados minimo, maximo y promedio

Los residuos pesados se deben considerar en lugar de los residuos no pesados
cuando los errores asociados con las observaciones, o la informacién previa, tienen
varianzas diferentes y/o estan correlacionado para que el analisis detecte el error

del modelo.

El uso de residuos pesados elimina los efectos de la diferencia esperada en el ajuste
del modelo debido a las observaciones, permitiendo que los gréaficos se usen mas

facilmente para detectar el error del modelo.

Idealmente, los residuos se distribuyen uniformemente alrededor de 0.0 para todo

el rango de valores del eje horizontal.
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Observaciones u observaciones pesadas contra valores simulados y coeficiente de

correlacion R.

Idealmente, la grafica de valores simulados y observados debe ser cercana a una
linea recta con pendiente 1 intercepcion 0. Caracteristicas similares se tendrian en
una grafica con valores simulados contra observaciones pesadas, siendo Util por
presentar los valores en un rango condensado. Ademas, es mas facil detectar el

error del modelo, por ejemplo, si hay sesgo en las observaciones.

El coeficiente de correlacion entre las observaciones pesadas y los valores
simulados pesados miden que tan bien las tendencias en los valores simulados
pesados ajustan a los valores observados pesados y que tan cerca esta el punto de
la linea. Este coeficiente de correlacion R puede ser calculado por la ecuacion 4.43

para una matriz diagonal (Cooley y Naff, 1990).

N2 (w0 y; — my)(w Py’ —my,) 4.43

R =
2]1/2

ND , 1/2 1/2 ND o, 1/2
[ i=1(wi Vi — my)z] X [ i=1(wi Yi— my/)
Donde m,, y m,, son las medias de las observaciones y valores simulados pesados,

respectivamente.

Generalmente, un valor de R mas grande de 0.9 indica que la tendencia en los

valores simulados pesados ajusta a las observaciones pesadas.

Graficas y mapas usando variables independientes y el estadistico de corridas.

Es importante evaluar los residuos pesados y no pesados, observaciones y valores
simulados con respecto a variables independientes de un problema (espacio y
tiempo). Los residuos deberan tener una distribucion aleatoria, de lo contrario

reflejan un error en el modelo.

La prueba de corridas (Cooley, 1979) produce un estadistico que revisa la
aleatoriedad de los residuos pesados con respecto al orden en que se enlisten. Una
secuencia de residuos del mismo signo se llama corrida, el nUmero de corridas se

cuenta y se le asigna la variableu. Usando el numero total de residuos positivos n,y
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el numero total de residuos negativos n,, use puede definir como una variable
aleatoria. Si n; y n,, son mayores a 10, u se distribuye normalmente con media u

y varianza o2, iguales a

2n.n
= <#) 110 4.44
nq + n,
_ 2nyn,(2nyn, — ny — ny) 4.45

2

B (ny +np)?*(ng + 1y — 1)
El nimero de corridas en un conjunto de datos se compara con el valor esperado
usando un estadistico de prueba. El estadistico de prueba para muy pocas corridas
es:

zs=(u-pn+05)/0 4.46

Y para muchas corridas es:

zs=(u-pn—05)/o 4.47
Los valores criticos indican la probabilidad de la aleatoriedad de los residuos
pesados. El estadistico de corridas se compara con el valor critico y con base en
esto se puede rechazar o no rechazar la hipétesis de que los residuos son

aleatorios.

Gréficos de probabilidad normal y coeficiente de correlacion R%

Si las condiciones para resultados simulados exactos se cumplen, se espera que
los residuos pesados sean 1) aleatorios, con distribucion normal, independientes o
2) aleatorios, con distribucion normal, y con una correlacién consitente con el ajuste

de la regresion.

Para probar 1) se usan graficos de normalidad de residuos pesados,si son
independientes y normales, caeran sobre la una linea normal. La probabilidad
normal se construye ordenando los residuos pesados de menor a mayor y
graficandolos contra la probabilidad acumulada que se espera por cada valor
(Cooley y Naff, 1990). La probabilidad acumulativa esperada se calcula como (k —

0.5)n, donde n es el nUmero de residuos pesados y k es igual a 1 para los residuos

46



pesados mas pequefios, igual a 2 para los residuos pesados que le siguen en

tamafo, y asi subsecuentemente. Para los residuos més grandes k es igual a n.

Para obtener un gréfico en el que se espera que los datos aleatorios distribuidos
normalmente se encuentren en una linea recta, se debe escalar el eje sobre el que

se grafican las probabilidades para una distribucion de probabilidad normal.

El estadistico asociado RZ, es el coeficiente de correlacion de orden normal entre
los residuos pesados ordenados de pequefio a grande (Brockwell y Davis, 1987).
Este se puede usar para probar la independencia y distribucién normal, se calcula

con la ecuacion 4.48.

[(eo —m)T7]? 4.48
[(ep —m)T (e —m)](zTT)

donde todos los vectores miden ND, m es un vector en el que todas sus

RZ =

componentes son iguales al promedio de los residuos pesados; e, s un vector de
residuos pesados ordenados de pequefio a mayor, y T es un vector con i elementos
iguales al estadigrafo normal estandar para la probabilidad acumulativa igual a ui =
(i — 0.5)/ND.

Valores de R% cercanos a 1 indican que los residuos pesados son independientes y

con distribucion normal.

4.4.5 Evaluacion de los valores de los parametros estimados e
incertidumbre de los parametros

La evaluacion de los valores estimados retoma algunos métodos ya mencionados,

asi como algunos otros estadigrafos que se definiran a continuacion.

Se comienza por reevaluar la sensibilidad escalada, para conocer qué tanta
informacion proveen las observaciones sobre los parametros. Estas nuevas
sensibilidades pueden ser diferentes a las iniciales debido a que el modelo es no

lineal.

47



Posteriormente, se calcula la matriz de varianza-covarianza ya que contiene
informacion sobre la incertidumbre y correlacion de los pardmetros, y sobre el
soporte que dan las observaciones a la estimacion de los pardmetros. Esta se
calcula a partir de la ecuacion 4.50 (Hill y Tiedeman, 2007).

V(b) = s?(XTwX)™? 4.50
Las varianzas y covarianzas pueden ser usadas para calcular los estadisticos
informativos. El primero de estos parametros es la desviacion estandar, que es igual

a laraiz cuadrada de las varianzas de los parametros:

sp, = (Var()"? 451

Esta tiene las mismas unidades que los parametros por lo que es mas facil
entenderla, pero es mas util si se usa para calcular otros estadigrafos como:
intervalos de confianza para los valores de los parametros, coeficientes de
variacion, y el estadigrafo t. El coeficiente de variacion para cada parametro se

calcula:

c.v.= sbj/bj 4.52
El coeficiente de variacion es un numero adimensional con el que la exactitud

relativa de diferentes parametros puede ser comparada. El estadigrafo t sirve para

el mismo proposito esigual 1/(c.v.) o bj/sb]..

Los coeficientes de correlacion son calculados como la covarianza entre 2
parametros j y k divididos por el producto de sus desviaciones estandares:

Cov(j, k) 4,53
Var(j)Y/2Var(k)1/?

Se aseguran valores unicos cuando los valores absolutos de todos los pcc son

pec(j, k) =

menores a 0.95

Existen métodos alternativos para evaluar la incertidumbre y correlacion de los
pardmetros que incluyen el calculo de eigenvectores, eigenvalores vy

descomposicion de variables.
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Hay otros estadigrafos que evalian la importancia de las observaciones en la
regresion, los cuales son estadigrafos de apalancamiento e influencia. Los
estadigrafos de apalancamiento dependen de variables independientes como la
localizacion y el tiempo. Por otro lado, la incertidumbre depende también de los

valores observados.

Los estadisticos de apalancamiento identifican a las observaciones que tienen gran
efecto en los resultados de la regresién. El apalancamiento es calculado por la
ecuacion 4.54 (Helsel y Hirsch, 2002).

hy = (02 X);(X"wX) " (X" w'/?); 4.54
Donde (w!/2X); es un vector fila de las sensibilidades pesadas asociadas con la
observacion i-ésima; (X" w'/?); es un vector columna igual a la transpuesta de
(w'/?);, (X" wX)~'proviene de la ecuacion 4.50. El apalancamiento tiene un rango
de valores de 0 a 1, donde los valores cercanos a 1 indican que las observaciones

correspondientes tienen un alto apalancamiento.

Los estadigrafos de influencia, D de Cook (o distancia de Cook) y DFBETAS,

incorporan la informacion obtenida por los estadigrafos de apalancamiento.

La D de Cook se calcula para cada observacion, siendo una medida de coGmo un
conjunto de parametros estimados puede cambiar por la omision de una

observacion (Cook y Weisberg, 1982). Su férmula es:

T
_ (b(i) _ b’) [O'Z(XTwX)_l]_l(b(i) _ b') _ irlz hii 4.55
NP NP ' 1—hy

D;

Donde b(; es la estimacion lineal del conjunto de valores de parametros que serian
estimados si la i-ésima observacion se omitiera, r; es el i-ésimo residuo dividido entre
su desviacion estandar y calculado como f;/[o(1 — h;)Y/?] , f; es el i-ésimo residuo
de la regresion con todas las observaciones, h;; es el apalancamiento de la i-ésima

observacion.

Sila D de Cook es grande, el desajuste debe ser grande en relacion con la precision

esperada de la observacién y/o el apalancamiento debe ser grande. Este
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estadigrafo se considera grande al compararse con un valor critico, el cual en este
caso se determina por medio de 4/(ND + NPR) (Rawlings, 1988).

El otro estadigrafo de influencia, DFBETAS, mide la influencia de una observacion

y; en un parametro b; (Belsey et al., 1980). Este se calcula a partir de la ecuacion:

b —bw) G f; 4.56
sDIXTwX)7 12 (BR2, cf)Y2s(D (1 — hy)

Donde b;;, es el valor optimizado del j-ésimo parametro omitiendo solo la i-ésima

observacion, s(i)es un estadistico alternativo a s, elegido para hacer al
denominador independiente estadisticamente del numerador bajo la teoria normal,

y calculado como (Belsley et al., 1980)

4.57
s(i) =

1 i
ND + NPR — NP)s? — ——]1/2
ND + NPR — NP — 1] [(ND + i

Cji es una entrada dela matriz€ = (X" wX) lw'/2XT

Al igual que la D de Cook, este estadigrafo utiliza un valor critico dado por
2/(ND + NPR)Y/2. Si DFBETAS es mayor que el valor critico indica que la i-ésima

observacion es influyente en la estimacion del j-ésimo parametro.
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5 Simuladores seleccionados para la modelacion

La simulacién ha comenzado a ser una de las herramientas mas utilizadas en la
ciencia, debido a su gran capacidad de ayudar a entender los procesos, predecir
situaciones futuras o bien probar hipétesis.

En el ambito de las aguas subterraneas, existen diversos softwares que son
capaces de simular el flujo y el transporte de solutos en este medio. Entre los mas
utilizados estan HYDRUS, FEFLOW y MODFLOW/MT3D.

En el presente trabajo se simul¢ el flujo del agua subterranea utilizando MODFLOW,
para posteriormente acoplar MT3D para la parte del modelo transporte de nitrato.

Por ello, a continuacion se hace una breve descripcion de dichos simuladores.

5.1 MODFLOW

Es un simulador de modelos de flujo de agua subterranea, el cual utiliza un enfoque
en diferencias finitas para definir la ecuacion a resolver. Sin embargo, en 2017 se

lanz6 MODFLOW 6, el cual, trabaja en diferencias de volumen finito.

El enfoque de diferencias finitas centradas convierte un sistema continuo en un
conjunto de puntos distribuidos en el espacio y tiempo, donde las ecuaciones
diferenciales parciales son remplazadas por diferencias de cargas hidraulicas en
estos puntos. En muy pocas ocasiones se alcanzar la solucion analiticamente, por

ello MODFLOW incorpora diversos métodos numéricos que aproximan la solucion.

MODFLOW tiene una estructura modular, esto se refiere a que cada proceso del
modelo se ejecuta independientemente en una subrutina, la cual, esta incluida en
un paquete en especifico. Una de las ventajas de su caracter modular es que se

puede modificar una subrutina, sin afectar a otras (Harbaugh, et al. 2000).
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Con este software se pueden simular condiciones tanto de acuifero libre o
confinado. Ademas, también incorpora el efecto de pardmetros externos como la
precipitacion, evaporacion y presencia de pozos o rios, entre otros (Harbaugh, et al.
2005).

Otra de las ventajas de MODFLOW, es que los resultados del modelo son flexibles,
el usuario puede seleccionar los datos a mostrar, la frecuencia, y en algunos casos,

el formato de salida de los datos.

A continuacion, se hace una breve explicacion conceptual de los que se trata
MODFLOW 2005. Algunos aspectos técnicos y matematicos relacionados se
mencionaron en otros capitulos, sin embargo, para mayor detalle ir a los manuales

del software disponibles en el sitio web de USGS https://water.usgs.gov.

5.1.1 Discretizacion espacial

MODFLOW utiliza una discretizacion espacial como la requiere el método de
diferencias finitas, explicada en el capitulo 4. La solucion del modelo de flujo dara a
conocer la distribucion de carga hidraulica en el dominio. Este se representa en el
modelo como una malla compuesta de celdas, donde se asume que las propiedades

hidraulicas son uniformes en toda la celda (Harbaugh, et al., 2005).

La ubicacion de las celdas se da especificando la fila, columna y capa. En
MODFLOW, la numeracion de las columnas incrementa de izquierda a derecha,
mientras que para las filas es de arriba hacia abajo. Por otro lado, las capas se

numeran crecientemente desde la superficie hacia el fondo.

Las unidades de medida de distancia y tiempo se especifican por el usuario. Esto
debe considerarse, ya que MODFLOW no puede detectar inconsistencias en las

magnitudes de los valores con los que trabaja.
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5.1.2 Condiciones de frontera

Las condiciones de fronteras utilizadas en el modelo se clasifican en dos tipos:
celdas de carga constante (Tipo 1) y celdas de no flujo (Tipo2; Harbaugh, et al.,
2005). Las celdas de carga constante se les definen un valor de carga hidraulica
para cada tiempo, dicho valor no varia como resultado de resolver las ecuaciones
de flujo. Las celdas de no flujo son capas impermeables que no permiten la entrada
o salida de flujo. En las areas donde los limites de la malla coinciden con capas
impermeables del acuifero, no es necesario especificar el no flujo, incluido el fondo
y la superficie. De otra forma, es necesario especificar condiciones de frontera
utilizando términos de estrés externo dados por los paguetes de MODFLOW.

5.1.3 Discretizacion temporal

La carga hidraulica es funcion tanto del espacio como del tiempo, en la formulacion
de diferencias finitas la discretizacion del tiempo es requerida. El periodo de
simulacién se divide en series de periodos de estrés, y estos a la vez se dividen en

pasos de tiempo. La carga hidraulica es calculada en cada paso de tiempo.

5.1.4 Paquetes MODFLOW 2005

La estructura modular de MODFLOW, esta dada por el uso de paquetes. Todos los
componentes del modelo son controlados por un programa, el cual esta incluido en

el paquete basic (BAS).

Por otro lado, los paquetes hidrolégicos se pueden agrupar en dos: paquetes de
flujo interno, y paquetes de fuentes de estrés. En el primer grupo, encontramos a
los paquetes de Block Centered Flow (BCF) y Layer property (LPF) que formulan
los términos de flujo interno. Mientras que, en el segundo grupo, se encuentran los

paguetes de la Tabla 5.1.

53



Tabla 5.1.- Paquetes de fuentes de estrés utilizados por MODFLOW.

Parametro Paquete
Pozos WEL
Recarga RCH
Rios RIV
Limite de carga general GHB
Drenes DRN
Evapotranspiracion EVT

Por ultimo, MODFLOW cuentas con tres paquetes para resolver la ecuacion de flujo:
Procedimiento fuertemente implicito (strongly implicit procedure - SIP), gradiente
conjugado precondicionado (preconditioned conjugate gradient — PCG), y solucion
directa (direct solution — DE4).El método de solucion ocupado para resolver el
modelo dependera del tipo de problema. Otros aspectos a considerar son el tiempo

de ejecucion y la memoria computacional.

En el presente trabajo, se utilizd6 el PCG, esto debido a que se observo su

funcionalidad en los modelos previos.

5.2 MT3D

Es un modelo de transporte modular en tres dimensiones desarrollado por Zheng
(1999). MT3D se desarrolld6 usando un modelo de flujo de diferencias finitas de
bloque centrado como MODFLOW, por eso resulta facil trabajar conjuntamente con
ellos. Ademas, MT3D se basa en el supuesto de que los cambios en las

concentraciones no afectan al flujo.

MT3D tiene la capacidad de simular la adveccion, dispersién/difusion y reacciones

guimicas de los contaminantes contenidos en las aguas subterraneas, utilizando
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diferentes tipos de condiciones de frontera y fuentes externas o sumideros del

contaminante.

Las reacciones quimicas incluidas son la sorcion lineal o no lineal en equilibrio,
sorcion no equilibrada, y reacciones irreversibles o reversibles de primer orden. Las
reacciones pueden representar diversos procesos, en el caso de las de primer

orden, pueden representar decaimiento radioactivo, o bien, biodegradacion.

MT3D utiliza la convencién de discretizacién espacial utilizado por USGS en
MODFLOW, explicado previamente. No obstante, en el caso de MT3D se requiere
definir los ejes del sistema y para ello se orientan (X, y, z) en la misma direccién que

las filas, columnas y capas.

El modelo de flujo como se mencioné anteriormente esta dado en periodos, lo
cuales se dividen en pasos de tiempo. Si bien, se utiliza la configuracion de cargas
hidraulicas dada por el modelo de flujo, el tamafio del paso de tiempo generalmente
es muy grande para resolver y darle estabilidad al modelo de transporte. Por ello,

los pasos de tiempo se dividen en pasos de transporte.

5.2.1 Métodos de solucién de MT3D

La solucidn a la ecuacion de transporte en aguas subterranea (ecuacion 4.11) se ha
definido como “embarazosamente” dificil, debido a estar presentes derivadas de

primer y segundo grado (Mitchell, 1984; Leonard; 1988).

Los métodos para solucionar las ecuaciones de adveccion-dispersion —reaccion
pueden clasificarse en Eulerianos, Lagrangiano y Euleriano-Lagrangiano (Neuman,
1984). En los primeros, se asegura la conservacion de masa y son efectivos en
problemas dominados por dispersidn y/o reacciones quimicas. Sin embargo, éstos
son susceptibles a dispersion numérica u oscilacion artificial, teniendo que recurrir

a mallas finas y pasos de tiempos pequefios (Zheng, 1999).

En el enfoque Lagrangiano la ecuacion de transporte se resuelve a través del

conocimiento de la trayectoria de particulas. Este es efectivo en problemas
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dominado por adveccién. Algunas de sus desventajas es que se puede introducir
inestabilidad numeérica y dificultad computacional por trabajar con un medio no
uniforme o complejos (Yeh, 1990). También debe prestarse atencion a la velocidad
de interpolacion, ya que puede haber errores en los balances de masa local y otras
anomalias en la solucion. Ademas, los resultados a menudo tienen cambios

abruptos por lo que a menudo, es necesario suavizar.

Los métodos Euleriano-Lagrangiano combinan las ventajas de ambos enfoques, sin
embargo, no garantizan la conservacion de masa. Ademas, presentan las mismas
dificultades numéricas que los métodos Lagrangianos, y suele no ser tan eficiente
en términos de memoria en comparacion de los métodos puramente Eulerianos o

Lagrangianos (Zheng, 1999).

MT3D cuenta con tres técnicas de solucién: método de diferencias finitas estandar
(Euleriano), rastreo de particulas basado en métodos Eulerianos-Lagrangianos y
total-variation-diminishing TVD (Euleriano).

Los métodos Euleriano-Lagrangianos que incluye MT3D es el método de las
caracteristicas (MOC), el método de las caracteristicas modificado (MMOC) y el
hibrido (Zheng, 1999).

Estos métodos pueden solucionar el problema de manera implicita o explicita. La
solucion implicita se refiere a un solucionador iterativo basado en el método de
gradiente conjugado (GCG), esto permite que la solucion del modelo no esté

condicionada a algun criterio de estabilidad.

Utilizando GCG él método de diferencias finitas no tiene ningun limite de estabilidad.
Por otra parte, los métodos Eulerianos-Lagrangianos y TVD, aun tienen

restricciones referentes al tamafio del paso de tiempo.

Si no se utiliza GCG, MT3D utiliza la formulacién explicita que esta sujeta a criterio
de estabilidad. Este tipo de formulaciones es eficiente para problemas dominados
por adveccion. Otra ventaja de ésta, es que requiere menor memoria que las

formulaciones implicitas.
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Los métodos TVD han representado una gran alternativa para los modelos de flujo.
Estos tienen la propiedad de disminuir la suma de las diferencias de la
concentracion entre nodos adyacentes en pasos de transporte sucesivos. En
general, es un método mas preciso que los métodos de diferencias finitas estandar,
por lo que también son conservativos de masa. Ademas, estos eliminan la
dispersion numérica, pero cuando esto sucede suelen aparecer oscilaciones, TVD
implementa procedimientos matematicos para suprimir las oscilaciones. Esto hace
gue los métodos TVD sean mejores que los métodos de diferencias finitas para
modelar problemas advectivos, sin embargo esto representa un mayor gasto
computacional. No obstante, TVD no es tan efectivo para retirar las oscilaciones
numéricas como los métodos de las caracteristicas, pero por las caracteristicas
antes mencionadas hacen a TVD un método eficiente comparado con otros

métodos, tanto Eulerianos como Lagrangianos (Zheng, 1999).
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6 Calidad del agua subterranea

La calidad de agua es un asunto de interés en todo el mundo, debido a la
importancia de este recurso para la vida, y en especifico, debido al impacto directo
qgue tiene sobre la salud humana. Cuando se habla de calidad del agua, nos
referimos a un agua apta para el uso y consumo humano, la cual, no contenga

sustancias o contaminantes que puedan ser nocivos para el ser humano.

A pesar de que el agua subterranea se encuentra “protegida” de la contaminacién
por encontrarse en el subsuelo, cuando esto sucede, su limpieza y el conocimiento
del movimiento y/o evolucién del contaminante se vuelve complicado (Alcocer-
Durand et al., 1999).

Los contaminantes presentes en las aguas subterraneas son similares a los que
aquejan a las aguas superficiales. Algunos de los contaminantes mas comunes en
aguas subterraneas son i) lones mayores -Cl,, SO4>, HCO3, Na*, K*, Ca?*, Mg?* -y
parametros asociados: conductividad y dureza; ii) lones nitrogenados: amonio
(NH4%), nitrito (NO2) y nitrato (NOz"); iii) Materia organica; iv) Metales pesados: Fe,
Mn, Cu, Pb, Al, Cr, entre otros; v) Compuestos toxicos y trazadores; y Vi)

Contaminantes radiactivos (Rebollo-Ferreiro y Martin-Loeches, 2007).

Cabe sefialar que la simple presencia de estos compuestos no significa
contaminacion. Se considera contaminacion cuando las concentraciones de estos
compuestos son mayores a la capacidad de asimilacion o amortiguamiento del
agua, afectando de alguna forma al medio y a los seres vivos que dependen de

alguna forma de este recurso.

La norma que regula los limites permisibles de calidad del agua para uso y consumo
humano en México es la NOM-127-SSA-1994. En ella se presentan los limites
permisibles para caracteristicas bacteriolégicas; caracteristicas fisicas vy
organolépticas; y el contenido de constituyentes quimicos, incluido el nitrato tema

principal de este trabajo.
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6.1 Nitratos

6.1.1 Generalidades.

Existen varias formas en que el nitrégeno inorganico puede existir en las aguas
subterraneas, una de ellas es el nitrato. Sin embargo, el nitrégeno puede existir en
otros compuestos inorganicos como: nitrito (NO2), amonio (NH4*), y nitrégeno
gaseoso (N>). El tipo de componente presente en el agua subterrdnea dependera
del potencial redox, el contenido de oxigeno disuelto y la presencia de
microorganismos (Ryan, 1989). Este ultimo aspecto es importante debido a que los
microorganismos son los encargados de realizar los procesos geoquimicos mas

importantes del nitrégeno, es decir, la nitrificacion y desnitrificacion.

El nitrato es el contaminante mas comunmente encontrado en el agua subterranea
(Armienta y Rodriguez, 2013). La contaminacion producida por este es un problema
gue no solo aqueja a paises en vias de desarrollo, sino también a paises
desarrollados (Larios-Ortiz, 2009).

En México, la NOM-127-1994 establece el limite permisible de 10mg/l de nitrégeno

de nitratos(N-NO3) en agua para uso y consumo humano.

Una de las razones por la cual los nitratos son considerados como contaminantes
importantes, es debido a que sus iones poseen gran movilidad, esto les ayuda a
poder infiltrarse rapidamente hacia al agua subterranea. No obstante, la infiltracion
de los nitratos al agua subterranea dependera de diversos factores, entre los mas
importantes son: i) uso y caracteristicas del suelo, ii) carga de nitrégeno presente,
iii) caracteristicas de las areas de recarga, y iv) profundidad del nivel freatico
(Montiel et al, 2014).

Adicionalmente, el ion nitrato es la forma termodinamica mas estable del nitrégeno
en sistemas acuosos Yy terrestres oxigenados, por ello los demas compuestos
nitrogenados tienden a convertirse a nitrato en medios aerobios (Pacheco-Avila y

Cabrera-Sansores, 2003).
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6.1.2 Fuentes de nitratos

Los nitratos se encuentran de manera natural en el agua, ya sea por erupciones
volcénicas, o bien, por procesos de consolidacion de sedimentos. Sin embargo,
también existen fuentes antropogénicas importantes de nitratos, como la agricultura

y las excretas de ganado.

Si bien, las fuentes naturales aportan cierta concentracién de nitratos al agua,
algunos estudios han determinado que estos aportes no afectan su uso para agua
potable, ya que generalmente el nitrato en estas cantidades se queda retenido en
capas del suelo localizadas por encima del acuifero. No obstante, la intervencién de
las actividades humanas ha modificado las condiciones del medio haciendo que el
nitrato que se encontraba acumulado y estable, se movilice (King et al, 2012). Por
ejemplo, el aumento del riego en las zonas agricolas facilita la percolacion de
nitratos hacia el agua subterranea, ya que al incrementar la cantidad de agua en la

zona, esta sirve como medio de transporte para los nitratos.

Por otro lado, las fuentes de contaminaciéon de nitratos, al igual que otros
compuestos, se pueden clasificar como puntuales o difusas. En el caso de las
fuentes puntuales, éstas ejercen un intenso y localizado impacto sobre areas en
concreto, en esta clase de fuente se pueden incluir fugas de drenaje, uso de fosas
sépticas o vertido de aguas residuales. Para las fuentes difusas, se tiene una mayor
amplitud de distribucion, y generalmente involucran mayores volimenes. Estas
principalmente se refieren a las actividades agricolas y son consideradas, en la

mayoria de los casos, la fuente principal de nitratos en el agua subterranea.

Las principales fuentes de nitratos en aguas subterraneas se describiran

brevemente a continuacion.
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Nitr6geno atmosférico

El éxido nitrico y el didéxido de nitrégeno se producen por procesos naturales,
inducidos por rayos, erupciones volcanicas y la actividad bacteriana del suelo. Estos
compuestos se oxidan a &cido nitrico, el cual es mas soluble y se absorbe con
facilidad en la superficie de las particulas en suspension (Pacheco-Avila y Cabrera-
Sansores, 2003). El 4cido nitrico pasa por diversos procesos que lo convierten en
formas nitrogenadas asimilables para las plantas y otros organismos.
Posteriormente, cuando los organismos mueren o producen deshechos pasan a
formar parte del suelo, de donde puede infiltrase hacia el agua subterranea (King,
et. al, 2012).

Sin  embargo, se estima que el aporte de nitrégeno atmosférico hacia los
ecosistemas es menor al 5% del total (Oliveira et al., 2006). Por lo que esta fuente,

generalmente no se considera significativa en los balances de nitrégeno.

Agua residual municipal e industrial

Este tipo de agua generalmente se deposita en cuerpos de aguas superficiales, y
constituyen una fuente puntual de nitratos. Esta agua acarrea desechos humanos
con altos contenido de nitrégeno, segun el Comité de estudios sobre la acumulacion
por nitratos (1972), esta cantidad es estimada en 5 Kg N /afio por persona. Inclusive
si el agua es tratada, los métodos utilizados nos son capaces de retirar
significativamente el nitrato del agua (Pacheco-Avila y Cabrera-Sansores, 2003).
Esta problematica se ve agravada debido a que en los sistemas de drenaje puede
haber fugas por rupturas o por una incorrecta instalacion, constituyendo una fuente

importante de nitratos del agua subterranea.

Este tipo de aguas de desecho, también pueden provenir de areas en donde se
carece de drenaje, y por lo tanto, a menudo hacen uso de fosas sépticas dejando

gue agua con altos contenidos de compuestos nitrogenados se puedan infiltrar.

Aunado a esto, de acuerdo a Jiménez y Asano (2008), México es el pais de

Latinoamérica que riega mayor niamero de hectareas con agua residual. Si bien este
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tipo de précticas han producido beneficios agricolas como reciclaje de agua de baja
calidad, disposicion de agua a bajo costo e incremento de la produccién, también
ha generado un riesgo de contaminacion. En especifico con respecto al nitrato como
nutriente, se considera que los cultivos no son capaces de aprovechar todo el nitrato
contenido en las aguas residuales usadas para riego, representando un riesgo
potencial de contaminacion de agua subterrdnea por este nutriente (Hernandez,
2017)

Fertilizantes

Usualmente, con la finalidad de obtener una mayor produccién en la agricultura se
auxilian del uso de fertilizantes. No obstante, los fertilizantes generalmente se
aplican en exceso, el sobrante no es asimilado por los cultivos, y es capaz de
infiltrarse hacia el agua subterrdnea. La infiltracibn de estos componentes
dependera del tipo de fertilizacion nitrogenada, el tipo de cultivo, el riego y, la gestion

y la valorizacion de los residuos ganaderos (Fernandez-Ruiz et al., 1989).

Cabe mencionar que los fertilizantes en forma de nitratos, tienen una elevada
movilidad por ello son facilmente arrastrados por el agua procedente de la lluvia o
el riego. Por otro lado, los fertilizantes amoniacales tienen una baja movilidad siendo

menos propensos a alcanzar el agua subterranea (Fernandez-Ruiz et al., 1989).

Deshechos animales

La ganaderia extensiva, en especial la porcina, genera grandes contenidos de
deshechos con altos contenidos de compuestos nitrogenados, consistiendo en una

fuente potencial de nitratos (Fernandez-Ruiz et al., 1989).

Se estima que un novillo de 450 kg de peso excreta alrededor de 43 kg de nitrdgeno
por afio, de las cuales solo el 10% de excretas se pueden aprovechar por los
cultivos, el resto del nitrégeno puede infiltrarse (Pacheco-Avila y Cabrera-Sansores,
2003).
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Procesos sedimentarios

Una de las fuentes de nitratos naturales es cuando la materia organica se
descompone, incorporando el nitrégeno que estaba presente en ésta al suelo, este
proceso de llama mineralizacion (Ryan, 1989).

Cabe sefalar, que la incorporacion de nitratos depende no solo de las fuentes
existentes en la zona de nitratos, sino también de la hidrogeologia, litologia,
permeabilidad y espesor de la zona no saturada (Ferndndez-Ruiz et al., 1989).

6.1.3 Ciclo del nitrogeno

El nitrégeno es un elemento esencial para la vida, forma parte de aminoacidos
proteinas y acidos nucleicos. Este elemento se involucra en diversos procesos, y su

ciclo se desarrolla en la atmosfera, la hidrosfera y la biosfera.

En el medio ambiente, el nitrégeno puede presentarse de forma organica o
inorganica. El nitrégeno organico es el mas abundante en el suelo, mientras que el
inorganico es el que esta disponible para las plantas y microorganismos. En este
caso, los microorganismos tienen un papel primordial, ya que la intensidad de las
transformaciones dependera fuertemente de la comunidad de organismos

presentes, asi como, de la fisica y quimica ambiental (King et al., 2012).

El nitrégeno inorganico puede existir en 7 estados de oxidacion. Sin embargo, las
formas del nitrdgeno en el medio ambiente se pueden resumir en cinco compuestos
(Tabla 6.1; Pacheco-Avila et al., 2003).
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Tabla 6.1. Compuestos del nitrégeno y sus estados de oxidacion.

Compuesto del nitrégeno Formula Estado de oxidacion
Amonio NHs -3

lon amonio NH,* -3

Nitrégeno diatémico (Gas) N2 0

lon nitrito NO2 +3

lon nitrato NO3 +5

La mayor parte del nitrdgeno que existe en la tierra esta en su forma diatdmica, y
constituye el 78% de la atmdésfera terrestre. Este gas es altamente estable, y se le
puede considerar casi inerte debido a la fuerza de union por su triple enlace
(Pacheco-Avila et al., 2003). Es por ello que se le considera a la atmésfera como un

reservorio de nitrégeno.

Nitrogeno
atmosférica

Fijacion
Industrial

Proteina

\ ” Reduccién
I\ &\; nitrato  Desnitrificacion

Fijacion
juvenil

Fijacion 1\ 77 eshechos plantas ™,
Biolégica —y animales N @
'
Amonificacion /‘/ Oxido
4 i
% e Sintesis nitroso
Amonio

Nitrito
Hacia el agua

Nitrato subterranea

Figura 6.1. Ciclo del nitrégeno. Modificado de EPA (1993).
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El ciclo del nitrégeno involucra diversos procesos (Figura 6.1; EPA, 1993), algunos

de ellos se describen a continuacion:

Fijacion

Consiste en el paso de nitrégeno diatbmico a compuestos nitrogenados que puedan
ser usados en plantas y animales. Este proceso es realizado por microorganismos
especializados y plantas. Estos organismos tienen presente una enzima que se

llama nitrogenasa, la cual es capaz de romper el triple enlace del nitrégeno
diatomico generando el amoniaco (McGilvery, 1975).

Por otro lado, se encuentra la fijacion atmosférica, ésta sucede por rayos eléctricos,
los cuales calientan el aire poco a poco, liberando la energia suficiente para producir
oxidos de nitrogeno, iones amonio y nitrato. Estos son transportados al suelo por
medio de la lluvia. Este tipo de fijacion también puede ser llevada a cabo por la

industria, al provocar un aumento de la temperatura atmosférica.
Amonificacion

Los organismos muertos, o0 excretas de animales, es decir, compuestos
nitrogenados organicos (nitrdgeno proteinas, aminoacidos, etc.) son
descompuestos a amonio. Es en esta forma inorganica, en la que el nitrégeno

vuelve al ecosistema (Bernhard, 2010).
Nitrégeno organico + Microoganismos — NH;/NH}

La velocidad en la que este proceso se lleva a cabo depende los factores quimicos
y fisicos locales incluyendo la temperatura, humedad, pH, aireacién y materia
organica presente (Pacheco, et al.,, 2002). Los organismos que realizan la
amonificacion tienen enzimas hidroliticas que les permiten descomponer al

nitrégeno organico.

65



Sintesis

Proceso por el cual el amonio y el nitrato pasan a formar proteinas u otros
componentes organicos. Las plantas pueden absorber NH; y NO; del suelo y
sintetizar sus propias proteinas y otras biomoléculas (carbohidratos, lipidos y acidos
nucleicos), siendo el NO; la forma quimica de mas facil asimilacion. Algunos
factores de la planta que interfieren en este proceso es la edad de la planta, especie,
pH del suelo y humedad (Navarro y Navarro, 2003). El proceso general se muestra

a continuacion:
NO3 + CO, + Plantas + Luz solar — Proteina
NH;/NH{ + CO, + Plantas + Luz solar - Proteina

Una vez que la planta incorporé el nitrogeno a su estructura, los animales lo
adquieren a través de su ingesta debido a que los animales no son capaces de

transformar el nitrégeno inorganico a organico.

Nitrificacion

Se refiere al proceso que convierte el amonio a nitrato. Este proceso se realiza en
dos pasos, el primero consiste en la transformacién de amonio a nitrito cuyo
organismo principal de realizar este proceso son las bacterias nitrosomas.
Posteriormente, las bacterias nitrobacter convierten al nitrito en nitrato, aunque
puede haber otros géneros de bacterias involucrados en este proceso (Bernhard,

2010). Ya que la transformacién de nitrito a nitrato es muy rapida, las

concentraciones de nitrito a menudo son bajas (EPA, 1993).

1) NHs; + 0, + 2e~ — NH,O0H + H,0
2) NH,0H + H,0 — NOj + SH* + 4e™°

En general, la nitrificacion ocurre en medios aerobios (concentraciones de 0.3 mg
de O2/L), a temperaturas de entre 15y 30°C y un pH entre 6.5 a 7.5. El primer paso
de la nitrificacién se lleva a cabo por bacterias mesdfillas que toleran amplios limites

de temperatura (1 a 37°C), y tienen un crecimiento 6ptimo a un pH cercano a 7. Por
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otro lado, las bacterias que realizan el segundo paso de la nitrificacion son menos

tolerantes a las bajas temperaturas y pH elevado (Pacheco, et al., 2002).

Desnitrificacion

Es la reduccion biolégica de nitrato a nitrégeno. Este proceso lo pueden realizar
diversos tipos de bacterias heterétrofas, que requieren al carbon organico como
fuente de energia (EPA, 1993). Existes varios semiproductos en esta reaccion, sin
embargo, sus concentraciones son casi despreciables (Pacheco-Avila et al., 2003).

NO3 + Carbén orgéanico —» NO; + Carbén orgéanico —» N, + CO, + H,0

La desnitrificacion se lleva a cabo rapidamente a pH de 6 a 8, en medios anaerobios
y temperaturas de entre 27 y 30°C. Por otro lado, este proceso también depende
del contenido de materia organica y del sustrato, es decir, nitrato (Grageda et al.,
2000)

6.1.3.1 El ciclo del nitrégeno en el agua subterranea

El proceso general del ciclo del nitrdgeno en el agua subterranea se muestra en la
Figura 6.2. El agua subterranea comenz6 a ser parte importante del ciclo del
nitrégeno cuando los flujos de nitrato incrementaron, y al no adherirse o reaccionar
con otros sedimentos, estos llegaban facilmente al agua subterranea (King et al.,
2012).

67



Fertilizantes

Precipitaciény Aguas residuales t Residuos de plantas Atmésfera
deposicion minerales y animales
NH3/NH}, NO3, NH3/NHi, NO3, + _ ..
N orgénico N orgénico NH3/NH{, NO; N organico Ny D —
Fijacién
N.
NH;, NO3 z 1
o
:& Volatilizacion
Y D NH3
! v N v A
pemlp-  Amonificacion Sintesis | f— Desnitrificacion
A
N organico NH; /NHE NO3
Suelo
- Nitrificacion | mmm—
{ ¥
Adsorcién Lixiviacién
Nivel del agua subterranea

Figura 6.2. Ciclo del nitr6geno en el agua subterrdnea. Modificado de EPA (1994). La ruta que sigue el
nitrdgeno depende de factores fisicos y quimicos descritos en la seccion 6.1.3.

El ciclo del nitrogeno en el agua subterranea se podria considerar en estado
estacionario (EPA, 1994). Sin embargo, las actividades humanas han incrementado
la concentracién de nitrdgeno reactivo en los ecosistemas. Por ejemplo, en el caso
de los fertilizantes, estos a menudo se agregan en grandes cantidades,

sobrepasando la capacidad de asimilacion del medio, es decir, los limites
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biogeoquimicos de la tierra estan fuera de balance debido a las actividades
humanas (King et al. 2012)

El nitrégeno puede llegar al suelo por la fijacién atmosférica, descomposicion de
materia organica, y actividades antropogénicas.

El nitrégeno en el suelo en forma de amonio se encuentra en concentraciones
importantes en pH mayores a 9. En pH menores, la cantidad de amonio es pequefa
y puede ser oxidado facilmente (nitrificacién). EI amonio se puede combinar con un
protén, convirtiendose en un ibn amonio de carga positiva que puede ser absorbido
por suelos con bajo pH, como las arcillas o la materia organica. Esta condicion hace
mas resitente al amonio a la infiltracion (Pacheco-Avila et al., 2002).

Por otro lado, el nitrogeno organico se puede transformar en idbn amonio. No
obstante, la amonificacion dependera de la temperatura del suelo, el contenido de
aireacion y el pH. Posteriormente, puede ocurrir la nitrificacion en medios
anaerobios, con al menos 0.3mg/l de oxigeno. Ademas, el primer paso de la
nitrificacion (ibn amonio a nitrito) ocurre a temperaturas de entre 1 a 37°C y pH
cercano a la neutralidad. ElI segundo paso (nitrito a nitrato) es mas sensible a
elevadas temperaturas y pH elevado. Si estas condiciones prevalecen se puede dar

una concentracion alta de nitritos (Pacheco-Avila et al., 2002).

No obstante, si el nitrogeno llega en forma de nitrato al suelo, éste se infiltra
relativamente rapido. La infiltracion del nitrato dependera de la cantidad de agua en
el suelo, es decir, la humedad. Este parametro a la vez depende de la precipitacion,
porosidad y permeabilidad del suelo. Por lo tanto, es mas probable que en época
de lluvias los nitratos se infiltren mas facilmente al agua subterranea que en épocas

de sequias.

Cabe mencionar que también puede suceder la desnitrificacion en el suelo. Cuando
ésto ocurre, el nitrdgeno gas se escapa a la atmoésfera reduciendo las

concentraciones de compuestos nitrogenados en el suelo.

El tipo de componente del nitrdgeno presente depende del pH, la temperatura y el

potencial redox. Este Ultimo, en parte esta delimitado por el contenido de materia
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orgénica, debido a que los microogarnismos prefieren usar el oxigeno para oxidar a
ésta, puesto que les otorga mayor energia (EPA, 1994). Es decir, que la presencia
de las especies nitrogenadas en el agua subterrdnea dependeran del contenido de
oxigeno en la recarga, la distribucion y reactividad de la materia organica, la
presencia de otros reductores en el medio, y la tasa de circulacién del agua
subterranea (Pacheco-Avilaet al., 2002).

6.1.4 Impacto de la contaminacion por nitrato

Los efectos que generan los nitratos son diversos de acuerdo al medio en el que se
encuentran. Por ejemplo, en el agua superficial la alta concentracion de nitratos
puede llevar a la eutrofizacion. Sin embargo, para el agua subterranea los impactos

se pueden clasificar en dos vertientes: econémico y sobre la salud.

Econdmico

La contaminacion siempre trae consigo un coste econémico que a menudo no se
considera. Un coste inicial consiste en la prevencion de la contaminacion, este tipo
de medidas en general tratan de evitar o reducir los niveles de nitrato en el agua
gue se infiltra. Por ejemplo, se puede considerar el cambio de fertilizantes sintéticos
por fertilizantes organicos, los cuales, pueden no dar la misma productividad que
los sintéticos significando una perdida en la produccion. Algunas otras medidas de
prevencion podrian ser métodos de barrera para evitar que la contaminacién de
aguas superficiales contaminadas llegue al agua subterranea, los estudios

requeridos y la instalacion de estos mecanismos conllevan un coste.

No obstante, un costo mas elevado consistiria en tratar de recuperar un acuifero ya
dafado pues en la mayoria de los casos se considera a la prevencion como la
medida mas simple y econémica. Los métodos para recuperar la calidad del agua

subterranea generalmente resultan complicados, costosos y poco eficientes.
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Cuando la prevencién ya no es opcion y la contaminacion es irreparable, se da la
inutilizacién del recurso, por lo que es necesario buscar nuevas fuentes del
suministro del agua para satisfacer la demanda de agua apta para su uso. Esto
implicaria la pérdida de recursos al abandonar una obra ya realizada, adicionando
los costos que involucran la busqueda de una nueva fuente de suministro
(Fernandez-Ruizet al., 1989).

Salud

La principal afectacion conocida en la salud por consumo agua con presencia de
nitratos es la metahemoglobinemia. Si bien, este padecimiento es causado por el
consumo de nitritos, los nitratos pueden reducirse en el organismo. El ion nitrato se
oxida a ion ferroso de la hemoglobina al estado férrico, dando lugar a la formacién
de metahemoglobina, la cual, es incapaz de fijar oxigeno y en consecuencia, de

transportarlo hacia los tejidos (Montiel et al. 2014)

La primera manifestacion clinica es la cianosis, la cual es la aparicion de una
tonalidad azul en la piel. A medida de que avanza el padecimiento aparecen signos
de anoxia, hasta producir un coma en las proximidades del limite letal. Si bien, los
adultos poseen un sistema enzimatico capaz de convertir rapidamente la
metahemoglobina en oxihemoglobina, este no se encuentra completamente

desarrollado en lactantes de edad inferior a 3 meses.

Aunque aun no se ha demostrado, se ha estudiado la posibilidad de que los nitratos
y nitritos, puedan actuar como percusores de sustancias carcinégenas

(nitrosaminas y nitrosamidas).

De acuerdo a estudios realizados por King et al. (2002) se determiné que es
probable que los padecimientos por el nitrato empeoren por varias décadas, ya que,
la mayoria del nitrato que hoy se encuentra en los pozos de agua potable fue

aplicado en la superficie hace décadas.
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6.2 Tratamiento

El tratamiento de la contaminacién generalmente resulta complejo y costoso, por
ello, la prevencion suele ser una mejor alternativa (King et al., 2002).

La prevencion consiste en el manejo y/o remocion de las fuentes de contaminacion.
En el caso del agua subterranea, como se mencion0 previamente, sus principales
fuentes son las aguas residuales, el mal uso de fertilizantes y los desechos de la
ganaderia. Las medidas de prevencion dependeran directamente del tipo de fuente

gue genere la contaminacion.

En el caso de los fertilizantes es necesario racionalizar su empleo, seleccionando el
tipo idoneo y dosificacion, la naturaleza, y el sistema de rotacion en cultivos,
métodos de irrigacion, entre otros (Fernandez-Ruiz et al., 1989). Ademas, el agua
es la encargada de transportar los nitratos, por ello, se debe reducir la profundidad
de percolacién de agua con nitrato causado por el riego como de la lluvia (King et
al, 2002).

Referente a las practicas ganadera y porcina, se requieren una mejor planeaciéon
del uso de suelo en general, asi como el gestionar y valorizar los desechos

generados por esta actividad.

Para evitar que aguas residuales contaminen el agua subterranea se sugiere
mejorar y monitorear los sistemas de drenaje, se debe asegurar que el agua residual
reciba tratamiento antes de incorporarse de nuevo al medio, incluir en las plantas

tratamiento de aguas residuales para nutrientes, y evitar el uso de fosas sépticas.

Sin embargo, ya que la contaminacién ha ocurrido se han estudiado diversas

alternativas para atender a esta problematica.

El tipo de tratamiento puede ser ex situ o0 in situ. Los procedimientos ex situ, se
refieren en general a “pump and treat”, el cual consiste en extraer el agua
contaminada de los acuiferos, tratandola en la superficie para posteriormente,

regresarla al acuifero por inyeccion o percolacion (King et al. 2002). Este tipo de
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procedimiento no se recomienda en grandes cuencas, y su uso es ideal cuando se

tiene bien identificada la pluma de contaminacion.

Se han planteado algunas modificaciones a estas medidas. Una de ellas es
conocida como “bombear y fertilizar’. No obstante, el mejoramiento del manejo de
la recarga de agua subterrdnea es menos costoso a largo plazo en comparacion a

la remediacioén directa.

Por otro lado, los procedimientos in situ tienen como objetivo la degradacion del
contaminante en productos menos peligrosos. Uno de los tratamientos in situ
utilizados es la fitorremediacion, esta se basa en el uso de plantas que tienen la
capacidad de contener, remover o degradar contaminantes (EPA, 1994). Esta
técnica solo funciona en los acuiferos someros, pues generalmente las raices de
las plantas no llegan a ser muy profundas, y ademas se le adiciona la problematica

del manejo que se le dara a las plantas posterior a la remocioén (King et al. 2002).

Otro procedimiento es la desnitrificacion in situ se basa en inducir las condiciones
idoéneas para que este proceso suceda en el acuifero, y se genere un producto del
nitrdgeno menos nocivo. La desnitrificacion biolégica es llevada por la accion
microbioldgica, requiere controlar la temperatura, pH, salinidad y potencial redox, y
tiene como resultado nitrégeno gas. Por otro lado, la desnitrificacion quimica

involucra la reduccion del nitrato en amonio, debido a la presencia de un metal.

Asi como las anteriores existen diversos métodos, no obstante, se requiere el
conocimiento de la cuenca, las condiciones del medio, entre otros parametros para

poder determinar el tratamiento idéneo de la contaminacion.

Recientemente, se ha popularizado el término de “atenuacién natural’. Este se
refiere a los procesos bioquimicos que suceden naturalmente en el medio, los
cuales, son capaces de transformar, dispersar o diluir los contaminantes (King et
al., 2002). En el caso de los nitratos, el proceso principal que ayuda a la atenuacion
es la desnitrificacion, por ello, muchas veces se generan las condiciones ideales en

el medio para que dicho proceso se lleve a cabo. En el caso de la desnitrificacion
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las condiciones idGneas para que esta suceda son: un medio anaerobio, fuentes de

carbono y una alta actividad microbiologica.

Adicionalmente, la atenuacién natural requiere de constante monitoreo. A pesar de
ello, esta alternativa representa una opcién poco costosa y viable, con respecto a

los tiempos que toma remediar un acuifero por otros métodos.

También existen acciones relacionadas con el suministro de agua potable como el
mezclado, tratamiento y suministros alternos de agua que son métodos viables para

tener agua apta para uso y consumo humano.
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7 Area de estudio

7.1 Localizacion

El area de estudio del modelo de flujo considera una parte de la Cuenca de México,
incluyendo los acuiferos de la Zona Metropolitana de la Ciudad de México (ZMCM),
Texcoco y parcialmente Chalco (Figura 7.1). No obstante, el modelo de transporte
de nitratos se aplico al suroeste del area del modelo de flujo, es decir, al sur de la
Ciudad de México e incluye las delegaciones de Magdalena Contreras, Coyoacan,

Tlalpan, Xochimilco y Tlahuac México.

19°300'N Leyenda

Limite del modelo
de flujo

] Area del modelo de
transporte de
nitratos.

19°20'0"N+ Y Ty % $ a ‘ v;"_. 3 o @] 19°200°'N
Acuifero de Chalco

Acuifero de Texcoco

19°10'0"N : Acuifero de la ZMCM

0 3 6 12 18 24
™ | o tr 05

Figura 7.1. Localizacion del &rea incluida en el modelo de flujo y transporte.

La Cuenca de México es una cuenca endorreica, y perteneciente a las planicies
escalonadas de la Faja Volcanica Transmexicana con area de 9,600km? y altura de
2,240 msnm. Esta se encuentra rodeada por sierras volcanicas, abanicos y llanuras

aluviales (Vazquez-Sanchez y Jaimes-Palomera., 1989). Esta limitada al sur por la
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Sierra de Chichinautzin, al norte por la Sierra de Pachuca, al este por la Sierra
Nevada y al oeste por la Sierra de Las Cruces, que también define a la Cuenca de
Toluca (Rodriguez y Ochoa, 1989).

7.2 Estudios previos

La Cuenca de México ha sido ampliamente estudiada, debido al menos el 70% del
abastecimiento de agua de los habitantes de la ZMVM depende de ella (Guerrero
et al., 2009).

Después del terremoto de 1985, se hicieron descripciones integrales sobre la
Cuenca de México. Algunas de ellas son los realizados por De Cserna et al. (1987),
Pérez-Cruz (1988), Vazquez-Sanchez y Jaimes-Palomera (1989), y Mooser et al.
(1996). Estos autores hicieron amplios estudios y analisis geologicos y geofisicos
con la finalidad de describir la geologia, estratigrafica y estructura del subsuelo de

la Cuenca de México.

Uno de los mas relevantes estudios para el presente trabajo, fue el realizado por
Mooser y Molina (1993), ellos definieron 4 principales unidades hidrogeoldgicas en
la cuenca: i) acuitardo superior ii) Acuifero superior iii) acuitardo inferior iv) acuifero
inferior. A partir de esta clasificacion se han construido la mayoria de los modelos

hidrogeoldgicos de la cuenca.

Huizar-Alvarez et al. (2004) compar6 los patrones del flujo local actuales con los
flujos previos a la extraccién de agua subterranea en la cuenca. Los resultados
mostraron que si bien, la superficie potenciométrica se modifico, los flujos locales
siguen patrones muy similares a los antiguos. Esto coincide con lo encontrado por
Edmunds et al. (2001), adicionando que los gradientes hidraulicos horizontales han

incrementado, y esto ha mejorado los flujos laterales.

Diversos estudios se han enfocado en las consecuencias de la sobreexplotacion del
acuifero Ciudad de México. Algunas de las consecuencias de la explotacién son:

declinacién de los niveles de agua, deterioro de su calidad, hundimiento del terreno,
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y aumento de la vulnerabilidad del acuifero a la contaminacién (Comité nacional de

investigacion, 1995).

Referente a la declinacion de los niveles de agua, estudios coinciden en que los
niveles piezomeétricos del acuifero se abaten con bastante rapidez Comité Nacional
de Investigacion, 1995; Huizar-Alvarez et al., 2004; Carrera-Hernandez y Gaskin,
2007).

Por otro lado, Edmunds et al. (2002) y, Carrera-Herndndez y Gaskin (2007),
mencionan que las condiciones de algunas partes del acuifero han pasado de
confinadas a libres, debido al cambio en los gradientes hidraulicos de la cuenca
debido a la explotacion del acuifero.

En general, la capa lacustre que cubre una parte del acuifero de la Ciudad de México
se considera como impermeable, evitando que los contaminantes alcancen el agua
subterranea. Sin embargo, Pitre (1993) obtuvo evidencia de que el acuitardo no es
totalmente impermeable a la penetracion del agua y los contaminantes. También
Ryan (1989) y Rudolph et al. (1989), concluyeron que las fracturas en el acuitardo

podrian permitir la migracion de contaminantes organicos e inorganicos al acuifero.

No obstante, y a pesar de la creencia de la mala calidad de la Ciudad de México,
los estudios de Edmunds et al. (2002) y, Armienta y Rodriguez (2013), demostraron
gue el contenido de los elementos o0 compuestos considerados como contaminantes
en el agua subterranea de la Ciudad de México no rebasan lo establecido por la
NOM-127-SSA-1994.

Adicionalmente, la contaminacion por nitratos en agua requiere que se apliquen
tratamientos terciarios, estos estdn enfocados a retirar la materia organica,
microorganismos, y nutrientes como el nitrato. No obstante, en México la cloracién
es el tratamiento terciario mas utilizado, lamentablemente esta técnica no tiene la

capacidad de regular las concentraciones de nitratos en el agua (CONAGUA, 2007).

Por otro lado, Ryan (1989) encontré altos niveles de amonio y coliformes fecales en
el agua subterranea al sur de la Ciudad de México concluyendo que dichas

concentraciones estan relacionadas con contaminacion antropogénica. En este
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mismo estudio, se encontraron altos niveles de nitrato en las zonas de recarga
asumiendo que su presencia se debe a una fuente antropogénica. Ademas, se
asegura que en la parte central de las arcillas no se encuentran nitratos porque se
han desnitrificado, debido al confinamiento del acuifero. Lo concluido coincide con
Edmunds et al., (2001), quien encontrd altas concentraciones de nitratos en las
partes aerdbicas del acuifero, disminuyendo hacia las partes anaerdbicas.

Recientemente, Armienta y Rodriguez (2013), y Montiel et al. (2014) observaron
concentraciones de nitratos al sur de la Cuenca de México, que si bien, no rebasan
lo establecido por la NOM-124-SSA1-1994 son de importancia debido a la
naturaleza del ion. Al igual que los estudios anteriores, se observé que la
distribucion de nitratos tiende a decrecer hacia la planicie lacustre. Esta disminucion
se le relaciona al cambio de condiciones oxidantes a reductoras por el cambio a

acuifero confinado.

7.3 Geologia

La geologia de la Cuenca de México esta compuesta por rocas volcanicas y
sedimentos lacustres (Figura 7.2). Esta cuenca debe su formacidon a procesos

volcanicos y tectonicos desarrollado del Eoceno. (Rodriguez y Ochoa, 1989).

En la superficie de la cuenca se distingue un lecho arcilloso -de baja permeabilidad
debido a la antigua presencia de los lagos de Xochimilco, Chalco y Zumpango-, un
area de transicion y un area montafiosa (Comité nacional de investigacion, 1995).
Cabe sefalar, que actualmente el Unico lago que no se ha extinguido por completo

es el Lago de Texcoco.

A continuacion, se presenta la secuencia litologica de la Cuenca de México de
reciente a mas antiguo (Cserna et al. 1987; Mooser y Molina, 1993; Mooser et al.,
1996):
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Depositos lacustres Cuaternarios

Son depdsitos recientes, cubren la parte plana de la cuenca y estdn compuestos
por depdsitos aluviales, con un espesor promedio de 600 m. Son arcillas que cubren
el 23% de la cuenca, su espesor es delgado hacia el norte, y prominentes hacia el

sur, principalmente en los frentes de la Sierra del Chichinautzin alcanzando

espesores de 200 a300 m, estando estratificados con lavas basélticas.
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Figura 7.2. Geologia del area de estudio. Obtenida de la Carta Geoldgico-Minera Ciudad de México E14-2
(Servicio Geoldgico Mexicano, 2002).
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Sedimentos aluviales Cuaternarios

Los espesores de este estrato no son mayores a 400 m, y tienen una presencia
importante al sur de la cuenca, reduciéndose hacia al norte. Poseen una alta
permeabilidad y capacidad de almacenamiento. Al poniente, se encuentran sobre la

formacion Tarango, y al centro, sobre la formacién Tepozteco.

Secuencia del Plioceno al Cuaternario

Consiste principalmente en andesitas del plioceno y unidades piroclasticas,
andesitas cuaternarias, y rocas basaltico-andesiticas. Dominan tierras altas, y en lo
plano estan estratificadas con depdsitos aluviales y lacustres. Su espesor total de

es aproximadamente 1000 m.

Aqui se incluyen a los basaltos del pleistoceno y mas recientes. Entre estos estan
los basaltos provenientes de la Sierra de Santa Catarina y la Sierra de
Chichinautzin, los cuales poseen una alta permeabilidad y capacidad de
almacenamiento, debido a fracturas. También se puede incluir la Formacion
Tarango, esta se extiende hacia las sierras elevadas, limitando la cuenca al oriente
y al poniente. Otros elementos incluidos en esta secuencia son cuerpos volcanicos

y sierras pliocenas.

Depositos del Plioceno

Son arcillas lacustres consolidadas con espesores maximos de 600 a750 m. Estos
depdsitos lacustres, se caracterizan por una baja permeabilidad y escasa capacidad

de almacenamiento, lo que les otorga caracteristicas de acuicludo.

Unidad volcénica del Mioceno y Oligoceno

Rocas igneas que comprenden un espesor compresible de 1750 m. Se pueden

dividir en vulcanitas del mioceno y vulcanitas del oligoceno. Las vulcanitas del
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mioceno, son rocas lavicas, clasticas y lacustres, originadas por las erupciones
ocasionadas por la subduccién de la placa de cocos. Estas afloran al centro de la
Cuenca, pero ademas, forman elevaciones volcanicas al norte de ciudad como el

Cerro de Tepeyac y Barrientos.

Las vulcanitas del oligoceno sobreyacen a las vulcanitas del mioceno, y aflora en
muy pocos sitios de la cuenca. Aqui se incluyen los depdésitos de la formacion
Balsas: tobas, paleosuelos, yesos, conglomerados y lavas, puesto que no son

distinguibles sismicamente.

Depositos marinos

Son formaciones marinas del Cretacico, con un espesor mas de 1500 m (Pérez-
Cruz, 1988). Esta formacion incluye calizas, areniscas y esquisto, que afloran al
norte y sur de la cuenca. Estos depdsitos no han sido ampliamente estudiados por
lo que no se posee mucha informacion, debido a la gran profundidad a la que se

encuentran.

7.4 Hidrogeologia

La recarga de la cuenca proviene principalmente de la Sierra de Chichinautzin,
debido a que tiene condiciones que favorecen la infiltracidn como escurrimiento casi
nulo, vegetacion escasa —principalmente arbustos de desierto y pastos-, y la
cubierta de suelo es delgada, o ausente, en donde los basaltos afloran. Las
mediciones de nivel freatico perforados en la parte alta de la Sierra del Chichinautzin
son profundos, indicando buen drenaje subterrdneo (Comité Nacional de

Investigacion, 1995).

No obstante, también hay recarga en las demas sierras circundantes, la Sierra de
Pachuca, la Sierra Las Cruces y la Sierra Nevada. La recarga proveniente de estas

zonas de recargas alimenta al flujo local e intermedio, mientras que la recarga
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regional ocurre fuera de los limites de la cuenca (Huizar-Alvarez et al., 2004). Otras
zonas de recarga, son las zonas de transicion pero sus aportes son

considerablemente inferiores a comparacion de la recarga en las sierras.

El agua subterranea en la cuenca fluye radialmente, de las sierras de la periferia
hacia el centro de la cuenca, especialmente hacia los depdésitos lacustres del lago
de Texcoco (Huizar-Alvarez et al., 2004). Cabe mencionar que en el régimen
original, las zonas de recarga eran las mismas y este flujo descargaba en los bordes
y al interior de la planicie (Comité Nacional de Investigacion, 1995). Actualmente,

las zonas de descarga se han reducido considerablemente.

De acuerdo a la estratigrafia de la cuenca, y las propiedades hidraulicas se pueden
describir cuatro principales capas en el perfil hidrogeologico (Mooser y Molina,
1993):

Unidad 1

Se le atribuyen caracteristicas de acuitardo, al componerse de arcillas lacustres de
baja permeabilidad y alta capacidad de almacenamiento, por tener una porosidad
frecuentemente superior a 90%. Esta caracteristica hace que el acuifero debajo de

esta capa se considere como semiconfinado.

No obstante, debido a la intensa extraccion de agua subterranea en la cuenca los
gradientes hidraulicos se han modificado, haciendo que el area que funciona como

acuifero confinado se redujera (Comité Nacional de Investigacion, 1995).

La conductividad hidraulica de esta unidad tiene valores bajos en el area de estudio
(de 6E-6 a 1E-9 m/s; Vazquez-Sanchez, 1995). Mientras que, la conductividad
hidraulica vertical regional ha sido estimada en el orden de 6E-9 a 1.9E-8 m/s en la

zona de recarga (Edmunds et al., 2001).

Para esta unidad se han reportados valores para el coeficiente de almacenamiento
de entre 0.05 y 0.95, indicando que es una unidad altamente heterogénea y capaz

de compactarse cuando el agua se retira de los poros (Rudolph et al., 1989).
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Unidad 2

Es el acuifero actualmente explotado. Esta conformado por elementos de granos
gruesos, rellenos aluviales, formacion Tarango, cuerpos lavicos (basaltos del
plioceno, andesitas, entre otros)-, los cuales tienen una alta permeabilidad. Esta
unidad esta limitada en la parte superior por la Unidad 1, mientras que en la parte
inferior se limita por depdsitos lacustres del plioceno.

La conductividad hidraulica de esta unidad varia de entre 1.5 E-3 a 8.1E-8 m/s
(Vazquez-Sanchez, 1995).

Unidad 3y 4

En general, las propiedades de estas unidades no se han descrito ampliamente,

puesto que al ser las mas profundas su estudio tienen un alto grado de complejidad.

La unidad 3 esta compuesta por depdsitos lacustres del plioceno y rocas igneas del
oligoceno-mioceno. La permeabilidad de la capa se ve reducida al ser las arcillas
consolidadas, por ello se le atributen funciones de acuicludo. Tiene espesores de
entre 200 y 300 m. La conductividad hidraulica vertical tiene rangos entre 3E-5 a
3E-6 m/s.

Por otro lado, la unidad 4 esta constituida por rocas carbonatadas del Cretacico
inferior, cuyas fracturas le permiten funcionar como acuifero. En lo que refiere al
almacenamiento, en confinamiento tiene valores de entre 4E-4 y 7E-5, y para

condiciones de acuifero libre de 7.3E-5y 1.7E-1.

7.5 Hidrogeoquimica

El agua del acuifero explotado actualmente presenta un comportamiento
principalmente del tipo bicarbonatada célcica y bicarbonatada sodica-potasica

indicando flujos de recientes a intermedios (Cortés et al., 1989; Montiel et al., 2004).
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Esto se concuerda con lo realizado por Edmunds et al. (2001), quien analizé los
isotopos del agua subterranea obteniendo que estos caen cerca de la linea
metedrica de agua global, es decir, que el flujo subterraneo se origina por la lluvia
local.

Por otro lado, Huizar-Alvarez et al. (2004) caracterizé el sistema de flujo de la
cuenca de México. El andlisis de la informacion indica presencia de i) flujo local con
temperatura de 18 al9.5 °C, STD 1127-600, y Na de 24 a 178 mg/l; ii) flujo
intermedio con temperatura de 20 a22 °C, los STD y Na son de 203 a 940y 30 a
370 mgl/l), respectivamente; iii) regional con STD de 300 — 700 y Na de 80 — 230
mg/l, y temperatura de 23 a24.8 °C. Cabe sefalar que el flujo regional circula por
material volcanico y rocas calizas que conforman a la Unidad 4, mientras que el flujo
intermedio circula por materia granular y materia organica en sedimentos del

acuitardo, y el flujo local es a través de rocas basalticas.

A medida que se produce el cambio en el acuifero de libre a confinado, el potencial
redox disminuye notablemente (Ryan, 1989). Edmunds et al. (2001), identifico este
limite redox a 9 Km. en direccion al flujo, lo que coincide con el comienzo de la
seccion confinada. Esto conduce a que las condiciones de saturacion de oxigeno
disminuyan, y por lo tanto, las especies reducidas sean mas abundantes enlaregion

confinada (Cardona y Hernandez, 1995).

De acuerdo a lo encontrado por Montiel et al. (2014), en la zona de estudio los pH
variaron ligeramente de acidos a basicos dentro del rango establecido de 6.5 a 8.5
en la NOM-127-SSA1-1994. La conductividad fue desde 161 a 743 mS/cm, y la
temperatura entre 13.2'y 24.3 °C.
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7.6 Vulnerabilidad del acuifero

La vulnerabilidad del acuifero se entiende como la identificacion de las zonas en
donde hay mayor riesgo de infiltracion de contaminantes al agua subterranea

(Comité Nacional de Investigacion., 1995).

Si bien, la mayoria de los estudios realizados al acuifero han determinado que el
agua tiene wuna calidad aceptable, la existencia de contaminantes en
concentraciones cercanas a los limites maximos permisibles de calidad del agua
para uso y consumo humano establecidos en la NOM-127-SSA1-1994 nos muestra

gue el acuifero es vulnerable.

Como ya se ha mencionado, el acuifero de la Cuenca de México lo cubren arcillas
lacustres que sirven como proteccion a la infiltracion de contaminantes. No obstante,
las zonas de recarga y transicion son vulnerables a la infiltracion de los
contaminantes. En este sentido, la existencia de asentamientos humanos sin
drenaje como los que se tienen en la Sierra del Chichinautzin representan una
importante fuente probable de contaminaciéon (Montiel et al.,, 2004). Otras
actividades que producen desechos contaminantes en esta zona son actividades

agricolas y ganaderas, tiraderos de basura, e industria.

Adicionalmente, la elevada extraccion de agua que se ha tenido en las Ultimas
décadas han modificado los gradientes hidraulicos haciendo que el agua
almacenada en las arcillas de baja calidad fluya hacia el acuifero (Comité Nacional
de Investigacion, 1995). Otro efecto importante debido a la sobreexplotacion del
acuifero de la cuenca, es la subsidencia. Esta ocurre debido a la compresién de las
arcillas al tener espacios vacios antes ocupados por agua (Huizar-Alvarez et al.,
2004).

Paralelamente, las arcillas lacustres se pueden agrietar, y por lo tanto, los
contaminantes pueden llegar al nivel freatico (Comité Nacional de Investigacion,
1995). Algunos de los factores de fracturas son la desecacién, el desaglie por

despresurizacién y tectonismo (Alberro et al.1993).
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Otros factores que pueden influir en la infiltracion de contaminantes a través de los
depositos lacustres son los pozos sin recubrimiento perforados hace mas de 40
afos, y las fugas del drenaje. Se calcula que las fugas por drenaje constituyen de
un 10% a 20% del volumen total de las aguas residuales (Comité Nacional de

Investigacion, 1989).
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8 Modelacion flujo y transporte de nitratos al Sur de la
Ciudad de México

A continuacion se presentan los métodos, herramientas y consideraciones utilizadas
en la construcciéon del modelo de nitratos en el agua subterranea al Sur de la Ciudad
de México. El procedimiento seguido se presenta en dos partes principalmente: 1)
el modelo de flujo, y 2) el modelo de transporte de nitratos.

En la primera parte se describe el modelo de flujo utilizado. En general, se explican
brevemente los modelos que anteceden al presente modelo de flujo.
Posteriormente, se presentan las modificaciones realizadas al modelo de flujo, tal

gue permitieran utilizarlo como base para el modelo de transporte de nitratos.

Adicionalmente, se detalla el proceso de calibracion del modelo de flujo,
comenzando por una evaluacion del modelo inicial, seguida por un analisis del

modelo con los parametros estimados en la optimizacion.

En la segunda parte del presente capitulo se describe el modelo conceptual del
modelo de transporte de nitratos. Este se compone por dos partes principalmente,

el comportamiento de los nitratos en la zona no saturada, y en la zona saturada.

También se comentan el procedimiento para identificar las posibles fuentes de

nitratos, y la estimacion de la carga proveniente de cada una de ellas.

Finalmente, se presentan las herramientas utilizadas para evaluar el ajuste del
modelo de transporte con respecto a las observaciones de nitratos que se tenian en
la zona para los afios de 2010, 2011, 2012, y 2013.
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8.1 Modelo de flujo

8.1.1 Revisién del modelo previo

El presente trabajo se bas6 en el modelo hecho en 1994 (Herrera et al., 1994).
Posteriormente, en 2006 el IMTA retomo este trabajo, cambiando la zonificacién de
parametros (Herrera Zamarron et al., 2006), y recalibrado por Lopez Alvis (2014)

El modelo conceptual hidrogeoldgico se definié tomando en cuenta los trabajos de
geologia e hidrogeologia descritos en el capitulo 7. El dominio del modelo incluye
los acuiferos de la ZMVM y Texcoco, y una parte del acuifero de Chalco. Las
fronteras del modelo se determinaron con base en el parteaguas en las sierras que

se encuentran alrededor de estos acuiferos, como fronteras de no flujo (Tipo 2).
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Figura 8.1. Zonas de recarga

La malla numérica constaba de celdas de 2km X 2km, mientras que verticalmente
constaba de tres capas que representaban las unidades hidrogeoldgicas 1, 2y 3
correspondientes al acuitardo superior, acuifero principal y acuitardo inferior,

respectivamente (Capitulo 7;Mooser y Molina, 1993).

En el modelo se zonificaron los parametros de recarga, coeficiente de

almacenamiento, conductividad hidraulica y la anisotropia vertical con la finalidad
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de representar adecuadamente el medio. A continuacion se detallan las zonas y

valores establecidos para cada parametro.

A la primera capa se le asigné una recarga nula, ya que al estar compuesta por
sedimentos lacustres tiene baja permeabilidad. Por otro lado, la segunda capa se
dividi6 en 6 areas asociadas al material geologico del que se trata, y su
permeabilidad (Figura 8.1y Tabla 8.1).
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Figura 8.2. Condicién de confinado o libre considerado en la capa 2 del modelo. La parte confinada le
corresponden los valores de SS_LAY2_2ya SY_LAY2_2, mientras que a la parte libre le corresponden los
valores de SS_LAY2 4ya SY2_LAY4.

En MODFLOW se pueden modelarlas capas como libres, confinadas o convertibles.
En las dos primeras, el coeficiente de almacenamiento permanece constante a lo
largo de la simulacion, y en la tercera opcion se utilizan dos coeficientes de
almacenamiento, el rendimiento especifico para celdas en condicion libre y el
almacenamiento especifico para celdas en condicién confinada, y dependiendo del
nivel del agua en cada celda con respecto a la parte superior de la celda se utiliza

el primero coeficiente o el segundo.
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En los modelos previos la capa 1 se model6 como libre, la capa 2 como convertible
y la capa 3 como confinada. Los coeficientes de almacenamiento de fueron
asignados dependiendo de la condicion libre o confinado del acuifero (Figura 8.2).
La capa 1 le corresponde un valor de rendimiento especifico; a la capa 2, por ser
libre y confinada se le asignaron valores de rendimiento especifico y
almacenamiento especifico; y la capa 3 al ser totalmente confinada posee valores
de almacenamiento especifico (Tabla 8.1). Con la finalidad de simplificar el modelo
para la calibracion de 2006 la capa 1 y 3 se caracterizaron por un solo coeficiente

de almacenamiento.
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Figura 8.3. Zonas de conductividad hidraulica para la capa 2.

Para la conductividad hidraulica se utilizaron cinco zonas para la capa 2 (Figura 8.3)
y dos para la capa 3. La anisotropia vertical fue constante en las capas 1y 3,

mientras que para la capa 2 se le asignaron 2 valores (Tabla 8.1).

En la Tabla 8.1, se incluyeron los valores a los parametros tanto del modelo del
2006 como del de 2014. Como se observa, algunos parametros mantienen sus
valores debido a que en el andlisis realizado por Lépez Alvis (2014) se concluyé que

eran valores insensibles a la calibracién o altamente correlacionados.

En general, el modelo del 2014 logré un ajuste mas cercano a las observaciones de
carga hidraulica y abatimiento, en especifico la suma de residuales pesados del
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modelo de 2006 fue de 1.2E6 y para el modelo del 2014 fue de 2.5E5 (LOpez Alvis,
2014). Sin embargo, aun hay desajustes en el modelo, debido a que la carga

hidraulica se sobrestima en partes bajas y subestima en partes altas.

Tabla 8.1. Parametros utilizados en el modelo de flujo.

Capa Zona Descripcién Parametro Valor Valor
2006 2014
39 |1 - Arcillas lacustres HK_LA1 5.00E-09 | 2.67E-21
& 212 Zona 1l Depésitos aluviales finos de planicie fluvial | HK_LAY2_ 1 5.00E-05 1.54E-04
S Zona 2 | Depésitos aluviales gruesos de canal | HK_LAY2_2 2.50E-05 5.78E-04
= fluvial
g_’ Zona 4 | Formacion Tarango HK _LAY2 4 5.00E-06 3.76E-05
o Zona 5 Rocas volcanicas andesiticas fracturadas HK_LAY2_5 1.00E-06 3.35E-07
Zona 7 Rocas basalticas fracturadas HK_LAY2 7 5.00E-05 5.99E-05
3 Zona 6 | Acuitardo inferior HK_LAY3_6 1E-09 1E-09
= y Zona HK_LAY3 8
o 8
= Zona 3 Celdas inactivas (solo se usaron para | HK_LAY3_3 - -
8 construccion del modelo)
J12 Zona 1l | Volcanoclasticos y brecha sedimentaria RCH_1 3.12E-09 | 5.65E-12
Y Zona 2 | Andesitas RCH_2 5.40E-09 | 1.33E-12
g Zona 3 | Basaltos RCH_3 1.00E-08 | 2.06E-08
~ Zona 4 | Depésitos aluviales (cercanos a la sierra | RCH_4 2.20E-09 6.09E-09
g Nevada)
~ Zona 5 Depésitos aluviales (cercanos a la Sierra | RCH_5 6.30E-10 1.35E-10
de Chichinautzin)
Zona 6 Arcillas lacustres RCH_6 0 0
% 1 - Acuifero libre SS_LAY1 0.02 0.02
i 2 Zona 2 Inicialmente confinadas SS LAY2 2 1.00E-04 9.40E-12
[%2]
° Zona 4 Acuifero libre SS LAY2 4 2.00E-06 2E-06
=
g 3 Zona 2 | Acuifero confinado SS LAY3_ 2 1E-06 1E-06
y3 SS_LAY3 3
Jl1 - Acuifero libre SY_LAY1 0.5 0.5
]
o
3 2 Zona 2 Inicialmente confinadas SY_LAY2_2 0.05 0.0018
o
Zona 4 Acuifero libre SY_LAY2_ 4 0.1 0.275
53 |1 - Constante en la capa VA_LAY1 5 5
=
S’_, :°; 2 Zonal | Todas las rocas de la capa 2, excepto | VA_LAY2_1 10 10
3 basaltos
e Zona 7 | Rocas basalticas fracturadas VA LAY2 7 1 1
3 Zona 3 | Constante en la capa VA_LAY3 3 10 10
y6 VA_LAY3_6

8.1.2 Modificaciones al modelo de flujo

El modelo se simul6 utilizando MODFLOW 2005, utilizando la interfaz gréfica de

ModelMuse. Se trabaj6é con el paquete de simulacién de flujo por propiedades de
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capas LPF (layer property flow). Esto se eligio asi desde el trabajo de Lopez-Alvis
(2014) debido a que permite la asignacion de valores a conjuntos de celdas, lo que

es necesario para la estimacion de parametros en UCODE.

De acuerdo con los resultados de los modelos anteriores (1994, 2006 y 2014), se
determiné que la influencia de la capa 3 en el flujo del acuifero principal es baja. En
un el modelo inicial esta capa se incluy6 debido a que pudiera proporcionar agua al
acuifero principal, y la calidad del agua del acuitardo inferior puede tener un efecto
en algunos parametros de calidad del agua que se modelaron en ese momento. Sin
embargo, para el presente modelo se decidio simplificar el sistema eliminando dicha

capa.

Debido a que la finalidad del modelo de flujo es construir un modelo de transporte
de nitratos en un parte del modelo al sur-poniente del area total, se decidié modificar
el tamafio de las celdas de 4 km? a 1 km?, esto para lograr apreciar con mayor

detalle la distribucion de nitratos en la zona.

Otra cuestion asociada al modelo de transporte es que los solutos no suelen
distribuirse homogéneamente sobre la columna de agua. De acuerdo a Hudak
(2000), Liu et al. (2005) y, Spalding y Exner (1993), las concentraciones de nitratos
son inversamente proporcional a la profundidad de la medicién de nitratos, es decir,
a menos profundidad mayor concentracion de nitratos. Por ello se decidio discretizar
la capa 2, en 4 subcapas, para poder identificar la distribucion vertical de nitratos en
el acuifero. Ademas, estas subcapas incrementan su grosor con forme se desciende
con el factor del 1.2, esto con la finalidad de observar con mayor detalle el

comportamiento de los nitratos en los primeros metros de la capa 2.

Esta modificacién se aplicé posterior a la calibracién (seccién 8.1.5), debido a que
no se conocia la profundidad de todos los pozos para los cuales se tenia informacion
sobre su nivel piezométrico, generando problemas de insensibilidad para la

estimacion de parametros.

Cabe sefalar que para este modelo fue necesario cambiar las zonas activas del

modelo (Figura 8.4). Esto debido a que en algunas zonas, las capas superiores no
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se encontraban saturadas en su totalidad. Para ello primero se corrié el modelo de
flujo, se revisaron los resultados obtenidos y se determinaron las celdas que se
encontraban saturadas, siendo estas celdas las que se utilizaron como las zonas
activas. Mientras se desciende en las capas, la zona activa aumenta, debido a que

hay mayor probabilidad de que la capa esté saturadas en su totalidad.

98°400% 29°200W 96°400W

Subcapa 2 |

%°200W
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modificada

Figura 8.4. Zonas activas del modelo original y zonas activas modificadas.

Esta dltima consideracién es importante, debido a que al integrarse el modelo de
transporte al de flujo se requiere que las capas se encuentren saturadas. De otro
modo, seria como si las concentraciones de nitrato debieran de transportarse a

través del aire o el vacio.

También se incremento el periodo de modelado de 1934 a 2013, a 1934 a 2018.
Para eso se incorporaron nuevas observaciones de carga hidraulicas de 2013 a
2018 y tasas de bombeo para estos mismos afios. Se retomaron datos de bombeo
del estudio de Lopez Alvis (2014) para el periodo de tiempo de 1968 a 2014,
adicionalmente para el presente estudio se obtuvieron datos para los afios de 2017

a 2018. El resumen de dichos datos se encuentra en la Tabla 8.2.
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Tabla 8.2. Datos de bombeo utilizados en el modelo de flujo

Datos para el periodo
Datos para el
Fuente 1968 - 2014 ]
) periodo 2014 - 2017
(Lopez Alvis, 2014)
Registro publico de derechos del agua
201 201 *
(REPDA) CDMX
Registro publico de derechos del agua
1554 1554 *
(REPDA) EDOMEX
Comision del agua del Estado de México 25 22
Comisién Nacional del Agua (CNA) 268 268 *
Sistema de aguas de la Ciudad de México
484 484
(SACM)

*Solo se tenia un dato del volumen promedio anual, por lo que se utiliz6 el mismo valor para el
periodo de 2014 — 2017.

8.1.3 Base de datos piezométricos y deteccion de valores atipicos

Se obtuvieron datos piezométricos del Sistema de Aguas de la Ciudad de México
(SACM), la Comision de Aguas del Estado de México (CAEM) y la CONAGUA.
Ademas, se retomaron los datos utilizados para calibrar los modelos de Herrera
Zamarron et al. (2006) y de Lépez Alvis (2014).

Las condiciones en las que se registra el nivel piezométrico determinan en gran
medida el posible error que poseen las observaciones. A grandes rasgos, la
metodologia seguida por los organismos operadores del agua para calcular la
elevacion del nivel estatico es tomar mediciones en pozos de explotacion del agua
subterranea que se dejan descansar por un periodo de tiempo (este tiempo puede
variar segun las circunstancias), introduciendo una sonda desde el brocal del pozo
para registrarla profundidad a la que se encuentra el nivel del agua en el pozo (esto
se denomina la profundidad del nivel estatico), este dato se le resta a la altitud a la
gue se encuentra el brocal del pozo para dar la elevacion del nivel estatico. Cuando

no se cuenta con la informacién de la elevacion del brocal, con frecuencia se utiliza
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la elevacion del terreno en la ubicacion del pozo como un substituto, introduciéndose
un error adicional. En este estudio la elevacion del nivel del agua se utilizé como

equivalente al valor de la carga hidraulica.

Previo al proceso de calibracion, se hizo un andlisis exhaustivo para detectar
observaciones de la elevacion del nivel estatico atipicas espacialmente. Cabe
sefialar que los valores denominados como atipicos espaciales son aquellos que no
concuerdan con las caracteristicas de la mayoria de los datos en su vecindad. Para
ello se utilizé la Figura 8.5, en la cual se observa el dominio del modelo dividido en
zonas. Se revisaron los valores de carga hidraulica para cada zona, considerando
principalmente dos aspectos 1) la geologia del sitio y altura de la zona, y 2) los

p0oz0s vecinos.

Aquellas observaciones que no eran congruentes con estos dos aspectos, se
eliminaron del proceso de calibracion. Sin embargo, no necesariamente
corresponden a observaciones erraticas, puesto que como se ha mencionado en
anteriores ocasiones, la Cuenca de México es un sistema complejo, por lo que estos
datos con valores lejanos a lo esperado podrian reflejar, por ejemplo, caracteristicas
muy especificas de la ubicacién en la que se encuentran. Por ejemplo, se considera
gue en el subsuelo de la Cuenca de México existen zonas con flujo preferencial que

podrian elevar el nivel piezométrico de los pozos que las atraviesan.
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Figura 8.5.Ubicacion de pozos utilizados y zonas del andlisis piezométrico.

8.1.4 Calibracion del modelo

La calibracién de modelo de flujo y transporte se hizo con base en la metodologia
presentada por Hill y Tiedeman (2007), que se describe en la seccién 4.4. Este
proceso se realiz6 utilizando UCODE, el cual es software auxiliar para el analisis de
sensibilidad, calibracién e incertidumbre, que puede trabajar conjuntamente con
MODFLOW.

8.1.4.1 Observaciones utilizadas en la calibracién

Los datos que de manera natural son utilizados en la calibracion de un modelo de
flujo subterraneo en un acuifero son de carga hidraulica. De acuerdo con Hill y
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Tiedeman (2007), es recomendable aplicar un método de diferencias temporales
para eliminar errores que son constantes en el tiempo en estas observaciones. El
meétodo utilizado consiste en restar a la medicion de carga hidraulica inicial las
mediciones siguientes, convirtiendo cargas hidraulicas en abatimientos. Entonces,
se recomienda no solo calibrar con los valores de carga hidraulica medidos, sino

también con los abatimientos.

Se recolectaron datos de carga hidraulica de pertenecientes al Sistema de Aguas
de la Ciudad de México (SACM), Comision de Aguas del Estado de México (CAEM)
y CONAGUA. Ademas, se retomaron los datos integrados a los de los modelos de
2006 y 2014. El resumen de los pozos con datos de piezometria utilizados en el
presente estudio se muestra en la Tabla 8.3.

Tabla 8.3. Datos piezométricos utilizados en el modelo de flujo.

Fuent Pozos del modelo | Pozos del modelo de Pozos del
uente
de 2006 2014 presente modelo
Lesser y asociados S. A. 79 - -
SACM 367 351 351
CAEM 16** 24 69
CONAGUA
a) 129
a) Texcoco — Chalco - a) 129
b) 119*
b) ZMCM

* No se habian considerado la informacion de estos pozos ya que se presumia no eran confiables.
No obstante, se realizd una revision detallada y no se encontraron motivos para no utilizarlos.
** No se conoce la fuente de estos datos, sin embargo, corresponden al Estado de México.

8.1.4.2 Asignacion de pesos

Como se menciond en la seccidon 4.4, los pesos de las observaciones son la raiz
cuadrada de la inversa de la matriz de varianza-covarianza de los errores

verdaderos.

De acuerdo con Hill y Tiedeman (2007), se deben de tomar en cuenta todas las

posibles fuentes de error, estos autores recomienda considerar las siguientes 5
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fuentes de error para las observaciones de carga hidraulica que se describen a

continuacion.

1. Error en la elevacion del pozo de,

La altitud afecta el célculo de la carga hidraulica, ya que como se explico
previamente para determinar el nivel estatico se utiliza la altitud del punto en el que

se encuentra el pozo. Para calcular este error se utilizé la ecuacion 8.1.

8.1

gradMDE (rh) 2 2 exd(gradMDE) 2
de, = +(7) +
4 4 4
en donde gradMDE es el gradiente de elevacion, rh es la resolucion horizontal, rv
es la resolucion vertical y exd es la exactitud del dispositivo de +90 (valor promedio
del GPS estandar). La resolucién horizontal y vertical fue dada por el Modelo de

Elevacion utilizado, las cuales fueron de 5 my de 1 m, respectivamente.

2. Error en la posicion horizontal del pozo de,

La comparacion entre lo simulado y lo observado es con base en la localizacion de
la observacién, por lo que un error en la determinacidon de la posicion horizontal
puede afectar dicha comparacion. El calculo de la desviacion estandar de esta

fuente de error se baso en la ecuacion 8.2:

exd(gradH) 8.2
e =——
4
en donde, gradH es la magnitud del gradiente hidraulico en la posicion de la

observacion.
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3. Error de procesos transitorios no simulados de;

Este error estq basado en que los pozos aumentan o incrementan su nivel en un
con cierta constancia, por lo que variaciones drasticas podrian indican la presencia
de procesos transitorios no considerados, como el que un pozo cercano siga
bombeando mientras se determina el nivel piezométrico de otro pozo afectando su
medicion. Se calculé a partir de la raiz cuadrada de la varianza muestral de las

diferencias temporales de los datos en un pozo, ecuacién 8.3.

8.3

n
1 -
des = |—— > (d - d)?
i=1

en donde n es el numero de diferencias obtenidas para un pozo, d; es i-ésima

diferencia en el pozo y d es la media de las diferencias en un pozo.

4. Error de exactitud en la medicion de,

Este error es proporcional a la profundidad, a mayor profundidad hay mayor
probabilidad de que la medicion se inexacta. La desviacion estandar de este error

de determind6 con la ecuacion:

__ profobs(0.001) 8.4
a 4

en donde profobs es la profundidad de la medicién y 0.001 se refiere a una exactitud

de,

del 0.1% de la profundidad del pozo.
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5. Error de discretizacion del modelo des

Este error se debe a la falta de exactitud en la representacion geométrica de las
condiciones hidrogeoldgicas del sistema dadas por las dimensiones de la celda. La
magnitud de estos errores depende del espaciamiento nodal y el gradiente
hidraulico, en donde, a mayores valores de estos resulta en representaciones
menos exactas. La desviacion estandar de este se calcul6 con la ecuacion:
AN(gradH) 8.5
=—
en donde AN es el espaciamiento nodal.

des

8.1.4.3 Evaluacion inicial del modelo de flujo

Se realizd con base en los métodos descritos en secciones 6.4.1 y 6.4.2. A
continuacion, se enlistan cada uno de ellos y algunas de las consideraciones

tomadas en cuenta para su utilizacion.

Grafica de valores simulados contra valores observados

Se decidio utilizar esta herramienta en primer lugar debido a que provee de una
vision general del ajuste inicial del modelo. Se considera que el modelo posee un
buen ajuste cuando los puntos caen sobre la linea de pendiente 1. Cabe sefalar
gue este tipo de gréafica no considera la cantidad de error de cada observacion, por
lo que podria parecer un error del modelo valores que se corrigen al considerar el

pesaje.

Evaluacién de la funcién objetivo

Para la evaluacion de este valor se utilizé la ecuacion 4.25. En este caso, se evalud
con los valores iniciales del modelo de 2006 debido a que algunos valores de los

parametros del modelo 2014 se encontraban por fuera del rango esperado (Lopez
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Alvis, 2014). Ademas, los valores de recarga variaron 17 6rdenes de magnitud por

lo que en el presente trabajo se tratara de acotar dicha diferencia.

Gréficas de residuos y residuos pesados

Se graficaron contra los valores simulados, analizando los residuos y los residuos
pesados de cargas hidraulicas y abatimientos por separado puesto que son de
magnitudes muy diferentes. En este tipo de graficas se espera que la distribucion
sea aleatoria. Ademas, que la magnitud de los residuos sea similar tanto en cargas

hidraulicas como abatimiento.

Mapas de residuos pesados

Se construyeron mapas del area de estudio con los residuos obtenidos del modelo
inicial, tal que nos permitiera observar, en caso de que existiera, una correlacion de

los errores con respecto a su localizacion.

8.1.4.4 Analisis de sensibilidad

El estadigrafo que se decidio utilizar en este andlisis fue la sensibilidad escalada
compuesta css, muestra si los parametros pueden ser estimados con la informacién
con la que se cuenta. Los valores de css para los valores iniciales de los parametros
se calcularon con la ecuacion 4.33, con las mismas consideraciones que las
realizadas en Lopez Alvis (2014). Se utiliz6 el método de perturbacion con
diferencias finitas hacia adelante, con una perturbacion de 0.5 % del valor inicial del

parametro.
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8.1.4.5 Anélisis de correlacion

Para este paso se calcul6 el coeficiente de correlacion de los pardmetros pcc para
cada pareja de pardmetros con base en la ecuacion 4.34. En donde, se considera
que aquellas parejas con valores por encima de 0.85 estan altamente

correlacionados, y por lo tanto, podrian hacer que la regresion no convergiera

8.1.4.6 Estimacion de parametros del modelo de flujo

Con base en los resultados obtenidos en el analisis de sensibilidad y el de
correlacion, se definieron los parametros Optimos para estimar, es decir, aquellos

bien definido e independientes.

Se utilizaron los parametros con css mayores a 1. Sin embargo, debido a que se
trabaja de un método de gradiente inverso, en cada iteracidon se volvieron a calcular
los valores de css, en caso de que resultaran menores de 0.5 del valor maximo de
css, los parametros se excluian de la regresion. La perturbaciéon considerada fue de

0.5 del valor inicial, la misma que en el andlisis de sensibilidades inicial.

Para resolver la funcion objetivo, se utilizé6 un método iterativo conocido como Gauss
Newton implementado por UCODE. Se utilizé la transformacién logaritmica en todos
los parametros debido a que esto evitaba que los parametros pudieran tomar
valores negativos, ya que este tipo de valores no representarian adecuadamente al

sistema real. Por ejemplo, una recarga negativa no seria congruente con el sistema.

Otro efecto de haber aplicado la transformacion logaritmica, es que los cambios en
los valores de los parametros pueden llegar a ser muy grandes, por ello se eligié un
maximo cambio de 1.5 para limitar cambios abruptos de los valores de los

parametros.
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Parametro de Marquardt

Se definié que el nimero de iteraciones maximas de 25, ya que se considera que
un nimero de iteraciones mayor al doble del nimero de parametros no conseguira
un mejor ajuste (Cooley y Naff, 1990). Por otro lado, los criterios de convergencia
utilizados fueron: 1) cambio fraccional en los valores de los pardmetros (TolPar) de

0.01, y 2) cambio fraccional de la funcién objetivo “TolSOCS”.

8.1.4.7 Evaluacion del modelo con parametros estimados

En este paso se retomaron algunas herramientas utilizadas en la evaluacion inicial:
a) grafica de los valores simulados contra valores observados, b) evaluacion de la
funcidn objetivo, c) gréaficas de residuos y residuos pesados, d) mapas de residuos
pesados, y d) andlisis del area.

En general, lo que se pretende es determinar si la regresion realizada es vélida para
ello se desea comprobar 2 situaciones principalmente: 1) los residuos pesados
deben estar distribuidos aleatoriamente, y 2) cualquier inconsistencia estadistica
puede ser explicada fisicamente. Para ello, se aplicaron diversas herramientas que

se describen a continuacion.

Modelo con mayor peso en la zona de estudio.

Se construyé un modelo alterno, el cual, asignaba un 40% de mayor peso a los
pesos del area, esto con la finalidad de que el area de interés para el modelo de
transporte de nitratos tuviera un mejor ajuste. Al igual que el modelo anterior, se

utilizaron las mismas métricas que las usadas para evaluar el modelo inicial.

Los resultados se compararon, y aquel con el que se obtuvo un mejor ajuste en el
area de estudio, fue con el que se decidié continuar los siguientes analisis y por lo

tanto, la base para el modelo de transporte de nitratos.
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Andlisis de los mayores y menores residuos pesados

Se analizaron los 5 residuos pesados mayores y menores, tal como se recomienda
en Hill y Tiedeman (2007). En el modelo inicial, de estos residuos ayudan a
identificar problemas en la definicion del modelo o en la medicion. Ya en el modelo
con parametros estimados, sirven como indicador general del ajuste del modelo, y
del tipo de distribucion de los residuos pesados que se tiene, debido a que

idealmente se espera sean de la misma magnitud aunque de signos contrarios.

Célculo de la varianza del error y del error estandar

Se calculé el error de la varianza s? con la ecuacion 4.41. Dada la forma en la que
se calcularon los pesos y si el ajuste es consistente con los datos, el valor esperado
de s? es de 1. Sin embargo, para evaluar este estadigrafo mas ampliamente, se
construy6 un intervalo de confianza con la ecuacion 4.42. Si el intervalo de confianza
incluye el valor de 1 se considera que el modelo es consistente con la asignacion

de pesos.

Adicionalmente, se obtuvo la raiz del error de varianza, conocida como error
estandars. Al igual que en el caso anterior se espera que el intervalo de confianza

incluya al 1 para que se le considere al modelo consistente.

Grafica de valores simulados pesados y observaciones pesadas

En este caso, el peso multiplica tanto a las observaciones como a los valores
simulados, de acuerdo a la cantidad de error que posee cada observacién, y la
cantidad que podrian poseer los valores simulados. Si el ajuste, y la asignacion de

pesos, son los adecuados los puntos caeran cercanos a la linea de pendiente 1.

Las graficas se realizaron por separado para cargas hidraulicas y abatimientos,
pues como se menciond antes, poseen rangos de valores muy diferentes y

evaluarlos conjuntamente, empobreceria dicho analisis.
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Ademas, se calculé el coeficiente de correlacién dado por la ecuacion 4.43. Este
estadigrafo nos indica que a valores mayores de 0.9 los valores simulados ajustan

adecuadamente con los observados.

Prueba de corridas

Dado a que en este modelo se utilizan mas de 10 corridas, se utilizé la ecuacion
4.47 para calcular el estadigrafo de prueba zf. Para calcular este estadigrafo,
primero se debido calcular su media u con la ecuacion 4.44, y su varianza con la

ecuacion 4.45.

El valor de zf, se compara con valores criticos que indican la probabilidad de que

los residuos pesados sean aleatorios.

Graficas de probabilidad normal y coeficiente de correlacion

Se graficaron los residuos pesados contra el estadigrafo normal estandar. Si los
puntos caen cercanos a la linea normal —linea recta de pendiente 1- se considera

gue los residuos tienen una distribuciéon normal.

Ademas, se calculé el coeficiente de correlacion RZ para ayudar a interpretar la

grafica, ya que valores cercanos a 1 corresponden a una distribucion normal.

Otro grafico utilizado que apoyd la determinacion del tipo de distribucion que
poseian los residuos pesados fue un histograma, en donde, si se tiene la

normalidad, la forma del histograma se asemejara a una campana de Gauss.

Reevaluacion de los valores css

Se evaluaron las sensibilidades escalas compuestas para cada parametro con los
valores de los parametros estimados. El objetivo de esta evaluacion es el determinar
si los pardmetros considerados en la regresion fueron los adecuados, asi como, Si

las observaciones siguen siendo representativas de los parametros.
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Estadigrafos de apalancamiento D cook y DBETAS

Ambos sirven para determinar que observaciones que mayormente influyen en la
regresion. Sin embargo, por el nimero de observaciones con las que se cuentan en
el presente modelo -697 de carga hidraulica y 8017 de abatimiento-, complican el

uso de estos estadigrafos, por lo que no se hizo uso de estos.

8.2 Modelo de transporte de nitratos

8.2.1 Modelo conceptual

La zona de estudio del modelo de transporte de nitratos estéa localizada al sur oriente
de la Cuenca de México. El transporte de nitratos ocurre principalmente en la unidad
hidrogeoldgica 2, correspondiendo al acuifero actualmente explotado. Por otro lado
la unidad 1, debido a su baja permeabilidad, se consider6 en el modelo de transporte
como impermeable (seccion 7.6), impidiendo que los nitratos puedan llegar al
acuifero a través de esta. En otras palabras, las zonas mas vulnerables a la
contaminacion de nitrato son aquellas que en la superficie no tengan presencia de

arcilla.

Cabe sefialar que se opto por utilizar el modelo de flujo completo debido a resulta
ventajoso para el modelo de transporte, por el uso de fronteras mas realistas que

ayudan a no introducir un error al modelo.

8.2.1.1 Zona no saturada

MODFLOW/MT3D simula la zona saturada del acuifero, no obstante el
comportamiento de los nitratos en la zona no saturada se basé en informacion
descrita por diversos autores (Eltarabily et al., 2016; Godeyra et al., 1996; Lowrance,
1992; Pacheco et al., 2003), que abordan maneras de estimar la carga de nitrato

gue se infiltra hacia la parte saturada de un acuifero.
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En general, el proceso es el descrito en la seccidn 6.1.3, en el subtitulo que trata el
ciclo del nitrogeno en el agua subterranea. Retomando brevemente, el nitrato es la
forma termodinamica més estable en medios aerobios, esto provoca que la mayoria
de los compuestos nitrogenados bajo las condiciones ideales se transformen a
nitratos. Aquellos nitratos que no son utilizados por plantas o microorganismos, 0

retenidos por el suelo, se infiltran hacia los acuiferos.

Lowrance (1992), realiz6 experimentos en columna de un suelo arenoso franco en
donde determiné que un 95% de los compuestos nitrogenados que entran al suelo
se convierten en nitratos. Debido a la ausencia de informacion en la zona de estudio,
se utilizé este factor como referencia de la proporcion del total de los compuestos

nitrogenados que se transforma a nitratos.

Sobre esto Godeyra et al. (1996) realizé un modelo de la zona no saturada con
nitratos probando diversas concentraciones de nitratos y tipos de suelo, los
resultados mostraron que el 30% al 50% del nitrato se lixivia. Por lo tanto, del 100%
de los compuestos nitrogenados que llegan al suelo, se lixiviarian del 28 % al 48 %

en forma de nitratos.

Por otro lado, Pacheco et al. (2003) sefiala que los cultivos utilizan
aproximadamente entre un 25% a 80% de los compuestos nitrogenados presentes

en el suelo, este porcentaje varia de acuerdo al tipo de cultivo y técnicas agricolas.

Siguiendo en la misma linea, Eltarabily et al. (2016) realiz6 un modelo de nitratos
en la zona saturada y no saturada para evaluar la contaminacion hacia el agua
subterranea por el uso de fertilizantes en una zona de cultivos al sur del delta del
Nilo. Los cultivos eran variados, y la composicion del acuifero era principalmente
limo y arcilla. Resultado de este estudio se estimé que el 35% del nitrégeno

convertido a nitrato llega al acuifero.
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Suelo 100% de N Suelo 100% N Suelo 100% N

95% aN0; 95%a NO;
(Lowrance, 1992) (Lowrance, 1992)
v v v
Agua subterranea Agua subterranea Agua subterranea
28% al 48% del total 25% al 60% del total 33% del totalde N (35% de
(Godeyra et al, 1996) (Pacheco et al, 2003) NQO3) (Pacheco et al, 2003)

Figura 8.6. Conceptualizacién de las cargas de nitrato que podrian llegar al agua subterranea.

Debido a que no se contaba con informacion especifica de la zona, se utilizaron
estos estudios como referencia para construir un intervalo del total de los
compuestos nitrogenados que se convierten a nitratos y posteriormente se lixivian
a los acuiferos entre un 25% a un 60%. Estos valores se tomaron como un posible
factor de reduccion de las concentraciones de nitratos que llegan a la zona saturada
provenientes de las diversas fuentes. En la Figura 8.6, se conceptualiza lo concluido

por los diversos autores.

8.2.1.2 Zona saturada

La zona saturada se model6 con base en la ecuacion 4.14, utilizando el modelo de
flujo definido previamente. En general, se retomaron algunas consideraciones del
modelo de transporte de soélidos totales disueltos realizado en Herrera Zamarrén et

al., (2006), éstas se describiran a detalle a continuacion.
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De acuerdo a la literatura consultada, los términos involucrados en el modelo de
transporte de nitratos convenientes para el presente problema son adveccién y
difusion.

La adveccion, corresponde a la velocidad del flujo dada por la configuracion de

cargas hidraulicas simuladas en el modelo de flujo descrito previamente.

Ademés, se consider6 a la dispersion hidrodindmica generada por la
heterogeneidad del medio poroso y por la difusién molecular debida a gradientes de
concentracion. En el modelo se introduce informacién referente a la dispersividad

longitudinal «; y la dispersividad transversal a;.

Los valores de dispersividad longitudinal, coeficiente de difusibn molecular y
porosidad utilizados son los mismos que los definidos en Herrera Zamarrén et al.,
(2006), estos se muestran en la Tabla 8.4. En el caso de la dispersividad vertical es
calculada como una relacion con respecto a la longitudinal, el valor generalmente

utilizado es de 10:1.

Tabla 8.4. Valores de utilizados para el modelo de transporte de nitratos

Rango de Dispersividad Coeficiente de | Porosidad
Capa | Descripcion dispersividad longitudinal difusion
longitudinal (m) utilizada (m) molecular (m%s)

Arcillas 5E-11 50%
1 0.05-0.2 0.1

lacustres

Acuifero 1E-09 15%
2 o 5-100 60

principal

La principal fuente de decaimiento identificada en los acuiferos del ZMVM, Texcoco
y Chalco, relacionada con los nitratos, es la desnitrificacion. La desnitrificacion es
un proceso microbioldgico en el cual se reduce el nitrato a amonio, pasando por el
nitrito, gracias a la accién microbiana. En el sentido practico del modelo, este

proceso podria representarse como una reaccion de primer orden. Sin embargo, el
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Principio de Parsimonia recomienda que un modelo parta de lo mas sencillo a lo
mas complejo, por ello se probd inicialmente el presente modelo considerando
Unicamente adveccidén y dispersion. En caso de que la simulacién distara
considerablemente de los datos medidos, se tendrian que tomar en cuenta otros

procesos, como la desnitrificacion.

El modelo de transporte se simulo con MT3D, asociado a MODFLOW-2005. El
meétodo de solucién utilizado fue TVD por su efectividad al modelar problemas
difusivos, y ademas, por reducir la dispersién y oscilaciones numéricas en

problemas puramente advectivos.

8.2.2 Observaciones de nitratos

Al igual que en el modelo de flujo, es importante el contar con observaciones en el
modelo de transporte tal que permitan la evaluacion del ajuste del modelo. Para el
presente estudio se contaba con la informacion de nitratos para 136 pozos, para 4
afos: 1) 2010 con 42 pozos, 2) 2011 con 41 pozos, 3) 2012 con 35 pozos y 4) 2013

con 34 pozos.

Estos datos fueron obtenidos del estudio “Monitoreo y Evaluacion de la Calidad del
agua subterranea en el Sur-Oriente de la Zona Metropolitana de la Cuenca de
México”, realizado por Armienta y Rodriguez en el 2013, en el Instituto de Geofisica

de la Universidad Nacional Autbnoma de México.

Debido a que las observaciones de nitratos eran concentraciones dadas en mg/l, y
los resultados del modelo de transporte eran resultados en masa en g, se decidio
homogeneizar las unidades y trabajar Unicamente con masa. Para ello se calculé el
volumen de cada celda en la que se tenia registrada una observacion de
concentracion de nitratos, y se multiplicé el volumen de la celda por la concentracion
para obtener la masa de nitratos. Debido a que no se conocia la profundidad a la

gue midieron los nitratos, la masa se calcul6 en cada subcapa de la capa 2, y con

110



base en los resultados del modelo de transporte se determind que subcapa era la

mas conveniente para realizar dicha comparacion.

8.2.3 Estimacion de carga de nitrégeno proveniente de cada fuente

Las fuentes de nitratos estan relacionadas con el uso de suelo, y se consideran solo
aquellos usos que estan dentro de los limites del modelo al sur-poniente, fuera de
la zona de arcillas. Esta zona coincide con la Sierra de Chichinautzin y sus
serranias, la cual se ha identificado en diversos estudios como la zona origen de la
mayoria de las fuentes (Armienta y Rodriguez, 2013; Montiel et al., 2014; Ryan,
1989).

Se obtuvieron historias de uso de suelo que incluyeran informaciéon de mancha
urbana, uso agricola y uso ganadero de las bases de datos del INEGI y del
CentroGeo. Esta informacion se relaciond con otro tipo de datos para poder obtener
una estimacion de la carga de nitrogeno proveniente de cada fuente. En general, se
estiman inicialmente las cargas de nitrégeno debido a que se estima que
aproximadamente un 95% de los compuestos nitrogenados que llegan al suelo en
medios aerobios se transforman en nitratos como es el caso de la zona de estudio

del modelo de transporte de nitratos.

El proceso para estimar las cargas de nitrogeno para cada fuente se explica a

continuacion.

Falta de drenaje y uso de fosas sépticas en la Sierra del Chichinautzin (AH)

Las delegaciones que se consideran principalmente para esta fuente de nitrégeno
son: Milpa Alta, Tlalpan, Xochimilco, Magdalena Contreras, Tlahuac, Alvaro

Obregén, Coyoacan y Cuajimalpa de Morelos.

Se obtuvieron mapas de la mancha urbana para afios entre 1824 —afio mas antiguo

para el que se tiene registro- y 2013, provenientes del INEGI y del CentroGeo.
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Posteriormente, se obtuvieron del INEGI datos de poblaciéon histéricos como:
densidad de poblacion, nimero de habitantes y habitantes sin drenaje. Esta
informacion se utilizé para estimar la carga de nitrdgeno por area, para ello primero
se calcul6 el numero de habitantes sin drenaje en el &rea vulnerable de acuerdo a

la ecuacion 8.6.

HSA = DP x AU HS 8.6
= * * —
NH

Donde, HSA son los habitantes sin drenaje del area, DP densidad de poblacion, AU
es el area urbana de interés, y % es la proporcion de habitantes sin drenaje con

respecto al numero de habitantes total. El calculo se hizo para cada delegacion,
para cada afio para el que se tuviera mapas de uso de suelo, utilizando la

informacion de poblacion para el afilo mas cercano al afio del mapa de uso de suelo.

De acuerdo al Comité de estudios sobre la acumulacion de nitratos (1972), se
estima que el nitrogeno en los desechos humanos es de 5 kg N/afio. Por lo que esta

cantidad se multiplica por HSA para obtener la carga de nitrdgeno para cada afio.

Con base en los resultados obtenidos, se crearon periodos de tiempo, en los que
los afios para los cuales se tienen datos siguieran tendencias similares. Ademas,
se construyeron intervalos de acuerdo a los resultados obtenidos, en donde, se le
consideré como carga minima esperada, al afio dentro del periodo de tiempo el cual
tuviera menor carga de nitrégeno estimada. Asi mismo, la carga maxima esperada
corresponde al afio dentro del periodo de tiempo que tuviera mayor carga de

nitrégeno.
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Escorrentia de zonas agricolas que utilizan fertilizantes (AG)

Se realiz6 una revision bibliografica para determinar el afio en el que se comenzaron
a utilizar los fertilizantes en el pais. Posteriormente, se entrevisté a agricultores de
la zona, y se determinaron los fertilizantes més utilizados en la zona de estudio. Con
base en la composicion quimica de los fertilizantes, se determiné la cantidad de
compuestos nitrogenados que podrian estar ingresando al suelo cuando estos se
aplican.

La informacion disponible sobre la ubicacion de zonas agricolas en el area se obtuvo

a través del portal del INEGI, y esta abarca el periodo de 1984 a 2013.

De acuerdo a Mufioz (2005), se estim6 que la cantidad de fertilizante utilizado en
las areas de cultivo era de entre 12,000 y 20,000 kg/km?. No obstante, no se obtuvo
un historial de uso de fertilizante detallado desde el inicio de su uso hasta la
actualidad. Por ello se revisé la informacion con respecto a las areas cultivadas y
consumo de fertilizante artificiales para identificar un patron de uso de fertilizante a

través del tiempo.

Con base a la informacion obtenida se construyeron periodos de tiempo cuyas

cargas de nitrégeno estimadas siguieran una tendencia similar.

Excretas de ganado (GA)

Al igual que en las fuentes anteriores, el primer paso fue realizar una busqueda
bibliografica con respecto a las practicas realizadas con esta posible fuente de
nitratos. Se consultaron diversas bases de datos, sin embargo, solo se localizé

informacion por parte del INEGI.

Las bases de datos encontradas corresponden a Censos ejidales y Censos
agropecuarios, en ellos se cuantifica el nimero de cabezas de ganado por
delegacion. Con base en esta informacion se calcul6 la carga total de nitrégeno

relacionada con el ganado, utilizando la ecuacion 8.7.
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G_NCX43 8.7
T AG

Donde, CG es la carga de nitrégeno proveniente de la ganaderia, NC es el nUmero
de cabezas de ganado, 43 son los kilogramos de nitrégeno que se estima produce

un novillo con un peso de 450 kg, y AG es el area ganadera de interés.

Otras fuentes

Las fugas por drenaje, se consideran como una posible fuente puntual, ya que altas
concentraciones en pozos especificos, pudieran estar sefialando la existencia de
fugas en el drenaje cercanas al pozo en cuestion. Este factor se considerd posterior

al modelo de transporte.

Por otro lado, el tratamiento de aguas residuos retira aproximadamente 20% del
nitrogeno. Esta agua es habitualmente utilizada para el riego, esto podria
representar un aumento en las concentraciones de nitrégeno en las areas agricolas.
Este rubro se podria considerar si las concentraciones de nitrato son bajas con

relacion al aporte de las areas agricolas.

8.2.4 Simulacioén de nitratos

Siguiendo las recomendaciones de Hill y Tiedeman (2007), el proceso de modelado
fue de lo mas simple a lo mas complejo. En este caso primero se evalu6 el modelo
de transporte Unicamente con adveccién, en donde, la principal funcién de este tipo

de modelo es identificar la direccion que siguen los solutos en el agua subterranea.

Posteriormente, se incorpor6 la difusion para poder apreciar el comportamiento de

la pluma de nitratos, su forma y direccion.

Cabe sefalar, como se describid en la seccidén 8.2.1.2, no se consider6 en este

primer modelo a la desnitrificacion a pesar de haber sido identificada como el
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principal proceso de decaimiento identificado, debido a que se trat6 de mantener el
modelo lo mas sencillo posible de acuerdo al Principio de Parsimonia. Sin embargo,
en caso de que los resultados no fueran adecuados este proceso deberia de ser
considerado. En caso de futuros estudios que analicen a mayor detalle, se
recomienda considerarlo y analizar su efecto, para tener una visibn mas completa

del proceso total que se esté llevando a cabo.

Para determinar cudl de las fuentes descritas aqui es la mas probable, se plantearon
diversos escenarios con la finalidad de detectar aguel que mas a se asemeje a las
mediciones de nitratos realizadas en el area de estudio.

En general, los escenarios con los que se realizaron las pruebas se describen a

continuacion:

a) Simulacion con una fuente de nitratos a la vez

Se probaron los limites maximos y minimos de las estimaciones de carga de
nitrogeno realizadas para las fuentes AH, AG y GA. Considerando que el total del
nitrogeno estimado se transformd a nitratos, sin considerar para esta primera

modelacion el efecto del paso de los nitratos por la zona no saturada.

Cada fuente se probd primero considerando solo la adveccion, posteriormente se
construyeron modelos que tomaran en cuenta tanto la adveccion como la
dispersion. Esto con la finalidad de determinar la importancia de cada uno de estos

procesos.

b) Simulacién con la combinacion de las fuentes mas probables

Esto se hizo con base en los resultados obtenidos por los modelos del inciso a).
Adicionalmente, se tomd en cuenta el efecto de la zona saturada en la carga de
nitratos. En la seccién 8.2.1, se definié que aproximadamente un 95% del total de
compuestos nitrogenados se convierten en nitratos, esta aseveracion a las fuentes

AH y AG. Por otro lado, en suelos agricolas la cantidad de nitratos que no son
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utilizados por las plantas o adsorbidos por el suelo se estim6 que entre un 25-60%
de los nitratos, por lo cual se probaron 3 porcentajes: 20%, 40% y 60%.

La evaluacion del ajuste del modelo de transporte resulté mas compleja que la del
modelo de flujo, debido a que el uso de observaciones puntuales, como con las que
se cuentan para el presente trabajo, pueden resultar problematicas debido a tres
principales factores; 1) las mediciones pueden variar en varios oOrdenes de
magnitud, 2) las mediciones suelen estar espacialmente dispersas y 3) las
concentraciones puntuales dependen de la heterogeneidad del medio, los modelos
de transporte suelen promediar esas cantidades quitando esa dependencia (Hill y
Tiedeman, 2007).

Para lidiar con esta problematica se propusieron 3 alternativas al uso de mediciones

puntuales:

1) De forma general, se compararon los ordenes de magnitud de las cantidades
de masa simuladas contra aquellas calculadas a partir de la modelacion.

2) Se compararon las ubicaciones de las concentraciones maximas medidas
con las ubicaciones de las concentraciones maximas simuladas (Feehley et
al., 2000; Julian et al., 2001).

3) Se generaron isolineas de masa de nitratos a partir de las mediciones de
nitratos que se tenian en el area de estudio para identificar la tendencia

general de la distribucion de los nitratos (Anderman et al., 1996).
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9 Resultados y discusion

A continuacion se muestran y discuten los resultados obtenidos tanto para el modelo
de flujo como el de transporte.

9.1 Modelo de flujo

9.1.1 Deteccion de valores atipicos

En total se analizaron 9,129 datos de la elevacion del nivel estatico registrados en
744 pozos, desde 1984 hasta 2017. Cabe sefalar que existen datos de afios previos
a 1984 en la base de datos recopilada, sin embargo, de acuerdo con el estudio de
Herrera Zamarron et al. (2006) las observaciones previas a 1984 no poseian un

control de medicién, por lo que no se consideran confiables y no se utilizaron.

Se revisaron los niveles piezométricos por zona, la tendencia general del area, y se
determinaron los valores atipicos espaciales. Los graficos utilizados para este

analisis se presentan en el anexo 3, asi como los resultados generales.

Aplicando los criterios de deteccidn de datos atipicos de las 9,129 observaciones
iniciales, se descartaron 415 observaciones y la serie de datos completa de 22

pozos, es decir, se utilizaron 8,714 observaciones de 722 pozos en la calibracion.

En promedio, cada afio de modelacién cuenta con 250 observaciones. El afio que
cuenta con mayor numero de observaciones es 1993, con 504, mientras que el

menor namero de datos se tiene para 2014 con 94 observaciones.

Como se observa en la figura 8.5, el numero de pozos por zona varia
considerablemente, aproximadamente el promedio de pozos por zona es de 20. La
mayoria de los pozos se concentran en la zona 19 con 108 pozos, seguido por la
zona 24 con 75 pozos, la zona 18 con 68 pozos, la zona 25 con 55 pozos, y la zona
23 con 53 pozos. Por otro lado, hay zonas con menos de 5 pozos como es el caso
delas zonas 2, 3, 4, 7, 11, 14, 17, 26, y 31.
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Los niveles piezométricos analizados muestran la distribucion esperada, es decir,

los niveles piezométricos méas altos se encuentran en las serranias de la cuenca

mientras que al centro se localizan los niveles mas bajos. Lo encontrado concuerda

con lo publicado por Huizar-Alvarez et al. (2004) y Edmunds et al. (2001), los cuales

describen patrones hidrodinamicos similares en la cuenca.

A continuacién se describen las tendencias piezométricas generales observadas

en la zona, y a partir de las cuales, se evaluaron los datos.

a)

b)

d)

Las observaciones con mayores niveles se localizaron en la esquina superior
izquierda del area con valores cercano a los 2280 m, seguidos por aquellos
en la esquina inferior derecha con valores de 2250. Los menores niveles se
encontraron en la parte centro, sobre todo al centro-este, con valores de entre
2160 y 2200 m aproximadamente.

En el area de estudio, determinada por los acuiferos de ZMCM, Texcoco y
Chalco se observdé predominantemente un decremento de los niveles
piezométricos. No obstante, este abatimiento no es homogéneo en toda la
zona de estudio.

Se observa que el abatimiento piezométrico es una caracteristica de la zona
plana de area, mientras que hacia las periferias el abatimiento es mas tenue
inclusive en algunos casos se nota la recuperacion de los niveles,
localizandose principalmente al noroeste del area de estudio, y en algunas
partes al suroeste.

El mayor decremento de los niveles piezométricos se encuentra al este de la
parte plana, alcanzando hasta los 40 m. Al oeste de esta zona, se observan
abatimientos de entre 10y 20 m.

En la parte noreste también se observé el mismo comportamiento en diversos
pozos, este consiste en un aumento en los niveles piezométrico hacia 1995

y posteriormente, decrecen hacia el afio 2005.

Si bien, se registraron cambios de los niveles piezométricos a través del tiempo, en

general, se mantiene una superficie piezométrica similar a través de los afios, es

decir, que los patrones de flujo no han cambiado significativamente. No obstante,
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una consecuencia de estas leves variaciones es la modificacion del caudal, debido
a que este depende directamente del gradiente hidraulico de acuerdo a la Ley de

Darcy (ecuacion 4.2).

9.1.2 Evaluacién inicial del modelo de flujo

Como se mencionod en la seccion 4.4, existen diversas herramientas para evaluar el
ajuste de un modelo. La forma habitual de hacerlo es graficar los valores simulados
en contra de las observaciones. Dicha comparacion se muestra en la Figura 9.1, se
observa que en general las cargas y abatimientos caen sobre la linea con pendiente
1, indicando que se tiene un ajuste aceptable. Sin embargo, en el caso de las cargas
hidraulicas, a mayores valores existen mayores discrepancias entre los valores
simulados y las observaciones. Ademas, el pozo que posee la medicién mas alta de
carga hidraulica dista considerablemente de lo simulado. Por su parte, la gréfica de

abatimientos tiene mayor ruido con respecto al acomodo de los puntos.
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Figura 9.1. Comparacion de valores simulados contra observados.

Para el modelo inicial se obtuvo una funcion objetivo de 529,125 con base en la

ecuacion 5.23. Este valor se tom6 como referencia para comparar con el valor
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obtenido para la funcion objetivo en la recalibracion que se presenta posteriormente

en esta tesis.

Adicionalmente, se analizaron los residuos y los residuos pesados. En la Figura 9.2
se observan las gréficas correspondientes: a) grafica de residuos para carga
hidraulica, se observan errores de entre -80 y 150, ademas a mayor carga hidraulica
el error incrementa, por lo que no se considera como distribucion aleatoria; b) gréfica
de residuos pesados de carga hidraulicas, se tiene un rango de valores mas corto
gue el de los residuos, por lo que se considera que los pesos de las observaciones
redujeron la tendencia mostrada en la grafica a); c) gréfica de residuos para
abatimientos, se observa una tendencia creciente de los residuos hacia mayores
abatimientos; y d) grafica de residuos pesados de abatimientos, los pesos hacen
gue disminuya la tendencia mostrada en la grafica c) y que ahora se tenga una

tendencia decreciente ligera de los residuos hacia mayores abatimientos.

Lo anterior sugiere que la asignacion de pesos podria ser la adecuada.
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Figura 9.2. Graficas de residuos y residuos pesados del modelo inicial.
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Figura 9.3. a) Residuos pesados de carga hidraulica del modelo inicial y b) Residuos pesados de abatimientos
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Los residuales pesados de abatimiento positivos tienen un valor medio de 5.6 con
una desviacion estandar de 7.1, mientras que los residuales pesados negativos
tienen un valor medio de -4.1 con una desviacion estandar de 4.9. Es decir, que el
modelo tiende a subestimar los abatimientos, y sus valores varian en un rango

mayor que el de los residuales negativos.

Adicionalmente se analizaron los residuos con respecto a su localizacion (Figura
9.3). Se observa que la mayoria de los residuos indican de carga hidraulica se
encuentran en un rango aceptable (-10 a +10), mientras que en el caso de los
abatimientos la mayoria estan sobrestimados, sobre todo en las zonas altas en

donde se esperan los mayores niveles piezométricos.

Particularmente, en la zona de interés de esta tesis (marcada en un recuadro en la
figura 9.3), se notan el Unico valor de residuo pesado para carga hidraulica mayor a
25 m, asi mismo se hacen notar importantes sobrestimaciones de abatimiento en

los pozos mas cercanos a la Sierra de Chichinautzin.

Son justamente las discrepancias entre niveles piezométricos medidos y simulados,
y entre abatimientos medidos y simulados existentes en el modelo inicial lo que se

tratd de corregir con la recalibracion realizada en este trabajo.

9.1.3 Analisis de sensibilidad

En este analisis se calcularon las sensibilidades escaladas compuestas css para
cada uno de los parametros para determinar aquellos parametros que estan
respaldados por las observaciones, es decir, los pardmetros que estan bien
definidos. Los resultados obtenidos por UCODE se observan en la Figura 9.4, en
donde, aquellos mayores a 1 son los que fueron considerados como parametros
bien definidos, y por lo tanto, se consideraron en la estimacion de parametros. Estos
son: HK_LAY2_ 2, HK_LAY2_ 4, HK_LAY2_ 7, SY_LAY2 2, SY LAY2 4, RCH_ 2y
RCH_3.
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Figura 9.4. Valores de css de cada parametro para el modelo inicial.

A continuacion se realiza un analisis de los valores obtenido de css:

a)

b)

d)

La mayoria de los parametros de la capa 2 tienen valores mayores a 1,
debido a que corresponden al acuifero principal y es en el que se localizan
las observaciones.

El mayor valor de css es del parametro de recarga RCH_3, al igual que en
Lopez Alvis (2014), esta alta sensibilidad se explica debido a que es la zona
de principal recarga debido a su alta permeabilidad y la alta precipitacion que
se presenta en esta zona. Asi mismo, el parametro de recargaRCH_2 posee
un valor grande de css, ya que también es una zona importante de recarga.
SY LAY2 2 y SY_LAY2 4 tienen valores cercanos a 35 y 5.7,
respectivamente. Es probable que su alta sensibilidad se deba a que al paso
del tiempo algunas zonas que inicialmente estaban confinadas en el acuifero
cambian a libres. Probablemente esto también expliqgue que los parametros
de almacenamiento especifico tengan +valores bajos de css.

A excepcion de HK_LAY2_ 1y HK LAY2 5, las demas conductividades de la
capa 2 son mayor a 1. Para el primer parametro, es probable que se deba al

area pequefia en la que se localiza. Por otro lado, HK_LAY2_ 5 se localiza en
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las periferias del modelo donde se tienen pocas observaciones,la mayoria de
las observaciones se localizan al centro del area por lo que los parametros
localizados al centro son mas sensibles que aquellos que se encuentran en

las periferias.

9.1.4 Anélisis de correlacién

Se calcul6 la matriz de correlacion a partir de los pcc, en donde, ninguna de las
parejas de parametros obtuvieron valores por encima del 0.85 (Tabla 9.1). Esto
indica que ninguno de los pardmetros esta correlacionado con otro, es decir, son
independientes. Por lo que todos los parametros podrian ser estimados
exclusivamente si solo dependiera la calibracion de este analisis, sin embargo se

deben recordar los resultados de sensibilidad descritos previamente.

Tabla 9.1. Matriz de correlacion para los parametros con un valor de css mayor a 1.

HK_LAY2_2 | HK_LAY2_4 | HK_LAY2_7 | SY_LAY2 2 | SY_LAY2 4 | RCH_2 | RCH_3
HK_LAY2_2 | 1.00 -0.07 0.29 -0.04 0.11 005 | -0.04
HK_LAY2_4 | -0.07 1.00 012 0.16 -0.38 010 | -0.05
HK_LAY2_7 | 0.29 012 1.00 0.00 0.08 009 | 0.03
SY_LAY2 2 | -0.04 0.16 0.00 1.00 -0.05 -0.08 | 0.00
SY_LAY2 4 | 011 -0.38 0.08 -0.05 1.00 0.14 0.14
RCH_2 -0.05 -0.10 -0.09 -0.08 0.14 1.00 0.03
RCH_3 -0.04 -0.05 0.03 0.00 0.14 0.03 1.00

9.1.5 Estimacion de parametros

Con base en andlisis previos, se realizd la optimizacion utilizando los siguientes
parametros: HK_LAY2 2, HK_LAY2 4, HK_LAY2_ 7, SY_LAY2_ 2, SY_LAY2 4,
RCH_2 y RCH_3. Esto se realizdé por medio de una regresion lineal, en la que se

utilizé el método de Gauss Newton modificado para minimizar el valor de la funcién
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objetivo y se limitaron los rangos de los parametros a los indicados en la Tabla 9.2.

Los resultados se muestran en esa misma tabla.

El modelo convergié en 22 iteraciones, cumpliendo el criterio de convergencia de
maximo cambio de la suma de residuos pesados “TolSOCS”. No obstante, la
minima suma de residuos pesados se alcanzo en iteracion nimero 21, con un valor
de 287,670, por lo que los resultados de la optimizacion mostrados en la Tabla 9.2
corresponden a esta iteracion. Los valores calculados se encuentran dentro de los

rangos aceptables.

Tabla 9.2. Comparacion de los valores de parametros, y rango esperado.

Parametro Valor Valor Valor Rango aceptable
estimado | 2006 2014
HK_LAY2 2( | 1.29E-02 | 2.50E-05 | 5.78E-06 | 4.9E-6 a 1.7 E-2 (Vazquez-Sanchez, 1995)
m/s)
HK _LAY2 4 | 2.15E-05 | 5.00E-06 | 3.76E-05 | 3.7E-6 a 2.2E-5 (Vazquez-Sanchez, 1995)
(m/s)
HK_LAY2 7 | 9.31E-05 | 5.00E-05 | 5.99E-05 | 10E-6 a 10E-2 (Freezey Cherry, 1979)*
(m/s)
SY_LAY2_2 | 2.38E-04 | 0.05 0.0018 1E-5 a 5E-2(Rudolph et al., 1989)
SY_LAY2_4 | 0.6816 0.1 0.275 0.05 a 0.95 (Rudolph et al., 1989)

RCH_2 (m/s) | 1.00E-11 | 5.40E-09 | 1.33E-12 | 2.6E-12 a 4.96659E-08 (Herrera Zamarron
et al., 2005)**

RCH_3 (m/s) | 5.15E-11 | 1.00E-08 | 2.06E-08 | 2.6E-12 a 4.96659E-08 (Herrera Zamarron
et al., 2005)**

* Son rangos generales consultados en la bibliografia para el tipo de material.

** Se utiliza el mismo valor debido a que en dicho trabajo se estima la recarga de toda la cuenca, sin poseer
una zonificacién como el presente trabajo.

En la calibracién de Lépez Alvis (2014), el modelo convergié cumpliendo el mismo
criterio, sin embargo, el nimero de iteraciones fue menor. Esto probablemente se
deba a que, a diferencia del trabajo realizado por Lépez Alvis, en el presente trabajo

se limit6 el valor de los parametros a rangos aceptados.
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En la calibracion realizada por Lopez Alvis (2014) el valor estimado para
SS_LAY2_2 fue de 9E-12, lo cual no concuerda con los rangos publicados en la
literatura de entre 5E-3 a 5E-5 (Todd, 1980). Por ese motivo se decidié trabajar con
todos los valores de los pardmetros del modelo de 2006 como valores iniciales, ya
gue estos se encuentran dentro del rango aceptable de valores. Se decidié utilizar
todos los valores del modelo de 2006, a pesar de que solo SS_LAY2_2 estaba fuera

del rango aceptable, para no comprometer la estabilidad del modelo.

9.1.6 Evaluacién del modelo de flujo con valores de pardmetros estimados

Como se menciond previamente, el valor de la funcion objetivo es uno de los
factores mas importantes para evaluar el ajuste de un modelo con parametros
estimados por medio de un método inverso. Para este caso, el valor de la funcion
objetivo es de 287,672 contra 529,125 del modelo inicial, es decir el ajuste del
modelo mejoro significativamente, reduciendo el valor de la funcidn objetivo en poco
mas del 54%.

En la Figura 9.5 se observan las graficas de los valores observados contra los
simulados. En la figura 9.5a) se muestra que el modelo tiene problemas al simular
las cargas hidraulicas mayores, al igual que en el modelo inicial. En general, para
las cargas hidraulicas menores a 2,250 los puntos se acercan a la linea de
pendiente 1. Por otro lado, si bien los abatimientos siguen parte de la tendencia
marcada por la linea de pendiente 1, se alejan mas de la misma que las cargas
hidraulicas. Ademas, se observa una concentracion de pozos importante sobre -20
m. No obstante, se debe recordar que en este tipo de graficos no se incluye el efecto

del error de las observaciones para ello se analizaron los residuos pesados.
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Figura 9.5. Valores observados contra simulado por el modelo con los parametros estimados.

Los residuos pesados se muestran en la Figura 9.6, no se analizaron los residuos
simples ya que se utilizaron solamente en el modelo inicial para observar el efecto
del pesaje. Se observa que los residuos pesados de las cargas hidraulicas (a) se
observa una ligera tendencia a tener mayores errores en los valores intermedios de
carga hidraulica, por lo que el supuesto de aleatoriedad de los residuos pesados no

gueda totalmente comprobado. Mientras que los abatimientos (b), se localizan
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alrededor de cero, sin embargo, se observa unan mayores residuales en los valores

intermedios de abatimiento, es decir, entre -20 a -10 m.

Ademas, 4,613 observaciones quedan por debajo de cero cuyo promedio es -3.3
con una desviacion estandar de 3.5, mientras que se 3,404 observaciones de
abatimiento quedan por encima de cero con un promedio de 4.2 con una desviacion
de 5.2. Es decir, los abatimientos siguen estando subestimados pero en menor
medida con una variacién menor, asi mismo, ambos promedios fueron menores que

los promedios del modelo inicial indicando un mejor ajuste.

Esta situacion se presentd también en la calibracion realizada por Lopez Alvis
(2014), lo que sugiere que es necesaria una revision de la zonificacién de los

parametros del modelo de flujo, en caso de requerir un ajuste mas preciso.
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Figura 9.6. Residuos pesados para a) cargas hidraulicas simuladas y b) abatimientos simulados.

Asi mismo, se analizé la distribucion espacial de los residuos pesados. Para ello se
utilizé la Figura 9.7, en donde se observa que al contrario del modelo inicial en donde

las cargas hidraulicas estaban sobrestimadas ahora la mayor parte de residuos
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tienen valores entre -10 y +10, lo que indica un mejor ajuste del modelo con respecto

al modelo inicial.
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Figura 9.7. Residuos pesados con los pesos originales.
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No obstante, se siguen observando residuos grandes localizados en la zona de
interés para el modelado nitratos. En este sentido se considera que solo 1 de los
pozos presentan residuos pesados por encima de lo aceptable (puntos en color azul
y rojo) para las cargas hidraulicas, mientras que para abatimientos se aprecian al

menos 5.

Tabla 9.3. Residuos pesados mayores y menores para el modelo con valores estimados

Carga hidraulica
Menores residuos pesados Mayores residuos pesados
Observaciéon | Magnitud o;:'j:t(i:\ilin% Observacion Magnitud oE;‘:t?\ich)n%
cE_598 1 -30.83 0.33 cB_107_1 36.15 0.53
s252_1 -22.99 0.2 tEL_84_1 27.3 0.26
s131 1 -21.25 0.18 t553_1 25.9 0.24
s102_1 -19.91 0.16 sR_21_1 25.36 0.24
p2676_1 -19.46 0.16 sR_22_1 21.71 0.2
Abatimiento
Menores residuos pesados Mayores residuos pesados
Observacién | Magnitud o;:";(i:\i/in% Observacion Magnitud o;;‘;?iin%
tER_88_30 -32.69 0.37 sSC_4 7 55.3 1
tER_88_29 -30.97 0.33 sSC_4 6 53.05 0.98
tER_88_28 -27.45 0.26 s29 5 52.07 0.94
c6402_18 -27.28 0.26 s171_8 45.93 0.73
c6402_17 -27.26 0.26 s171_7 44.67 0.69

Los residuos mayores y menores para cargas hidraulicas y abatimientos simulados
se muestran en la Tabla 9.2, se puede observar que los mayores residuos se tienen
para los abatimientos, en donde los valores tienen un sesgo, ya que, los residuos
positivos son mas grandes que los negativos (el ajuste subestima los abatimientos).
Si bien esto puede sefialar que los residuos pesados no poseen una distribuciéon

aleatoria, fue necesario realizar mas andlisis para comprobarlo. Por otro lado, la
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diferencia entre los mayores y menores residuos para la simulaciéon de cargas
hidrdulicas es menor, por lo que se considera mas probable se tenga una

distribucion aleatoria.

9.1.6.1 Modelo con mayor peso en la zona de estudio de nitratos

Dado que la magnitud de los residuos son mayores a lo esperado, y estos afectaban
a la zona del modelo de transporte de nitratos, se decidié aplicar mayor peso a esta

zona para ver si estos se reducian.

El valor de la funcién objetivo para este modelo fue de 317,248, es decir, el ajuste

total del modelo empeord con respecto al modelo con los pesos originales.

Sin embargo, esta modificacion se hizo para lograr representar mejor la zona de
estudio de nitratos. En la Figura 9.8 se muestran los residuos pesados obtenidos
para la zona. En general, los residuos pesados muestran una distribucion similar a
la obtenida en el modelo anterior tanto para los residuales de cargas hidraulicas
como los de los abatimientos. No obstante, ya en la zona de nitratos (marcada en
el recuadro) se noto que en a) se tienen 2 observaciones de carga hidraulica con
residuales mayores a 25, en comparacion a 1 que se tenia en el modelo con los
pesos originales; y en b) se notan que se tienen los mismos 5 residuales pesados

para abatimientos que sobrepasan los 25 m que se tenian en el modelo previo.

Debido a estas razones se consideré una mejor opcion el continuar con el modelo

con los pesos originales.
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Figura 9.8. Residuos pesados para el modelo con parametros estimados utilizando mayor

peso en la zona de nitratos para a) cargas hidraulicas y b) abatimientos.
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9.1.7 Analisis de desajuste sistematico

Este tipo de analisis se realiz6 para revelar problemas tanto con el modelo, como
con las observaciones. En general, se deben considerar dos aspectos: 1) los
residuos pesados deben estar distribuidos aleatoriamente, siendo consistentes con
la misma varianza y media cero; y 2) si los estadisticos individuales del error
ajustado son demasiado grandes para ser causados por los errores en las
observaciones e informacién previa, es decir, cualquier inconsistencia estadistica

puede ser explicada.

a) Calculo de la varianza del error y valor del error estandar

Para estos indicadores se obtuvieron valores de 33.04 y 5.75 para s? y s (ecuacion
4.41, conS(b) = 287,672, ND = 8,714, NPR = 0 (porgue no se considerd informacion
previa en el modelo), y NP = 7, respectivamente. Asi mismo, se construyeron
intervalos de confianza para determinar si las desviaciones de s? y sson
significativas. El intervalo de confianza para s? es de 32.09 a 34.03 (ecuacion 4.42),
mientras que el de s es de 5.66 a 5.83. Dado a que los valores de s? y s son
diferentes a 1, y los intervalos de confianza para estos no incluyen al 1, se puede
considerar que el ajuste del modelo es inconsistente con los estadigrafos utilizados

para los célculos de los pesos de las observaciones.

Hay dos razones por las que esto podria ser asi: a) el modelo no tiene una exactitud
razonable; y b) los estadisticos usados para calcular los pesos no reflejan
correctamente los errores. Sobre la primera de estas razones, se debe recordar que
el area de estudio es grande y el acuifero complejo, y aunque utilizar fronteras
naturales resulta ventajoso, el modelo planteado esta area de estudio grande es
una generalizacion muy amplia de la misma; obtener una representacion mas
detallada puede resultar en un modelo muy complejo. Por otro lado, la cuantificacion
del error realizada no es necesariamente la adecuada, puesto que la medicion de

niveles piezométricos se realiz6 en circunstancias desconocidas (seccion 8.1.4).
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b) Prueba de corridas

El estadistico de pruebas de corridas obtenido fue de 62.9, dado un nivel de
confianza del 0.05 el valor critico es de -1.65. Debido a que el estadistico es menor
que el valor critico, se tiene que hay menos del 5 % de probabilidad de que las
observaciones sean aleatorias con respecto al orden en que se enlistaron. Esto
podria deberse a que el orden de las observaciones fue tomado basandose en la
fuente de informacion a la que pertenecen, la cual, coincide con la ubicacion de los
pozos, por ejemplo, los del CAEM pertenecen Unicamente al Estado de México, en
donde, la primera carga hidraulica va seguida por los abatimientos de los siguientes

afos para ese pozo.

En otras palabras, los pozos siguen una misma tendencia con respecto al tiempo y
la ubicacion, a pesar de haber utilizado observaciones de abatimiento cuyo uso tuvo

la finalidad de retirar la relacion temporal entre observaciones.

En general, esta problematica puede ser atribuida a errores en la toma de
mediciones, o bien, a que el tratamiento de datos no haya sido el adecuado. Por
ello se sugiere que en futuros modelos se utilicen técnicas alternativas que puedan

retirar la correlacion entre parametros.

c) Gréfica de probabilidad normal de residuos pesados

Este corresponde a la Figura 9.10, en donde, los residuos caen cercanos a la linea
normal, no obstante presentan algunas curvaturas cuando deberia de ser
totalmente recta. Debido a la incertidumbre del gréafico, se calculé R% obteniendo un
valor de 0.89. Los valores de RZ cercanos a 1 indican que los residuos pesados son
independientes y con distribucién normal, por lo que el valor obtenido para la

regresion se queda por debajo de este.

134



*X

3 M%"g‘
©
©
c 2
O
n
L
(4]
z
o 0
[y
S
o
B -2
)
w

-3

g

4 x

-5

-40 -20 0 20 40 60

Residuos pesados

Figura 9.9. Grafica de probabilidad normal de residuos pesados

9.1.8 Evaluacion de los valores de los parametros estimados e
incertidumbre de los parametros

a) Reevaluacion de los valores css de los parametros

Se reevaluaron las css para cada parametro con los nuevos valores estimados. Los
resultados se muestran en la Figura 9.11, se observa que los valores de las css
cambiaron para la mayoria de los parAmetros. Ademas, aquellos paradmetros con
bajas sensibilidades se mantuvieron asi, esto indica que no es necesario incluir

otros parametros en la estimacion.

Sin embargo, a excepcion de SY_LAY2 4, todos los demas parametros
disminuyeron sus valores de css, esto se interpreta como las observaciones dejan
de ser representativas de los pardmetros haciéndose necesario incluir mas u otro

tipo de observaciones, o bien, informacion previa.
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Figura 9.10. Valores css para los parametros estimados

b) Intervalos de confianza

Los intervalos de confianza del 95% para cada uno de los parametros estan
representados en la Figura 9.12. En esta misma figura se presentan los rangos
razonables para cada uno de ellos. Se puede notar que a pesar de que todos los
valores estimados se encuentran dentro de los rangos razonables, los intervalos de
confianza no necesariamente quedan dentro de estos rangos. En especifico
HK_LAY2 2, HK _LAY2 4, SY_LAY2 2, RCH_2 presentan esta problematica, por
lo que se considera que la estimacion de dichos parametros posee una

incertidumbre significativa, siendo pobremente consistentes.

No obstante, se debe recordar que para este caso el uso de intervalos de confianza
lineales como los que se usaron son poco confiables debido a que el presente
modelo no es un problema lineal, por lo que los resultados obtenidos a través de

ellos deben de tratarse con precaucion.
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Figura 9.11. Valores estimados e intervalos de confianza.

9.1.9 Simulacién de las cargas hidraulicas
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En la Figura 9.12 se muestran las cargas hidraulicas obtenidas en la presente

simulacién para el afio 2018. En ella se muestra que se logré representar en buena

medida las condiciones de flujo reales del area de estudio, descritas en la seccion

9.1.1. En general, se puede apreciar que las cargas hidraulicas mayores se localizan

en las serranias y las inferiores se encuentran, por lo que queda representado el

comportamiento de cuenca endorreica esperado.

En especifico, en el area de estudio de nitratos se observa que el flujo preferencial

es de suroeste a noreste, partiendo desde las faldas de la Sierra de Chichinautzin.
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Figura 9.12. Isolineas de carga hidrdulicas obtenidas en la simulacion para el afio 2018.

9.1.10 Discusién general

El modelo de flujo obtenido representa en buena medida al sistema real. Sin
embargo, al igual que la calibracion de Lépez Alvis (2014), los valores simulados
del centro del modelo que corresponden a los menores valores se subestiman
alrededor de 10 m. Por otro lado, los pozos que tienen las mayores cargas
hidraulicas tienen las mayores discrepancias, estas se localizan en los limites de la
cuenca. Especialmente, se subestiman considerablemente las cargas hidraulicas

gue corresponden a las faldas de la Sierra de Chichinautzin.

La calibracion realizada mejoro el ajuste que se tenia al manejar los valores de los
parametros del modelo de 2006, como se discute en la secciones anteriores. Sin
embargo, con respecto a la calibracién de 2014 no se tuvo una mejora evidente
puesto de los valores de la funcion objetivo son muy similares. El valor obtenido en

2014 fue de 2.7E5 mientras que el de la presente calibracion fue de 2.8E5.
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Si bien el ajuste no mejord, se obtuvieron valores adecuados con respecto a los
rangos razonables para cada pardmetro. Esta adecuacion genero que los residuos
pesados tuvieran un mayor sesgo que el que se obtuvo en la calibracion de 2014,
ya que las cargas hidraulicas mas altas se subestiman en mayor medida en la
presente calibracion con respecto a la previa.

Cabe sefialar que la calibracion era necesaria debido a las modificaciones
realizadas en el modelo de flujo para lograr incorporar el modelo de transporte de
nitratos en la zona sur-poniente del modelo. Las modificaciones realizadas previas
a la calibracion fueron: 1) se eliminé la capa 3 del modelo, 2) se cambio el tamafio

de celda de 4 km? a 1 km?, y 3) se actualizaron los datos de piezometria y bombeo.
Con respecto a la calibracion realizada, se determino lo siguiente:

a) Los residuos pesados no poseen una distribucién estrictamente normal, en
especial los de abatimiento que tienen las mayores magnitudes y muestran
un importante sesgo, sin embargo, los resultados no distan
considerablemente de esta condicidn. Por lo tanto, se puede considerar a la
regresion como valida pero con reservas.

b) Se deben hacer mas analisis de los resultados de la calibracion, incluyendo
analisis por zonas y por periodos, las razones que dan origen a los residuos
mas grandes, entre otros. Estos podrian sugerir medidas que pudieran
aplicarse para mejorar el ajuste del modelo y, por lo tanto, la distribucién de
los residuos. Por ejemplo, replantear algunos aspectos del modelo
conceptual (que luego se podrian traducir en algunos cambios al modelo
como proponer una zonificacion diferente de parametros) y el calculo de los
pesos de las observaciones.

Se debe analizar también cudles de las caracteristicas complejas del acuifero
es esencial incorporar al modelo para que este reproduzca de mejor manera
la dinamica del flujo del mismo.

c) Se tienen mayores residuales pesados en las zonas que tienen las mayores
cargas hidraulicas altas, localizadas hacia las faldas de la Sierra de

Chichinautzin. Esto afecté en cierta medida al modelo de nitratos, sin
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embargo, debido a que la superficie piezométrica resultado del modelo es
similar a la real, se prosiguio con el estudio.

d) Se obtuvo un valor de corridas por encima del valor esperado, por lo que se
las observaciones podrian estar correlacionadas, probablemente con

respecto a su localizacion.

9.2 Modelo de transporte de nitratos

En las siguientes secciones se describen los resultados encontrados en el modelo

de transporte, asi como la discusién de los mismos.

9.2.1 Estimacién de cargas de nitrégeno

En la tabla 9.3 se sefialan los valores de carga de nitrdgeno maximos y minimos
estimados para cada posible fuente de nitratos y periodo de tiempo, incluyendo
valores constantes asi como regresiones lineales para algunos casos. Cabe sefialar
gue se estimaron inicialmente cargas de nitrégeno, puesto que se asumié que la
mayoria de los compuestos nitrogenados se transforman en nitratos en sistemas
aerobios, como es el caso de la zona de estudio de nitratos la cual se considera

forma parte de area de la cuenca que funciona como un acuifero libre.

A continuacion se discuten cada una de las estimaciones de nitrégeno realizadas

de ellas.
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Tabla 9.4. Estimaciones de carga de nitrégeno proveniente de cada fuente.

Fuente | Periodo de tiempo Limite minimo (Kg) Limite maximo(Kg)

1940 1980 8.17E6(x) — 6.53E7 9.53E6(x) — 7.62E7

AH 1980 1990 236883.7 276363.5
1990 2017 274203.6 345609.8

G 1950 1980 (1.02E8(x) — 1.95E9)0.46 | (1.71E8(x) — 3.24E9)0.46
1980 2017 (3072000)0.46 (5150000)0.46
1934 1990 621608

GA 1990 2007* -1.52E7(x)+1.52E9 -1.45E7(x)+1.48E9
2007 2017 363264 374143

Falta de drenaje y uso de fosas sépticas en la Sierra del Chichinautzin (AH).

Las areas consideradas como posibles fuentes de nitratos se encuentran en los

mapas de uso de suelo mostrados en la Figura 9.13.

Se contaba con informacion de uso de suelo para esta fuente desde 1824, no

obstante, se notd que fue hasta 1940 que se comienza a observar la mancha urbana

en la zona del acuifero determinada como vulnerable (seccion 7.6).

Los mapas de uso de suelo de 1959 y 1970 muestran inconsistencias con sus afios

consecutivos, ya que las areas para estos afios son mayores que los afos

siguientes. Este comportamiento no concuerda los datos de poblacion para la

Ciudad de México, puesto que la informacién demografica del INEGI no sefiala un

incremento de poblacion en estos afios.
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Figura 9.13. Ubicacién de asentamientos humanos utilizados como localizacién de la posible fuente (INEGI y
CentroGeo)

Debido a la problematica descrita previamente, se decidié construir una regresion
lineal con base en el mapa de uso de suelo de 1941 como valor inicial, y de 1980

como valor final para la carga de nitrégeno para los afios intermedios.

Los datos de densidad de poblacion, nimero de habitantes, habitantes sin drenaje
reportados por INEGI para toda la Ciudad de México, y utilizados en el presente
estudio, para el periodo de tiempo 1940 a 2010 se encuentran en la Anexo 1. Por
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otro lado, los resultados obtenidos para el &rea de estudio a partir de los datos del
INEGI se encuentran en la Tabla 9.5.

De 1940 a 1980, se nota un aumento considerable en el nUmero de habitantes sin
drenaje en el area de estudio que es de esperarse, puesto que la poblacion en
general en la Ciudad de México incremento.

Asi mismo, de los afios 80's hacia 1997 se observa un crecimiento considerable en
el numero de habitantes sin drenaje del area. No obstante, los afios posteriores
muestran un decremento de HSA, debido a que si bien la poblacién en general

aumenta, también los servicios de drenaje comienzan a tener mayor cobertura.

Con base en este analisis se construyeron periodos de tiempo tal que, el aporte de

nitrdgeno para cada uno fuera similar dentro de estos.

Los periodos inicialmente quedaron definidos con los afios para los cuales se tenian
datos, por ejemplo, de 1970 a 1984, y de 1997 a 2013. Para que los intervalos
incluyeran todos los afios se analizaron datos de poblacion para afios intermedios

(Anexo 1), y se determiné a qué intervalo se semejaban mas.

De acuerdo a lo obtenido, se decidio trabajar con 3 periodos de tiempo: 1)1940 a
1970, 2) 1970 a 1980, y 3) 1990 a 2017.

El primer periodo de tiempo consiste en una regresion lineal entre las cargas de
nitrégeno generadas para 1941 y 1980. Los otros dos periodos de tiempo constan
de un limite minimo y maximo, dados por los valores minimos y maximos estimados
dentro de un mismo periodo de tiempo. Por ejemplo, para el periodo de 1980 el
limite minimo es de 35,916.3 que corresponde a 1984, mientras que el limite
maximo es de 44,985.7 perteneciente a 1980. Las cargas estimadas para cada

periodo se encuentran la Tabla 9.4.
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Tabla 9.5. Datos para la estimacion de carga de nitrégeno para AH

Delegacién 1940 1980 1984 1997 2003 2010 2013

Alvaro AU (km?) 0.9 0.2 0.2 33.0 33.4 33.4 33.4

Obreg6n HSA 658.2 143.9 129.0 22946.5 13155.7 13666.9 13666.9
(hab/km?)
Aporte de | 3291.2 719.3 645.0 114732.4 65778.4 68334.2 68334.2
nitrégeno

Coyoacan AU (km?) 2.2 8.0 5.7 2.1 2.2 2.2 2.2
HSA 1777.4 33125.9 23513.9 1596.3 1392.3 1280.4 1280.4
(hab/km?)
Aporte de | 8887.1 165629.6 117569.7 7981.6 6961.5 6402.1 6402.1
nitrégeno

Cuajimalpa | AU (km?) ND ND 0.0 17.1 16.8 16.8 16.8

de Morelos HSA ND ND 3.2 4500.0 3747.3 3397.0 3397.0
(hab/km?)
Aporte de | ND ND 16.1 22500.0 18736.5 16984.9 16984.9
nitrégeno

Magdalena AU (km?) ND 5.7 6.6 13.6 13.3 13.8 13.8

Contreras HSA ND 10287.0 11779.4 5863.9 4815.5 4636.3 4636.3
(hab/km?)
Aporte de | ND 51434.9 58896.9 29319.7 24077.5 23181.6 23181.6
nitrégeno

Milpa Alta AU (km?) ND ND ND 4.3 4.1 4.1 4.2
HSA ND ND ND 496.9 563.7 691.8 691.8
(hab/km?)
Aporte de | ND ND ND 2484.6 2818.3 3458.8 3458.8
nitrégeno

Tlahuac AU (km?) ND 28.0 27.3 1.4 1.1 1.1 2.6
HSA ND 55272.7 47698.9 514.4 341.7 405.2 405.2
(hab/km?)
Aporte de | ND 276363.5 238494.7 2572.2 1708.5 2026.0 2026.0
nitrégeno

Tlalpan AU (km?) 2.2 7.7 7.7 31.9 29.7 30.7 30.7
HSA 121.7 7796.3 7848.4 23844.5 22014.8 24280.1 24280.1
(hab/km?)
Aporte de | 608.2 38981.5 39241.8 119222.6 110073.9 121400.7 121400.7
nitrégeno

Xochimilco | AU (km?) 0.7 6.4 7.3 12.6 10.9 10.8 13.1
HSA 90.8 3919.7 4425.0 9359.4 8809.8 8862.3 8862.3
(hab/km?)
Aporte de | 454.1 19598.2 22125.2 46796.8 44049.1 44311.4 44311.4
nitrégeno

Total AU (km?) 6.0 55.9 54.6 116.0 111.4 112.8 116.6
HSA 2648.1 44985.7 35916.3 69122.0 54840.7 57219.9 57219.9
(hab/km?)
Aporte de | 13240.7 | 224928.6 179581.6 345609.8 274203.6 286099.6 286099.6
nitrégeno

Escorrentia de zonas agricola que utilizan fertilizantes

De acuerdo con diversos autores, el inicio del uso de fertilizantes en México fue a

partir de los afios 50s. Es entonces para este afio para el que se le comienza a

considerar a este rubro como una fuente posible de NO3z™ (Gracia-Fadrique, 1988;
Grageda-Cabrera et al., 2000).
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Figura 9.14. Zonas agricolas consideras como posible fuente (INEGI)

Los fertilizantes mas utilizados en la zona de estudios son la urea y el sulfato de

amonio, siendo la urea mas soluble pudiéndose infiltrar mas facilmente. El sulfato

de amonio, con formula ((NH4)2S04), posee 21% de nitrégeno total y la urea tiene

un 46% de nitrégeno total con formula CO(NH?)2, siendo esta mas soluble por lo

qgue se infiltra mas facilmente. Por lo cual, se utilizé a la urea como base para el
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presente estudio, y se considerd que del total del fertilizante utilizado solo un 46%

corresponde a compuestos nitrogenados.

Las zonas agricolas consideradas como posibles fuentes de nitratos se muestran
en la Figura 9.14. Se logra apreciar que el area ocupada por esta actividad ha ido

disminuyendo con respecto a los afios.

De acuerdo a datos de consumo de fertilizante con relacion a las hectéareas
sembradas en México del CEFP (2000) se construyé la Figura 9.15. Se nota que
previo a 1980 se tuvo un incremento en el consumo de fertilizantes, sin embargo

hacia 1980 se estabilizdé el consumo.
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Figura 9.15. Consumo de fertilizante en México (CEFP, 2000)

De acuerdo a las similitudes entre el consumo de fertilizante y las areas agricolas
se consideraron 2 periodos de tiempo: de 1950 a 1985 y de 1985 a 2013. La carga
de nitrégeno inicial para el segundo periodo es la reportada por Mufioz-Nava (2005)
estimada entre 12,000 y 20,000 kg/km?. Para el primer periodo se calculé una

regresion lineal entre 1950 y 1985, considerando que 1950 se consumia
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aproximadamente 0 kg/km? de fertilizante artificial. Los resultados de la estimacion
de la carga de nitrdgeno se muestran en la Tabla 9.4.

Excretas de ganado

En el Censo Ejidal del 1991 (INEGI) se contabilizaron un total de 16,921 cabezas
en la Ciudad de México. Sin embargo, las cabezas ubicadas en las delegaciones de
Xochimilco, Milpa Alta, Tlahuac, Tlalpan, Alvaro Obregén, Cuajimalpa de Morelos,
Magdalena Contreras y Coyoacan, son las que resultan de interés para el presente
trabajo sumando un total de 14,456 cabezas.

Posteriormente, en el Censo Agropecuario del 2007 (INEGI) el total de cabezas de
ganado en la Ciudad de México fue de 8874, de las cuales 8701 pertenecen a las
delegaciones de interés. Mientras que la Encuesta Nacional Pecuaria del 2014
concluye que en la Ciudad de México se tenian 8448 cabezas, sin especificar el

numero de cabezas por delegacion.

Las cabezas de ganado se redujeron un poco menos de la mitad en 16 afos. Ya
gue no se contaba con mayor informacion para los afos intermedios, se realizé una
regresion lineal para estimar las cabezas de ganado con la informacién de 1991 y
2007.

Como resultado del Censo Agropecuario del 2016 del INEGI se generé un mapa en
el que muestran las zonas cuya actividad principal es la ganaderia, esto incluye

ganado porcino, bovino, aves y caprinos (Figura 9.16).

Las cargas de nitrdgeno estimadas para esta fuente, asi como los periodos de

tiempo a utilizar, se encuentran en la Tabla 9.4.
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Figura 9.16. Zonas ganaderas consideradas como posible fuente.

9.2.2 Cargas de nitrato simuladas

A continuacion se discuten los resultados obtenidos del modelo de transporte de
nitratos. Los resultados se localizan al sur poniente de la Cuenca de México, en la
capa que corresponde al acuifero de principal explotacion que abastece a la Ciudad

de México.

En la Figura 9.17, se muestran las isolineas de masa calculadas a partir de las
observaciones. En esta misma figura se sefialan los 9 puntos maximos de masa

gue serviran como referencia para evaluar el ajuste del modelo de transporte.
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1.0E10

Figura 9.17. Isolineas de masa calculadas a partir de las observaciones de nitratos (g).

Como se menciond en la seccion 8.1.2, se realizé una discretizacion de la capa 2
debido a que las concentraciones de nitratos no se distribuyen homogéneamente
en el espesor del acuifero, siendo mayores en los primeros metros del acuifero
(Hudak, 2000; Liu et al. ,2005; y, Spalding y Exner, 1993). Esta decision se baso en
gue una primera modelacién, la cual consideré el espesor total de la capa 2, en
donde la masa resulté hasta de 10 érdenes menores a las que se calcul6 a partir de

las mediciones.

Inicialmente se compard la masa simulada con la masa calculada a partir de las
observaciones en cada celda, en donde, en la mayoria de los casos no se
obtuvieron valores similares. En general, este resultado era esperado debido a que
como se explica en la seccién 8.2.4, el uso de observaciones puntuales provoca

una alta incertidumbre.
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Ademas, el bombeo puede disminuir considerablemente la masa de las celdas, esto
debido a que los puntos muestreados de nitratos corresponden a pozos de
extraccion, por lo que el nitrato de celdas en especifico es constantemente extraido

en el modelo.

En la subcapa 1 los efectos de las fuentes son muy fuertes ya que las fuentes se
localizan principalmente en esta capa. Esta situacion ha sido descrita por LeBlanc
y Celia (1991), generalmente los modelos simulan altas concentraciones en los
sitios en donde se localizan las fuentes del soluto en tiempos tempranos. Ya que se
estan utilizando fuentes que en cada paso de tiempo atribuyen mayor carga de

nitratos al modelo, los resultados de la capa 1 pueden ser poco confiables.

Por otro lado, el efecto de la localizacion de las fuentes sobre la capa 2 no es tan
marcado como en la capa 1, siendo en esta subcapa en donde se logro la mayor
similitud de la masa medida contra la simulada. Esta situacion es similar a la que se
tiene en la capa 3, no obstante, hubo celdas en donde ya no se registraba la
presencia de nitratos. Mientras que en la capa 4, muy pocas de las celdas

mostraban la presencia de nitratos.

Esto evidencid lo siguiente: 1) como se esperaba, la mayor cantidad de soluto se
concentra en los primeros metros del acuifero, disminuyendo con respecto a la
profundidad; es decir, que el movimiento de los nitratos verticalmente es menor que
el horizontal y 2) dados los resultados obtenidos, se sugiere evaluar el ajuste del
modelo de transporte en la subcapa 2, debido a que se considerdé como la capa con

menor incertidumbre y mayor similitud con las mediciones.

9.2.2.1 Modelos advectivos

Como se menciond en la metodologia, se recomienda partir de un modelo simple, y
en adelante, aumentar la complejidad del mismo. Referente a esto, se comenzé con

modelos puramente advectivos para cada una de las fuentes. Inicialmente este tipo
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de modelos nos permiten identificar claramente la direccién y tiempo del recorrido
de los solutos.

En general, la direccidn que siguen los nitratos es la esperada dada la piezometria
del sitio, es decir, en general se sigue una trayectoria suroeste — noreste. Cabe

sefalar que este patrén es el mismo considerando las demas fuentes.

En adelante, se analizan una a una las fuentes consideradas y los resultados
obtenidos para los afios de 2010, 2011, 2012 y 2013. El modo de analizar los
resultados obtenidos fue a partir de isolineas de masa, debido a las complicaciones
antes descritas de utilizar mediciones puntuales. Las isolineas resultan en una
herramienta que representa la generalidad de un &rea, siendo menos sensibles a
un valor atipico en un grupo de valores y facilitando la interpretacion de un nimero

considerable de datos.

Asentamientos humanos

Los resultados obtenidos para la subcapa 2 para esta posible fuente en los afios
analizados se muestran en la Figura 9.18. Los resultados para las demas capas se

encuentran en el Anexo 2.

La masa simulada se encuentra entre 5E8 g y 7E9 g, la cual, queda por debajo de
la masa calculada a partir de las mediciones para los afios de 2010 y 2011 -2E9 —
1.2E10 gy 5E9 - 1E10 g, respectivamente. Por otra parte, para 2012 el limite inferior
coincide con el limite inferir de las concentraciones simuladas, pero sigue siendo
inferior el limite superior. Finalmente, para 2013 los érdenes coinciden no obstante

los patrones obtenidos difieren considerablemente.

En general se observa que se tienen las mismas distribuciones para los 4 afios de
interés. La maxima masa se concentra en dos puntos AHy BH. En el caso del primer
punto, este coincide con los puntos maximos de masa medidos A, E, G y H, mientras

gue el segundo punto BH, coincide unicamente con F.
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Figura 9.18. Isolineas de masa del modelo advectivo considerando como fuente a AH (g).

La magnitud de las masas simuladas en los puntos maximos, es inferior a la masa
calculada a partir de las mediciones, esto indica que si se considerase a los
asentamientos humanos como la Unica fuente de nitratos tendria que considerarse
una carga de nitratos mayor. Cabe sefalar, que estos primeros resultados se

realizaron con base en la carga minima estimada.

De acuerdo a lo discutido sobre este modelo, se determind que es posible que esta

fuente sea causante de las altas concentraciones de nitratos en la zona de estudio.

Escurrimiento de compuestos nitrogenados provenientes de fertilizantes utilizados

en zonas agricolas

En contraste a la fuente anterior, aqui se tiene que para todos los afios el limite
superior simulado queda por encima, al menos 5 veces, esto se puede observar en
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la Figura 9.19. Por otra parte, el limite inferior para 2010 y 2011 es el mismo, pero
para 2012 y 2013 queda por encima. Es decir, en la mayoria de los casos la masa
simulada proveniente de esta fuente queda por encima de la masa calculada a partir
de las mediciones.

Figura 9.19. Isolineas de masa del modelo advectivo considerando como fuente a AG (g).

Esto no necesariamente indica una sobrestimacion de las cargas de nitrato, ya que
como se menciond previamente, en esta primera simulacion se asumié que el total
de los compuestos nitrogenados presentes en el fertilizante ingresaron al suelo se
transformaron a nitrato, y alcanzando el agua subterranea. Lo anterior, es una

aseveracion poco probable, de acuerdo a lo descrito en la seccion 8.2.1.

Los puntos maximos para esta fuente corresponden a AA, BA 'y CA. Para AA, este

coincide con A, E, G y H para los puntos maximos medidos, pero ala vez, coinciden
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con el punto maximo para asentamientos humanos, AH. Este se podria considerar

como un sitio particularmente vulnerable ante estas dos fuentes.

En el caso de BA, coincide parcialmente con la localizacion de C. El punto CA no
coincide con la localizacion de algin maximo medido, sin embargo en este sitio solo
se tienen la informacion de 3 pozos para el afio 2010, que si bien no presentan altas
concentraciones, es necesario contar con mayor informacién para poder emitir algin

tipo de juicio.

Con lo obtenido en el presente modelo se le considera como una posible fuente de
nitratos junto con los asentamientos humanos, cuyo efecto conjunto se evalu6 a

continuacion.

Ganaderia

Los resultados obtenidos para el modelo advectivo considerando esta Unica fuente

de nitratos se muestran en la Figura 9.20.

En general, los 6rdenes de magnitud de la masa simuladas coinciden en buena
parte con la magnitud de la masa calculada a partir de las mediciones. Sin embargo,
la localizacién de su punto maximo AG, no coincide con ninguno de los puntos
maximos medidos. No obstante, este punto coincide con el encontrado con CA, en
donde como se mencioné previamente, no se cuenta con la informacidén necesaria

para poder realizar un analisis adecuado.

Con base en esto se determiné que la ganaderia no deberia de considerarse como

una posible fuente, por lo que se descartd del modelo final.
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Figura 9.20. Isolineas de masa del modelo advectivo considerando como fuente a GA (g).

9.2.2.2 Modelos advectivo-difusivos

El uso de modelos que incorporan la dispersién generalmente ofrece una visibn mas
completa del sistema real, asi como, ayudan a determinar el alcance de la pluma

del soluto.
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Figura 9.21. Isolineas de masa del modelo advectivo-dispersivo considerando como fuente a AH (g)

A grandes rasgos, y como se observa en las Figuras 9.21, 9.22 y 9.23, la magnitud
de las masas simuladas e isolineas generadas —indicadores de la tendencia que
siguen las concentraciones- son muy similares a las que se obtuvieron con el

modelo puramente advectivo (Figuras 9.18, 9.19y 9.20).

Lo anterior esta indicando que el proceso que define principalmente la tendencia
gue siguen los nitratos es la adveccion. El proceso de dispersion en pequefios
periodos de tiempo, puede equipararse con el proceso de adveccion pero para
grandes periodos de tiempo, como en nuestro caso, el flujo advectivo se vuelve

cada vez mas importante (Hill y Tiedeman, 2007).

De acuerdo a los resultados obtenidos se decidio trabajar con un modelo advectivo,
ya que resulta en un modelo mas sencillo, con tiempos de ejecucion mas breves y
que finalmente brinda la informacién adecuada para determinar las fuentes

probables de nitratos.
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Figura 9.23. isolineas de masa del modelo advectivo-dispersivo considerando como fuente GA (g).
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9.2.2.3 Modelo de transporte de nitratos final

A continuacion se presentan los resultados del modelo advectivo considerando a

los asentamientos humanos y agricultura simultaneamente.

Para la agricultura, se habia considerado en la primera modelacién que la carga de
nitratos es igual a la cantidad total de los componentes nitrogenados presentes en
el fertilizante que se aplica, sin embargo, en esta segunda simulacién se
consideraron porcentajes de nutrientes que podrian ser utilizados por los cultivos
de: 40, 60 y 80%. Adicionalmente, para ambas fuentes se considerd que un 95%

del nitrégeno total se transformé a nitratos.

@ 275 55 1 16.5 22
e e e— e — (j| oM etrOS

Figura 9.24. Isolineas de masa del modelo de transporte final (g).

Para los modelos que consideraban 40 y 60% del total de nitratos eran utilizados

por los cultivos se siguieron obteniendo concentraciones muy por encima de las
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magnitudes de masa medidas. Para un 80%, se obtuvieron simulaciones de masa

cercanas a las observadas como se observa en la Figura 9.24.

Cabe sefalar que bajo estas consideraciones la carga por actividades agricolas es
al menos 1.5 veces mayor que la carga proveniente de asentamientos humanos a

lo largo de toda la simulacion.

La masa calculada a partir de las mediciones se encuentra entre 5 E08 gy 1.2 E10
g, este rango es el mismo para la masa calculada en la simulacién para la capa 2
(Figura 9.17).

Se identificaron 5 puntos maximos:
1) A

Este punto maximo fue encontrado tanto en la simulacién por asentamientos
humanos como por agricultura, cuyo mayor valor es de 1.2E10 g. Esto explica el
gue sea el punto con la mayor cantidad de masa, en comparaciéon con la masa
calculada a partir de las mediciones. Esta referencia coincide con los puntos A, E,
GyH.

2) B’

Se tiene un maximo de 6.2E9 g. Su localizacién coincide con los puntos maximos
medidos B y F, sin embargo, estos tienen masas mayores a las simuladas de hasta
1 E10 g. A diferencia del punto anterior, este maximo se mostroé solo en la simulacién
considerando como fuente Unicamente a los asentamientos humanos. Esto
probablemente indica que la carga por asentamientos humanos esté siendo

subestimada.
3) C

Este es el menor de los puntos maximos encontrados, por lo que es apenas notorio.
Cabe sefialar se genero hasta que se consider6é a AH y AG como fuentes, ya que
en modelaciones considerando una sola fuente no era diferenciable. Su localizacién
se asemeja a la que tiene el punto C, sin embargo, la magnitud simulada de 5E9 g,

gueda muy por debajo a la masa calculada de 1.2E10 g.
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Lo encontrado en esta referencia se consider6 de importancia, debido a que podria
estar confirmando que ambas fuentes de nitratos realmente estan generando las
concentraciones de nitratos que se registraron en la zona de estudio.
Adicionalmente, reafirma la necesidad de calibrar dichas fuentes, puesto que las

masas simuladas distan de las medidas.

Otra posibilidad es que en este punto esté participando alguna otra fuente que no

se esté considerando hasta el momento.
4) D’

En este caso, la localizacion de este punto se asemeja con D. La magnitud de masa
de ambos sitios es equiparable, puesto a que son cercanas a 6E9. Este punto se
observo unicamente en la simulacion en la que se considera la agricultura como
fuente. Por se considera que la carga estimada para AG puede no distar

significativamente de la real.
5) F

Este punto maximo no coincide con ninguno de los registrados en las mediciones.
Sin embargo, en el modelo considerando a GA también se identific6 como un punto
maximo. Como se ha mencionado previamente, en este sitio solo se cuenta con 3
pozos para el afio 2010, en los cuales no se registran concentraciones por arriba de
la norma. Es recomendable la revision de dicho sitidé ya que de acuerdo a nuestra

simulacién podria ser un sitio altamente vulnerable a contaminacion.

Por otro lado, es posible que este maximo esté siendo causado por la localizacion
de las fuentes AG y GA. Las fuentes de nitratos se localizaron por encima de las
zonas activas de las capas, en la mayoria de los casos las fuentes caian sobre la
subcapa 1, pero a medida de que estas se alejaban se comenzaban a localizar en
las capas inferiores. En este sitio se localiza una seccién considerada como fuente
agricola, y como se discutié previamente, en los sitios en donde se localizan las
fuentes generalmente se presentan altas concentraciones siendo un problema

habitual de los modelos de transporte.
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9.3 Discusion general

El modelo final es un modelo advectivo, ya que se noté que este era el proceso
predominante en el modelo. Esta es una condicién usual en modelos que manejan

periodos de tiempo muy amplios (Hill y Tiedeman, 2007).

Por lo tanto, la trayectoria seguida por los nitratos es la misma que la del flujo
general agua subterranea (Figura 9.12). En general, el flujo en la zona de estudio
es de suroeste a noreste, avanzando desde las faldas de la Sierra de Chichinautzin
hacia el centro de la cuenca (Huizar-Alvarez et al., 2004).

Por otro lado, la distribucién vertical de los nitratos obtenida fue la adecuada, ya que
como se discuti6 previamente, se espera que los solutos se concentren

principalmente en los primeros metros de la columna de agua.

De acuerdo a los resultados se considerd a la agricultura y los asentamientos
humanos como las dos principales fuentes de nitratos en la zona, siendo la
agricultura la que aporta la mayor carga. Sin embargo, el punto B’ podria indicar que

la carga por asentamientos humanos esté siendo subestimada.

A pesar de que se logré un modelo de transporte que representa adecuadamente
las condiciones del modelo, los desajustes que se registraron pueden originarse por

diversos motivos, descritos a continuacion.

Retomando el modelo de flujo, se obtuvieron residuos grandes en la zona de interés
para el modelo de transporte, ocasionando que el modelo de transporte tenga

errores en los mismos puntos que el de transporte.

En el presente modelo solo se consideraron 3 posibles fuentes, pero como se
menciono en los capitulos previos puede haber otro tipo de fuentes como las fugas

por drenaje.

Adicionalmente, se ha estudiado la posibilidad de que la capa de arcillas
considerada como impermeable, esté cambiando su comportamiento debido al

bombeo extensivo en la zona de estudio (Comité Nacional de Investigacion, 1995).
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Esto podria considerarse como una nueva fuente, ya que si bien, en un inicio las
arcillas funcionaron como una barrera, debido a los cambios hidrolégicos que ha
sufrido el acuifero de la Ciudad de México, pudiera estar liberando contaminantes
hacia el acuifero.

Se consider6 que la masa inicial en el modelo de transporte es de 0, esto se supuso
con base en que no se encontraron registros de alguna fuente importante previa al
periodo de tiempo modelado. Sin embargo, como se explico en la seccién 5.1.2, los
nitratos pueden generarse por diversas fuentes (fugas en el drenaje, procesos de
consolidacion y fertilizantes organicos) y no exclusivamente de las tratadas en este

modelo.

Otro aspecto que se debe considerar es que las mediciones corresponden a
diferentes pozos para cada afio medido, por lo que aportan informacion parcial del
sistema. En caso de querer realizar un modelo mas preciso, se recomendaria
realizar un nuevo muestreo que considere los mismos pozos en cada afio, asi como
aumentar el numero de pozos. Asi mismo, se recomendaria hacer un estudio
detallado en la zona del punto E’, debido a las altas concentraciones encontradas y
gue en las mediciones que tenemos no se aprecian, esto podria estar indicando una

zona vulnerable a la contaminacion por nitratos, o bien, un fallo en el modelo.

Asi mismo, se recomienda realizar mediciones de nitratos en suelo y pruebas de
columna para determinar el mecanismo especifico de la zona no saturada en la

Zona.

En general, el modelo de transporte coincide en 8 de los 9 puntos de referencia. No
obstante, el punto | no se logr6 simular. Este punto maximo se puede deber a una
fuente no considerada en el presente modelo como podria ser fuga en el drenaje.
Se necesitaria un estudio mas detallado para determinar la fuente en este punto,

incluyendo recorridos de campo, analisis de suelos y monitoreo de pozos perioddicos.
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10 Conclusiones

Los modelos de flujo y transporte manejados lograron identificar las posibles fuentes

de contaminacion de nitratos en la zona sur-poniente de la Cuenca de México.

Debido a que los residuos pesados del modelo de flujo distan de una distribucién
normal se recomienda replantear algunos aspectos, como el método para calcular
los pesos, tal que representen mas fielmente los errores reales de las
observaciones. También se sugiere hacer mas analisis de los resultados de la
calibracién, incluyendo analisis por zonas y por periodos, las razones que dan origen
a los residuos mas grandes, entre otros. Estos podrian sugerir algunos cambios al
modelo conceptual. Se prevé una posible modificacion en la zonificacion de los
parametros, en especial de la recarga, ya que este es uno de los parametros con

mayor incertidumbre.

De acuerdo al modelo de transporte, la mayor carga de nitratos de la zona proviene
de la escorrentia de compuestos nitrogenados presentes en los fertilizantes,
seguida por la falta de drenaje y uso de fosas sépticas en zonas vulnerables. No
obstante, las discrepancias que se tuvieron entre lo modelado y lo observado
indican que es probable que se deban considerar otros aspectos en el modelo como

el efecto de otras fuentes, como fugas en el drenaje.

Las suposiciones y simplificaciones que se realizaron al modelo se hicieron bajo la
duda que fueran las adecuadas, sin embargo, para fines de este modelo y escala
se consideran validas debido a que los resultados obtenidos son congruentes con
el medio real. No obstante, para un analisis mas detallado se recomendaria realizar
diversos estudios como recorridos de campo de las zonas afectadas y posibles
fuentes, estudios enfocados a conocer el comportamiento de los nitratos en el area
de estudio para la zona no saturada y monitoreo periddico de las concentraciones

de nitratos en los pozos de interés.
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Tabla. Datos demograficos INEGI.

Delegacion 1940 1950 1960 1970 1980 1990 1995 2000 2005 2010
Alvaro Obreg6n NUmero de habitantes | 126922 | 202667 | 323614 | 456709 | 636164 | 639071 | 7265 7431 7613 7762
Densidad de poblacién | 1377 2199 3512 4876 6824 7020 674304 | 678350 | 691129 | 716237
Habitantes sin drenaje | 63461 | 101333 | 161807 | 148689 | 167650 | 87719 | 61892 | 63417 | 35813 | 37780
Coyoacan NUmero de habitantes | 94334 | 150631 | 240524 | 5735 10088 | 11054 | 11144 | 10904 | 10756 | 10482
Densidad de poblacién | 1632 2605 4160 339446 | 594732 | 634447 | 650334 | 630741 | 603241 | 596578
Habitantes sin drenaje | 47167 | 75315 | 120262 | 132644 | 244119 | 187340 | 100490 | 44046 | 35418 | 32915
Cuajimalpa de Morelos | Numero de habitantes | 10060 | 16064 | 25651 | 497 1251 1687 1871 2107 2382 2558
Densidad de poblacién | 140 224 357 36200 | 91067 | 119577 | 136342 | 147617 | 171070 | 181836
Habitantes sin drenaje | 5030 8032 12825 | 17745 | 33677 | 28911 | 19510 | 18417 | 15986 | 14366
Magdalena Contreras NUmero de habitantes | 20962 | 33472 | 53447 | 1213 2784 3209 3411 3608 3716 3844
Densidad de poblacién | 342 546 872 75429 | 172067 | 194167 | 211428 | 217506 | 225566 | 237009
Habitantes sin drenaje | 10481 | 16736 | 26724 | 50527 | 62969 | 32434 | 26021 | 25986 | 22011 | 20795
Milpa Alta Namero de habitantes | 9364 14952 | 23875 | 125 200 244 297 371 431 486
Densidad de poblacién | 35 56 90 33694 | 53465 | 63370 | 81014 | 95920 | 114608 | 129842
Habitantes sin drenaje | 4682 7476 11937 | 26562 | 37319 | 32434 | 27122 | 30266 | 36414 | 44804
Tlahuac NUmero de habitantes | - - - - - - 2847 3507 3897 4075
Densidad de poblacion | - - - - - - 255004 | 298941 | 337705 | 356811
Habitantes sin drenaje | - - - - - - 47234 | 32134 | 28106 | 33813
Tlalpan Namero de habitantes | 33421 | 58007 | 92625 | 422 1191 1613 1784 1904 1972 2101
Densidad de poblacién | 111 193 307 130719 | 363766 | 475141 | 547194 | 567851 | 281590 | 629774
Habitantes sin drenaje | 16711 | 29004 | 46312 | 53276 | 186479 | 240608 | 252149 | 222644 | 218828 | 237511
Xochimilco NUmero de habitantes | 32374 | 51694 | 82544 | 866 1616 2080 2447 2798 3007 3084
Densidad de poblacién | 247 394 629 116493 | 216356 | 268136 | 329481 | 360672 | 384581 | 401939
Habitantes sin drenaje | 16187 | 25847 | 41272 | 73276 | 110140 | 110699 | 97919 | 95962 | 103530 | 106976
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Figura 1. Isolineas de masa calculada a partir de las observaciones.
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Figura 2. Isolineas de masa obtenidas del modelo advectivo considerando AH. Mismo orden de la Figura 1.
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Figura 3. Isolineas de masa obtenidas del modelo advectivo considerando AG. Mismo orden de la Figura 1.
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Figura 4. Isolineas de masa obtenidas del modelo advectivo considerando GA. Mismo orden de la Figura 1.
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Figura 5. Isolineas de masa obtenidas del modelo advectivo-dispersivo considerando AH. Mismo orden de la Figura 1.
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Figura 6. Isolineas de masa obtenidas del modelo advectivo-dispersivo considerando AG. Mismo orden de la Figura 1.
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Figura 7. Isolineas de masa obtenidas del modelo advectivo-dispersivo considerando GA. Mismo orden de la Figura 1.
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Figura 8. Isolineas de masa obtenidas del modelo final. Mismo orden de la Figura 1.
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En la siguiente figura se resumen los resultados generales obtenidos de cada zona:
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