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CAPITULO I

INTRODUCCION

1.1 Generalidades

Dada la importancia que tiene el agua en el consumo humano, en la industria y en la
agricultura y considerando que la disponibilidad de ésta es limitada, resulta logico pensar en
la forma mas conveniente de aprovecharla. Cuando se habla de disponibilidad del agua se
tiene que considerar que no solo es importante el volumen disponible de ésta, sino también
su calidad, pues de poco sirve contar con una gran cantidad si no puede utilizarse para
satisfacer las necesidades de una comunidad, o los requerimientos de una industria debido a
que sus propiedades quimicas pudieran no hacerla apta para estos usos. Al hablar de
disponibilidad del agua, por lo general se hace referencia a aquel volumen que tiene las
propiedades quimicas necesarias para su uso en el consumo humano, que sirve para llevar a
cabo determinados procesos industriales o que puede utilizarse en la agricultura. Las fuentes
de agua con estas caracteristicas son las que resultan de interés para ser estudiadas, pues
dada su calidad son las que mas directamente se pueden utilizar.

Para poder aprovechar en forma Optima estas fuentes asi como para determinar su
disponibilidad, es necesario contar con herramientas que permitan conocer en forma
cuantitativa el volumen de estas fuentes y la calidad de las mismas. Si por diversos motivos,
alguna o algunas de estas fuentes llegaran a contaminarse con sustancias no deseadas, seria
util que las mismas herramientas permitieran determinar la mejor forma de eliminarlas.

Basandose en esta idea se han desarrollado los métodos de remediacién, como una manera
de tener a disposicion técnicas de limpieza capaces de ser utilizadas para disminuir las
concentraciones de sustancias toxicas o en general para eliminar sustancias no deseadas que



se encuentran presentes en las fuentes de agua contaminadas. Sin embargo, el éxito de la
aplicacion de dichas técnicas se encuentra en funcion de la informacion disponible del sitio
contaminado, ya que para el disefio de una estrategia de limpieza se requiere conocer un
minimo de informacion como:

» Extension del drea contaminada, tanto horizontal como vertical.

» Identificacion del tipo o tipos de contaminantes.

* Localizacion de las fuentes contaminantes, tanto superficiales como subterraneas.

 Caracteristicas hidrogeologicas del lugar para determinar las posibles trayectorias de
migracion del contaminante.

Estas técnicas por lo general pueden operar in-situ u off-site, y utilizar como agentes de
tratamiento sustancias de origen quimico-biologico o en ocasiones métodos eléctricos. De
hecho, la combinacion de herramientas de simulacion y técnicas de remediacion son basicas
para poder tratar problemas de contaminacién, ya que su aplicacion conjunta permite estimar
el tiempo que se llevaria el restaurar dichas fuentes, hacer una evaluacion del costo
economico que esto implicaria, ensayar distintos métodos de remediacion y determinar cual
es el mas adecuado dependiendo de las variables tiempo, costo y tipo de contaminante. Esta
forma de manejar las fuentes de agua permite tomar decisiones respecto al abastecimiento y
planeacion a corto y mediano plazo de las actividades a desarrollar.

La herramienta a que hacemos referencia y que constituye la parte fundamental de este
trabajo, se conoce en el ambito cientifico como Modelacién Matematica. Por medio de los
modelos matematicos se puede describir Iz evolucion piezométrica de una fuente particular
de agua, la concentracion de sélidos disueltos en dicha fuente en un tiempo dado, determinar
los volimenes de extraccion "sanos” para conservar esta fuente, conocer el impacto de la
apertura de nuevos centros de bombeo, evaluar operaciones costo-beneficio en un programa
de remediacién, y en general, permite administrarla de manera racional si se cuenta con la
informacion suficiente para ello.

1.2 Objetivo

Este trabajo tiene €l proposito de evaluar un problema de contaminacion con tricloroetileno
(TCE) en un acuifero libre, y simular diferentes alternativas de explotacion de éste dentro
del contexto de la Modelacion Matemitica, para poder establecer una estrategia de
aprovechamiento del sistema que permita continuar con su explotacion.



Con base en este marco general de la Modelacidn Matematica, se describen algunos
métodos de remediacion con que se cuenta en la actualidad, y se presentan las relaciones
matematicas que describen los procesos fisicos y quimicos relacionados con el transporte de
contaminantes, especificando el grado de confiabilidad actual con el que se pueden modelar
dichos procesos. Se dan también lineamientos para seleccionar una técnica de remediacién
particular dependiendo del problema que se esté considerando.

Tomando en cuenta que la contaminacion con solventes organicos clorados es uno de los
principales problemas que en la actualidad enfrentan las sociedades industrializadas, se hace
uso de los modelos matematicos para simular el funcionamiento de un sistema que presenta
un problema de contaminacion por tricloroetileno (TCE). El problema de contaminacién que
se aborda, es una situacion tedrica relacionada con la proteccién y conservacion de fuentes
de suministro de agua potable, ligadas directamente a una fuente contaminante como lo es
un rio en donde se descargan aguas residuales con altas concentraciones de solventes
organicos, y en donde al mismo tiempo, este ultimo funciona como una de las fuentes de
recarga del sistema. Los objetivos que se persiguen incluyen: el encontrar algiin esquema de
funcionamiento que nos permita en principio detener el avance de la pluma contaminante
hacia una bateria de pozos de suministro; evaluar la efectividad de técnicas como bombeo y
tratamiento y barreras de aislamiento, para tratar este tipo de problemas; alcanzar un "estado
de remediacion” del sistema que nos permita continuar con su explotacién y explorar la
posibilidad de restauracion del mismo.

1.3 Metodoiogia

Para generar los modelos matematicos de flujo y transporte, se obtienen las ecuaciones
diferenciales que describen estos dos fenomenos haciendo uso de las propiedades extensivas
¢ intensivas de los cuerpos y aplicando la ley general de balance global. Especificamente,
basandose en esto se deduciran las ecuaciones diferenciales que describen el flujo de un
fluido y el transporte de contaminantes en un medio poroso. Se describira en detalle lo que
representa cada término de cada una de las ecuaciones obtenidas, y se explicara que
procesos fisicos y quimicos se contemplan en los modelos de flujo y transporte. También se
exponen los métodos de remediacion mas cominmente empleados en problemas de
contaminacion indicando las ventajas y desventajas que presenta cada uno.



Para realizar las simulaciones de flujo y transporte en el sistema que se pretende modelar, se
hace uso de programa MODFLOW de McDonald y Harbaugh en su version 1988, y MT3D
de 8.S. Papadopulos&Associates, Inc. en su version 1992. Dichos programas fueron
elegidos considerando que tienen las opciones necesarias para simular flujo y transporte en
el sistema que se esta considerando. Sus caracteristicas son las siguientes:

El modelo de flujo MODFLOW, utiliza un esquema tridimensional de diferencias finitas
para discretizar la ecuacion de flujo y un método iterativo para resolver el sistema de
ecuaciones resultante. Se pueden simular fronteras de carga especificada, fronteras de flujo
especificado, y permite trabajar con parimetros hidraulicos variables por capa, simular
procesos como recarga, evapotranspiracion, aporte de rios, emplazamiento de pozos de
extraccion e inyeccion y drenes.

El modelo de transporte MT3D, utiliza un método mixto Euler-Lagrange para resolver
numéricamente la ecuacion de transporte. La parte Lagrangiana del método se utiliza para
resolver el término advectivo de la ecuacion por medio del Método de Caracteristicas y la
parte Euleriana se usa para resolver el término dispersivo de la ecuacion por medio de
Diferencias Finitas. Se pueden simular procesos como adveccion, dispersion, sorcion y
degradacion.

El esquema de simulacién del problema de contaminacién que se pretende modelar,
contempla tres capas constituidas por una mezcla de gravas y arenas principalmente y en
menor proporcion sedimentos arcillosos. La recarga desde el rio hacia el acuifero en
explotacion, se da a través de la primera capa, y también por ella ingresa el contaminante
que llega a todo el acuifero. La eleccion del tricloroetileno (TCE) como contaminante para
este sistema, se hizo considerando que las normas de potabilidad del agua para este
contaminante son bastante estrictas debido a su alta toxicidad; 0.005mg /£ de acuerdo con
[US EPA, 1992].



CAPITULO T

BASES MATEMATICAS DE LA MODELACION

2.1 Introducciéon

La descripcion de un sistema se puede realizar de acuerdo a un punto de vista microscopico
o también conforme a un punto de vista macroscopico. Cuando la descripcion se Heva a
cabo desde un punto de vista microscopico, se consideran explicitamente cada uno de los
atomos o moléculas que constituyen al sistema, asi como la interaccion que existe entre
ellos. Si la descripcion se realiza desde un punto de vista macroscopico, se idealiza al
sistema y no se toma en cuenta de manera explicita su estructura molecular o atdmica y se
considera al sistema como constituido por una masa continua y homogénea, sin huecos ni
separaciones en su interior. A esta idealizacion la {lamamos un medio continuo. Para poder
describir a un sistema de este tipo, lo dividimos en elementos de volumen infinitesimales,
esto es, muy pequefios comparados con las dimensiones del sistema mismo pero, todavia
grandes comparados con las distancias que separan a las moléculas o atomos que lo
constituyen. De esta manera, cuando nos referimos al desplazamiento de una particula de un
sistema macroscdpico o al movimiento de un punto del mismo, no queremos decir el
desplazamiento de una molécula individual, sino de un elemento de volumen que contiene
muchas moléculas aunque visto como un punto.

2.2 Descripcion macroscopica del movimiento
La descripciéon matematica del estado de movimiento de un sistema macroscopico, se realiza

por medio de funciones que dan la posicion relativa de los elementos que constituyen al

sistema con respecto a un marco de referencia, esto es, tales funciones permiten conocer el



campo de velocidades asociado a este sistema, y también describir los campos de presion y
densidad que lo distinguen de otros cuerpos.

Las propiedades que caracterizan a un sistema macroscopico se pueden dividir de manera
general en extensivas e intensivas. Las propiedades extensivas son aquellas cuyos valores
dependen de la cantidad de sustancia presente, como podria ser su masa, peso y cantidad de
calor entre otras. Por el contrario, las propiedades intensivas son aquellas cuyo valor no
depende de la cantidad de sustancia presente, por ejemplo la presion, temperatura y
velocidad del sonido en el medio. Toda propiedad intensiva estd definida para cada
elemento de volumen del sistema y para cada tiempo, esto es, para cada particula del medio
continuo. La descripcién de las propiedades intensivas, se puede hacer en términos

Lagrangianos y también en términos Eulerianos. Si IT es una propiedad intensiva y ®(X,t)
su valor en una particula X al tiempo t, entonces CD(X,t) es la descripcion Lagrangiana de
la propiedad I1. De manera similar, sea ¥(x,t) el valor de la propiedad IT en el punto x

del espacio en el tiempo t. Entonces ¥(x,t) es la descripcion Euleriana de la propiedad IT.
Si consideramos una particula X colocada en la posicion x al tiempo t, entonces la

descripcion Lagrangiana y la Euleriana deben ser equivalentes, y podemos expresar esto
como:

o(X,1) = ¥(p(x,1),1) | @1)
donde p(X,t)= posicion de la particula X al tiempo t.
La descripcion Lagrangiana de la velocidad esta dada por:

V(X,t)=p (X,1) 22)

Si la descripcion Euleriana de ia velocidad esta dada por: v(x.t) yla particula X tiene la
posicion x en el tiempo t, entonces

V(X,1) = (p(X,0),1) (2.3)



La derivada Lagrangiana de una propiedad o derivada material, se obtiene manteniendo a la
particula fija. Si ®(X,t) es la descripcion Lagrangiana de una propiedad, CDt(X_,t) es su
derivada Lagrangiana o material. La derivada Fuleriana de una propiedad se obtiene

manteniendo el punto del espacio fisico fijo, esto es, si ¥(x,t) es la descripcién Euleriana de

una propiedad del sistema, entonces ‘P((;g, t) es la derivada Euleriana. Con base en la

equivalencia de descripciones CD()_{,t):‘P(p()_(,t),t) y haciendo uso de la regla de la

cadena, se puede derivar ‘P(g, t) para obtener

®,(X,1) = (p(X,1),1) + p (X,1)- V¥(p(X,1),1) (2.4)

Denotando por % la descripcion Euleriana de la derivada material se tiene

E=‘I~'t+v-V‘P (2.5)
Dt

2.3 Identidades utiles de Calculo Diferencial e Integral

Las identidades que a continuacion se muestran, se usan de manera frecuente en este trabajo
para calcular la variacion de una propiedad extensiva de un sistema macroscopico.

La divergencia de una funcion vectoral U(x,,...,x,) se define por:

¥ 9 U,
V'!-{Eé‘; (2.6)

El Teorema de la Divergencia establece que

JV-Qd)_F U-ndx @27
Q e}
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El Teorema Generalizado de la Divergencia

[V-Udx= [U-ndx (28)
0 a0

H"—--.
I’-:"
=

donde [U] = salto de la funcién U

Z = superficie de discontinuidad en el interior de Q

Otro resultado importante se refiere al caleulo de derivadas de integrales cuando la region
de integracion €)(t) depende de un parametro t. Considérese la integral:

()= [fx)dx (2.9)

Q)

Sea I'(t) = 0 Q(t) la frontera de Q(t) y v la velocidad con la que se desplazan los puntos
de I'(t). Entonces la derivada con respecto al tiempo de la ecuacion (2.9) esta dada por
[Allen et al., 1987]:

dit) _

" If(x t)dx + J'f(x t)vp-ndx (2.10)

t) a4A1)

donde f, es la derivada parcial de f con respecto al tiempo y, v, es la velocidad con que se
desplazan los puntos de la superficie €(2).

Esta relacion es valida solamente cuando f(x,t) vy su derivada son continuas. En el caso de
que f(x,t) y su derivada sean discontinuas, la relacion (2.10) se tiene que modificar de la
siguiente manera. Considere una region Q(t), dividida en las subregiones Q_(t) y Q_(t)

por una superficie Z(t). Suponga que f(x,t) y su derivada son continuas separadamente
en Q (1) y €2 (t), pero no a través de Z(t). Entonces, aplicando (2.10) a las regiones
Q. (t) ya Q_(t) separadamente se tiene

L= Jf(x,Ddx+ |f(x, tyvp-ndx- jf+(x vy -ndx (2.11)
Q. aQ, (1)



L(t)= [flst)dx+ [f(x,0) v, ndx+[f (5,0 v, ndx (2.12)

Q.(t) an. (1) L

donde la frontera & €2(t), se ha dividido en dos partes €2, (t) y 0£2_(t) que junto con la
superficie £ forman dos superficies cerradas. El vector normal n se toma apuntando hacia
afuera de Q_(t), lo que se manifiesta por el signo menos que aparece en la ecuacion (2.11).

Sumando las ecuaciones (2.11) y (2.12) se obtiene la siguiente expresion (ver apéndice 1)

[©= [f(udx+ [£vendx-[{f]y, ndx 2.13)

(1) aq( T
donde
[f]l=f. -1 (2.14)

I

limite de fen Q_(t)
limite de fen ©_(t)

Un ultimo resultado de gran importancia es el que establece que si f(x) es una funcidn
continua en la region € y se cumple que

jf(§)d§ =0 (2.15)

en toda subregion R de €2, entonces
f(x)=0 Vx e (2.16)

Este resultado es conocido en Mecénica del Medio Continuo como el Lema de Dubois-
Reymond. Una extension del Lema de Dubois-Reymond para el caso en que f(x) fuese
continua en £), excepto en una superficie £ a través de la cual f pudiera tener
discontinuidades de salto, y ademas cumpliera con

jf(g)dy— j[f]dE:O (2.17)

I(R)
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para toda subregion R de Q.
donde £(R) es la parte de T contenida en R, entonces
f(x)=0 VxeQ (2.18)
Y
[f]=0 Vxe (2.19)

2.4 Propiedades extensivas e intensivas

La presentacion de este tema, asi como la derivacion de las ecuaciones de balance, estan
basados en [Herrera y Allen, 1986].

Una propiedad extensiva es aquella que se puede expresar como la integral de una propiedad
intensiva, es decir, existe una funcion y tal que

E()= [w(x dx (2.20)

B(1)
donde B(t) es la region del espacio fisico ocupada por el cuerpo B en el tiempo t.

En este caso el integrando w(g,t) es la propiedad intensiva asociada a la propiedad
extensiva E(t). Esta manera no estandar de definir las propiedades intensivas esta basada en
una forma de proceder que ha venido siguiendo [Herrera y Allen, 1986). La definicion
convencional incorpora la densidad de la fase. La ventaja de la definicton aqui utilizada es
que no presupone la existencia de una densidad y resultan mas directas las aplicaciones.
Esto también hace las ecuaciones de balance mas sencillas.

Como ejemplo de esto se tiene que la propiedad intensiva densidad se asocia con la

propiedad extensiva masa, por medio de la relacion

M()= [o(xdx 221

B(1)
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En este caso p(x,t) es la descripcion Euleriana de la densidad, esto es, la propiedad

intensiva y M corresponde a la masa del cuerpo B(t) o propiedad extensiva.

La rapidez con que cambia una propiedad extensiva se puede derivar en forma inmediata
usando la ecuacion (2.10). De las ecuaciones (2.20) y (2.10) se sigue que

d—@= f y (x, t)dx + j p(x, t)v(x,1)-ndx (2.22)

dt B(t) Z21 0]

y aplicando el teorema de la divergencia al segundo término del miembro de la derecha de
(2.22) sellega a

%ﬁ = a{){wt +V-(yy)}dx (2.23)

La ecuacion (2.23) tiene una importante limitacion: supone que la propiedad intensiva v y
su derivada son continuas. En el caso de que éstas no lo sean, la expresion equivalente a

(2.23) se obtiene como sigue:

Considérese un cuerpo B que ocupa la region B(1) en el tiempo t. Supdngase que y(X,1),
(la propiedad intensiva) pudiera tener discontinuidades a través de una superficie (t), en el
interior de B(t). Aplicando (2.13) en (2.20), se obtiene

d E(t)
dt

= Jw.x0dx+ [wxvndx-[[y]y; ndx (2.24)

B(Y) B (1} pa

Dividiendo B(t) en dos subregiones B, (t) y B_(t), de tal manera que las fronteras ¢B, ,
dB_ y la superficie T formen dos superficies cerradas. Entonces, usando el Teorema
Generalizado de la Divergencia (ecuacion 2.8), se obtiene la siguiente expresion (ver
apéndice 2)



12
JV {yv)d =J yv.ndx- va ndx (2.25)
B(1) =

como se puede ver en esta expresion, la velocidad de las particulas a través de & puede ser
discontinua. Xi sustituimos (2.25) en (2.24)

+V-(yv }dx+I v— Vz -ndx (2.26)

B{1)
2.5 Ley general de balance
Las leyes que gobiernan los sistemas macroscopicos se expresan por medio de balances

globales. Zu forma general, para una propiedad intensiva IT con representacién Euleriana
y(x,t), esta dada por [Herrera y Allen, 1986]

donde E(t) es la propiedad extensiva asociada a . Cuando y es una funcion escalar, t w
n son funciones vectorial y escalar respectivamente.

Con mawor generalidad, cuando v es un tensor m es otro tensor def mismo rango, mientras
que el rango de t_ excede al de w enuno. Zi w es un vector; t es una matriz mientras que

7 es un vector.

La ecuacion (2.27) es una ley de balance que se cumple en todo cuerpo B. A la funciént
se le Hlama el "flujo de y" a través de la superficie del cuerpo y a la funcién n se le
denomina el "suministro desde el exterior de y". Zustituyendo (2.26) en (2.27) se obtiene

o, +v- (wv)}dx+J[ (v-vg)] ndx- jt-ndx- [ndx=0 (2.28)
B(1) - éB B(t)
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Aplicando la version generalizada del Teorema de la Divergencia se obtiene
B{jwt +V-(yy)-V-1-mldx+ g[w(x -vy)-1]-mdx=0 (2.29)
Por el Lema de Dubois-Reymond, la ecuacion (2.29) es equivalente a
v, +V.(yv)-V.1-n=0 en B(t) (2.30)
[w(y-ve)-1}n=0 en T (231)

Las ecuaciones (2.30) y (2.31), corresponden a la forma diferencial o local de la "Ley
General de Balance" y la "Condicion General de Salto", respectivamente.

2.6 Deduccion de la ecuacion de flujo en un medio poroso
Con base en la ley general de balance, se deducird a continuacién la ecuacién de flujo en un

medio poroso. La masa de un fluido en un medio poroso saturado, cuya porosidad
denotaremos por 6 esta dada por

M(1)= [(epkix (232)

B(t)
donde 8= porosidad del medio
p= densidad del fluido

B(t)= volumen del cuerpo o medio poroso

El cambio de masa del fluido en el medio poroso esta dada por:

d M(t
0 _ jn(x,t)dx + [r-ndx (2.33)
dt B (1) 2B (1)
donde T-n= flujo de masa a través de la frontera y

n{x,t)= generacién de masa por unidad de volumen

Comparando la ecuacion (2.32) con la ecuacion (2.20), resulta evidente que:
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w(x,t)=8(x,t)p(x,t) (2.34)

De este modo, el balance local de masa para un fluido en un medio poroso se puede expresar
de la siguiente manera.

(6t), +V-(Bpy)-V-1-1n=0 (2.35)
Si se considera que 1 =0y n=0, la ecuacidn (2.35) se reduce a:
(6t), +V-(Bpv) =0 (2.36)
Para deducir la ecuacidn de flujo, se haran las siguientes consideraciones:
i)- La porosidad 8 y la densidad del fluido p, son funciones de la presion

exclusivamente.
if).- La velocidad V. en un medio poroso anisotropico esta dada por la Ley de Darcy

k.
M O ox,

donde  k = permeabilidad del medio poroso

1= viscosidad intrinseca del fluido
p= densidad del fluido

P= presién del fluido

g= aceleracion de la gravedad

z= altura desde un nivel de referencia

Bajo estas hipotesis se tiene que el primer término de (2.36) esta dado por

Ap6) 88 _ép 60 _Op)\oP oP
=l p—+8— 1= p—- e |— = Op)— 238
Frad L v rl bl LT ey on plo+6p) = (2.38)



do
donde o= 4P representa la compresibilidad de la matriz porosa

_odp "y :
B=p dp es la compresibilidad del fluido

15

Debido a que la densidad p del fluido y la porosidad © de la matriz pueden variar de

acuerdo a la variacion en la carga hidraulica h, se establecera una definicién de carga

hidraulica posteriormente. Sustituyendo (2.38) en (2.36) se obtiene:

Ssa—lt)+gV-(pr)=0

donde S, = pg(o +68) se le denomina "almacenamiento especifico” del medio

Definiendo V =8y la ecuacion (2.39) se puede expresar como:

éP
S,—+gV:.(pV)=0
Desarrollando la ecuacidon (2.40) se obtiene

cP oV op
S, —+ —+gV—=0
* ot g _I-g_('ixl

ax

1

Para el caso de fluidos homogéneos (p = cte), la carga hidraulica h se define como

P

h:lj g +Z=P_p°+z
gy p(E) pe

(2.39)

(2.40)

(2.41)

(2.42)
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Derivando la expresion anterior con respecto a X, , se obtiene:
dh &P oz
PE =P8 (2.43)
ox; 0Ox; ax,
que al sustituirla en la ecuacion (2.37) se obtiene
k.
V., =- eg_! a_h (2.44)
pooox;
y también derivando (2.42) con respecto a t se tiene
oP ch
2 = pe—. 2.45
51 ot (2:43)
De este modo, sustituyendo {2.44) y (2.45) en (2.41) se obtiene
oh 8 [pgk; oh pgki 0h | O
S,pg >~ =pg 822 g =2 2= 2R (2.46)
ot Oxi\ B Ox, uo0x;)ox
Definiendo la conductividad hidraulica del medio por:
kij
K;=pg-> (2.47)
u
Se llega a
o (g oh ),k oh2loglo) ¢ oh (2.48)
éx, | "ox, "ox, Ox, at

En el caso de fluidos incompresibles, el segundo término del lado izquierdo de (2.48) se
anula, con lo que se obtiene
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5} ch oh
axi[ ”axJ ‘ot (249

Si la funciéon n(x,t) en la ecuacidon (2.30) es diferente de cero, la ecuacion (2.49) se

expresaria como:

g (K.. i‘.‘_J _q=s b (2.50)

El término n(x,t) representa en esta ecuacion a las fuentes o sumideros en el sistema.

Si la funcion t fuese diferente de cero en (2.30), el término —V -t quedaria incluido en la

gcuacion (2.50) a través de las condiciones de frontera.
2.7 Deduccion de la ecuacion de transporte en un medio poroso
De manera analoga a como se dedujo la ecuacién de flujo en un medio poroso, se deduce la

ecuacion de transporte de un soluto en un medio poroso. La masa para un soluto particular
en un medio poroso con porosidad q esta dada por la siguiente relacion:

M,()= [(aC)dx @.51)
B{O

donde C= concentracion del soluto definida como la masa de soluto por unidad de
volumen del fluido

qC= cantidad de soluto por unidad de volumen del medio poroso

El cambio en la masa del soluto esta dado por la ecuacion

IM,0) Jn(x,tydx+ Jt-ndx (2.52)
dt B (1) 8B (1)
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donde t

0= flujo de masa de soluto a través de la frontera
n(x,t)= generacion de masa de soluto por unidad de volumen

De igual manera a como se identificaron los términos en el caso de flujo, si se compara la
ecuacion (2.51) con la ecuacion (2.20) se tiene que

w(x,t)=q(x,t)C(x,t) (2.53)

Por consiguiente, el balance local de masa para un soluto en un medio poroso esta dado por
l2 ecuacién

(¢C) +V-(qCy)-V 1 -n=0 (2.54)

En donde como wya se mencioné anteriormente,t representa el flujo de masa a través de la
frontera 3B wn es la generacion de masa por unidad de volumen.

El flujo t de soluto a través de una superficie, se define como la cantidad de soluto que
atraviesa dicna superficie por unidad de tiempo  por unidad de area. El flujo dispersivo de
soluto se formula de acuerdo con una generalizacion de la Ley de Fick, que establece que

dicno flujo es directamente proporcional al gradiente de la concentracion [Bear w Verruijt,
1987].

t =-D-V(qC) (2.55)
Sustituyendo la ecuacion (2.55) en la ecuacion (2.54) se obtiene
(qC), +V-(qCv)~V-(D-V(qC)) -n=0 (2.56)

Separando los términos advectivo, difusivo y de fuentes, la ecuacion (2.56) se puede
expresar como

(9C), =V-(D-V(qC)) - V(g C¥) +n (2.57)
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El término n(x,t), que contempla reacciones quimicas asi como fuentes o sumideros de
soluto {considerando reacciones irreversibles de primer orden y procesos de sorcién ya sean
lineales o no lineales), se puede expresar de acuerdo con [Grove v Stollenwerk, 1984]
como:

n=4C,~r, 5 -1(aC+r,0) (258)

donde q,= flujo de agua por unidad de volumen de! medio poroso representando a
fuentes cuando es (+) y sumideros cuando es (-)
C.= concentracion de las fuentes 0 sumideros
r,= densidad volumétrica del medio poroso

C= concentracion del soluto adsorbido en el medio poroso
| = constante de degradacion para reacciones de primer orden

Sustituyendo la ecuacion (2.58) en la ecuacion (2.57) se obtiene.

(qC), =V-(D-¥(qC))-V-{g Cv)+q,C, —rb%cq (qC+r,C) (2.59)

Como se puede ver de la ecuacion (2.59), el tercer término del lado derecno de la ecuacion
(2.59) representa fuentes o sumideros de soluto cuando éstos se pueden expresar via un

gasto determinado como el de un pozo de extraccion o de inyeccién. En el cuarto término
del lado derecno en esta misma ecuacion se contemplan procesos de sorcidén y en el quinto
termino quedan incluidas fas reacciones quimicas.

Si se considera que el medio poroso se encuentra saturado de manera permanente, se puede
tomar a la porosidad como una constante y escribir la ecuacion (2.59) como:

oC J oC ol q r, 6C ( rb—)
= |p - X (vQ)+2c — 22X 1l Cc+2C 2.60
= &(( "aij o VO G (2.60)
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Esta es la ecuacién de transporte de un soluto en un medio poroso saturado que considera
los procesos: adveccion, dispersion, fuentes y/o sumideros, sorcion y reacciones quimicas.
Reescribiendo el cuarto término del lado derecho de la ecuacion (2.60), se tiene:

p, C _p, COC (2.61)
B ot 6oCa

Sustituyendo la ecuacion (2.61) en la ecuacion (2.60) se obtiene
x.2 D, x —f_(\:‘c)+$cs—°—ba—c-i'c—~l(0+p—bc) (2.62)
o x| ox, ) o 0 8 oC ot 0

Pasando el cuarto término de la ecuacion (2.62) al miembro izquierdo de esta misma
ecuacion se obtiene

RE_C[p &« —i(v]C)+giC,~l(C+Pl (“:) (2.63)
ot . ’ ij ox, e o
p, 6C A , .
donde R=1+ 9— 6C es un término conocido como factor de retardacidn.

La ecuacion de transporte queda ligada a la ecuacion de flujo a través de la relacion

V. =

} ?;_u. ch (2.64)

]

donde K, = conductividad hidraulica del medio

h= carga hidraulica

La carga hidraulica incluida en la ecuacion (2.64) se obtiene al resolver la ecuacion de flujo

para un medio poroso, ecuacion (2.50).
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2.8 Condiciones de frontera y condiciones iniciales

En modelaciéon matematica como en otras ramas de la ciencia, cuando se quiere simular el
comportamiento de un sistema particular como por ejemplo, el flujo de agua en un medio
poroso o el transporte de un soluto en el mismo medio, generalmente "se aisla" al sistema
del medio que lo rodea, y se formulan una o varias ecuaciones diferenciales parciales para
describir el comportamiento espacial y temporal de la variable o magnitud de interés. Este
aislamiento no se da en el sentido fisico, si no mas bien en el sentido de especificar las
dimensiones espaciales y temporales en las que se quiere conocer su funcionamiento, ya que
de cualquier manera el medio ambiente seguira interactuando con el sistema bajo
observacion. La forma de especificar esta interaccion entre el medio cincundante y el sistema
de interés, se da matematicamente por medio de condiciones a la frontera y condiciones
iniciales. De manera general, las condiciones a la frontera que se pueden especificar para un
sistema dado son las siguientes:

a) Condiciones a la frontera tipo Dirichlet
En este tipo de condicion se especifica de manera permanente el valor de 1a variable que
contiene la ecuacion diferencial en toda la frontera del sistema, y con ello se establece la
forma de interactuar del medio ambiente con el propio sistema. Por ejemplo, en el caso de
flujo de agua en un medio poroso, se especifica la carga hidraulica en toda la frontera del
dominio considerado para cualquier tiempo

h(x,y,z,t) = hy{x,y,2,1) (2.65)

para todo punto (x,y, z) sobre la frontera del sistema y para todo tiempo.

Si se considera el transporte de un soluto en un medio poroso, se tendria que especificar la
concentracion de este soluto en toda la frontera del sistema

C(x,y,z,t) = Co(x,y,z,t) (2.66)

para todo punto (x,y, z) sobre la frontera del sistema y para todo tiempo.
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b) Condiciones a la Frontera tipo Neumann

En este tipo de condicién se especifica el flujo de la variable que contiene la ecuacion
diferencial, esto es, se da como conocido el gradiente de dicha variable a través de la
frontera del sistema. Tomando el ejemplo anterior de flujo de agua en un medio poroso, se
tendria que especificar el valor

ch

=-K, —- 2.67
ql n axJ ( )

siendo ¢, una funcién conocida sobre todos los puntos (x,y,z) de la frontera de nuestro
sistema para todo tiempo. Si se considera la ecuacion de transporte para un soluto en un

medio poroso, la condicion de frontera tipo Neumann, quedaria expresada por

r(x,y,2t)=D, gxg (2.68)
]

Siendo r(x,y,z,t) una funcion conocida que representa el flujo dispersivo normal a la frontera
del sistema. Un caso especial de este tipo de frontera seria el de una frontera impermeable,
en donde r(x,y,z,t)=0

c) Condiciones a la frontera tipo Cauchy

El tercer tipo de condicion de frontera también conocida como condicion de Cauchy, se
forma de acuerdo a una combinacion de las dos condiciones de frontera anteriores. Para ¢l
caso de transporte de un soluto en un medio poroso, dicha condiciéon contempla tanto la
concentracion como el gradiente de la concentracion, y se puede expresar de la siguiente
manera

oC
D, , ~vC= s(x,y,2,1) (2.69)

]
siendo s(x,y,z,t) una funcion conocida que representa el flujo total (dispersivo y advectivo)
normal a la frontera del sistema. Para fronteras impermeables, tanto el flujo dispersivo como
el advectivo son cero, de manera que s(x,y,z,t)=0.
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Ademas de las condiciones de frontera que se deben imponer a un sistema para determinar
como interactua éste con el medio ambiente, también es necesario determinar el estado
inicial a partir del cual queremos conocer su evolucion. La forma de hacer esto es a traveés
de lo que se conoce como condiciones iniciales. Para el caso de flujo en un medio poroso, la

condicion inicial se da especificando los valores de la carga hidraulica en todos los puntos
del sistema en un tiempo dado t, por ejemplo t, = 0, de la siguiente manera

h(x,y,z,t) = h,(x,y,2,0) (2.70)

donde h,(x,y,z,0) esun valor conocido de la carga hidraulica en todos los puntos del
sistema en el tiempo t, = 0.

Si se considera el transporte de un soluto en un medio poroso, la condicién inicial para ese
sistema estaria dada como

C(x,y,2,t) =C,(x,y,2,0) (2.71)

donde CO(x,y,z,O) es un valor conocido de la concentracion en todos los puntos del
sistema en un tiempo dado t, por ¢jemplo, t, =0



CAPITULO III

PROCESOS FISICOS Y QUIMICOS

3.1 Introduccion

La utilidad de los modelos en agua subterranea para predecir el comportamiento de un
sistema, depende en gran medida del conocimiento que se tenga de los procesos que
controlan el flujo de agua subterranea y el transporte de contaminantes. Dichos procesos
estan relacionados principalmente con tres diferentes problemas de la modelacién. El
primero de ellos es el flujo de agua subterranea en medios porosos o fracturados. El
segundo lo constituye el flujo multifasico agua-NAPLs, siendo "NAPLs" las siglas de "Non-
Aqueous Phase Liquids", término con el que se designa a los fluidos "inmisibles"” que pueden
moverse junto con el agua conservando sus propiedades. Los NAPLs se han clasificado a su
vez en LNAPLs "Light Non-Aqueous Phase Liquids”, liquidos menos densos que el agua, y
en DNAPLs "Dense Non-Aqueous Phase Liquids", liquidos mas densos que el agua. Como
ejemplo de un fujo multifasico agua-LNAPLSs, se puede mencionar el agua-gasolina, y para
el caso agua-DNAPLSs, se tienen agua-cloroformo o agua-tricloroetileno. El tercer proceso
esta relacionado con el flujo de contaminantes disueltos en el agua.

3.2 El flujo de agua subterrinea

El flujo de agua subterranea es el mas simple de caracterizar, principalmente porque es el
que mas se ha estudiado y en consecuencia el que mejor comprendido se tiene. En diversos
problemas de flujo, los modelos solo necesitan considerar el flujo en respuesta a un
gradiente hidraulico, y las perdidas o ganancias de agua determinadas por las fuentes o
sumideros como la recarga y los pozos de bombeo. El gradiente hidraulico representa la

diferencia en los niveles del agua que son generados principalmente por la precipitacion de

4
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agua, que al infiltrarse en el subsuelo viaja por trayectorias que unen areas de alto potencial
con areas de bajo potencial. El agregar o remover agua de un sistema también tiene efectos
significativos en el patron de flujo. La distribucion de la carga hidraulica que se observe en
una area determinada depende principalmente de cuanta agua se agregue o se remueva en el
sistema, de donde se lleve a cabo este proceso asi como de la conductividad hidraulica que
presente el medio. Las fuentes y sumideros mas importantes en los sistemas de flujo de agua
subterranea estan representados por los pozos de extraccion e inyeccién. Dichos flujos son
considerados como interiores al sistema. Otras fuentes y sumideros que pueden ser
considerados son la recarga y la evapotranspiracién que en la mayoria de los casos se
incluyen en los modelos a través de las condiciones de frontera.

3.3 Flujo multifasico

El flujo multifasico ocurre cuando otros fluidos ademas del agua, estan en movimiento en el
subsuelo. Estos fluidos a los que se hace referencia pueden incluir: gases y compuestos
organicos e inorganicos que no se disuelven completamente en el agua, es decir, son liquidos
inmisibles. Como ejemplos de estos se puede citar a algunos solventes, el petroleo crudo y la
gasolina. Los procesos responsables del flujo de todos estos fluidos, son nuevamente los
gradientes de potencial. Sin embargo, la presencia de mas de un fluido en movimiento hace
que la situacion sea mas complicada, pues el potencial causante de que cada fluido se mueva
no necesariamente es el mismo que para el agua. De esta manera, cada fluido se puede
mover en una direccidn diferente y con diferente velocidad.

Otra complicacion adicional se deriva del hecho de que los parametros hidraulicos que
caracterizan al suelo no se mantienen constantes cuando varios fluidos estan presentes y
compiten por el mismo espacio poroso. Por ejemplo, la permeabilidad relativa de una unidad
geologica para un fluido particular como el agua, sera pequefia si la proporcion de agua
presente en un volumen de medio poroso es pequefia, y tenderd a aumentar a medida que se
incremente el contenido de agua en el mismo volumen.

Un efecto similar se tiene en la conductividad hidraulica que varia como funcidén de la
cantidad de agua en los poros, esto es, menor cantidad de agua se movera a través de un
suelo seco que a través de un suelo himedo. Al igual que para flujo en una sola fase, el
potencial del fluido en flujo multifasico también depende de las fuentes y sumideros que
agreguen o remuevan fluido del sistema, solo que ahora el nimero de procesos se ve
incrementado ya que los efectos del bombeo, la inyeccion y la evaporacion afectan a cada
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uno de los fluidos presentes, ademas de la transferencia de masa que puede ocurrir entre los
propios fluidos. Los procesos de transporte de masa més comunes en agua subterrinea son:
la adveccion y la dispersién. Los procesos responsables de transferencia de masa mas
comunes, por lo general se asocian a reacciones quimicas en las que intervienen procesos de
sarcion y reacciones irreversibles de primer orden.

3.4 Transporte de contaminantes disueltos en el agua

Una de las razones por las cuales los problemas que se relacionan con el transporte de
contaminantes son dificiles de modelar es el nimero y la complejidad de los procesos que
controlan este tipo de fenomenos. De manera general, los procesos a que se hace referencia
son: en primer lugar aquellos responsables del flujo de materia y en segundo lugar, las
fuentes y sumideros de material. Para el problema de movimiento de un contaminante,

dichos procesos son el transporte de masa y los procesos de transferencia de masa
respectivamente.

3.5 Adveccién

El segundo término del lado derecho en la ecuacion de transporte {ecuacién 2.63), se
conoce como término de adveccion. La adveccion es el principal proceso responsable de la
migracién de un contaminante o soluto en el subsuelo. En este proceso, el transporte de un
soluto se debe principalmente al movimiento mismo del agua subterrinea en la cual esta
disuelto el contaminante. En muchos problemas de transporte, se puede suponer que el
soluto se mueve en la misma direccion y a la misma velocidad que la del agua subterranea.
Para que esto pueda suceder es necesario considerar que la densidad del agua y la del
contaminante es aproximadamente la misma. En diversos problemas practicos de transporte
de contaminantes, el término de adveccidn puede dominar sobre los demas términos que
aparecen en la ecuacion. Una manera de medir el grado en que la adveccién domina en un
problema de transporte es usando el nimero de Peclet [Freeze y Cherry, 1979], un nimero
adimensional que esta definido como:

Pe= - (3.1)
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donde v = modulo del vector velocidad promedio del agua

L= longitud caracteristica que en el caso de modelos discretos es tomada como
el ancho de una celda en la malla
D= coeficiente de dispersion

En problemas dominados por advecci¢n, también llamados problemas con frentes abruptos,
el numero de Peclet alcanza valores muy grandes. En problemas de adveccion pura, el
namero de Peclet llega a ser infinito. Cuando el proceso dominante es la adveccion, la
solucion numérica de la ecuacion de transporte se ve afectada principalmente por dos tipos
de problemas numéricos. El primer tipo es la dispersion numeérica al momento de obtener la
solucion, causada principalmente por errores de truncamiento.

El segundo tipo de problemas numéricos corresponde a una oscilacion artificial de la
solucién numérica. Este tipo de problemas se presenta debido al disefio de esquemas de alto
orden que son utilizados para eliminar la dispersion numérica, y tiende a ser més severo
cuando los frentes de concentraciéon son abruptos [Lapidus y Pinder, 1982; Celia et al.,
1990]

Una forma de eliminar estos dos tipos de problemas es utilizar un método combinado de
Euler-Lagrange para discretizar la ecuacion de transporte, que permite eliminar casi por
completo la dispersion numérica y la oscilacion artificial permitiendo que se pueda trabajar
sin problemas el rango completo de nimeros de Peclet desde 0 hasta ©© [Neuman, 1981;
1984; Celia et al., 1990}

3.6 Dispersion

Como se describe en [Anderson, 1984, Bear y Verruijt, 1987], la dispersién mecanica se da
como resultado de las variaciones en la velocidad a nivel de poro con respecto a la velocidad
macroscopica promedio. La difusién molecular por otra parte, se genera como resultado de
los gradientes en la concentracion. Los efectos de esta ultima por lo general son secundarios
y despreciables cuando se comparan con los efectos de la dispersion mecanica, y solamente
llegan a ser importantes cuando la velocidad del agua subterranea es muy baja. La suma de
los efectos combinados de dispersion mecanica y difusion molecular, se conoce como
dispersion hidrodindmica.
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El término de dispersion a—xq— Dij (;XE en la ecuacion (2.63) representa una forma préctica
i j

de poder realizar los calculos necesarios requeridos en el transporte sin tener que describir
completamente el campo de velocidades, lo cual es casi imposible en la practica.

3.7 Coeficiente de dispersion

El coeficiente de dispersion hidrodindmico D para un medio poroso isotrdpico esta definido

de acuerdo con [Bear y Verruijt, 1987; Istok, 1989] como:

v v, v
D,=a, *+o;—~+a,—=2+D" (3.2a)
v v v
v2 2 2 .
D, =, L+0; 2 +a; 24D (3.2b)
v v v
2 2 2 .
D,=a, *+a;—=*+a,*+D (3.2¢)
v Y y
v,V
D,=D_ =(o, ~at;) Iv.’- (3.2d)
V,V,
D, =D, =(a, -a,) -’fv—'= (3.2¢)
V.V,
Dyz :Dzy =(aL_aT)-LV- (320
donde o, = dispersividad longitudinal

a; = dispersividad transversal
D’ = coeficiente de difusion molecular

V., V,, Vv, = componentes cartesianas del vector velocidad

v = :
v =(v2 V2 evi) médulo de! vector velocidad
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Las dos dispersividades independientes o, y a. utilizadas para definir el tensor de
dispersion en un medio poroso isotropico no son suficientes cuando se considera un medio
poroso anisotropico, el cual de acuerdo con [Bear y Verruijt, 1987], requiere de cinco
dispersividades independientes. Como generalmente no es posible obtener las cinco
dispersividades en el campo, para propésitos practicos se supone que el coeficiente de
dispersion hidrodindmico para medios porosos isotropicos basado en estas dos
dispersividades, es también aplicable a medios porosos anisotropicos.

Como una forma de minimizar el efecto que esta suposicion pudiera tener en los resultados
de un modelo de transporte, se ha sugerido una forma alternativa para el tensor de
dispersion debida a {Burnet y Frind, 1987] que considera dos dispersividades transversales,
una dispersividad transversal horizontal o, y una dispersividad transversal vertical o,

con lo que el tensor de dispersion queda expresado de la siguiente manera:

v2 Ve v2
Dxx:a[, _x+aTH7y+G'TVﬁi+D. (3.38.)
v v v
v? 2 2 )
D, =a, *4ogy Vx +0lpy ViyD (3.3b)
v v A
2 2 v
D, =a, -2 POy X +ay, L+D° (3.3¢)
v v v,
V.V
ny = Dyx = (Q‘L —G'TH) ——v-i (33d)
VXVZ
Du:szz(aL—aW) o (3.3¢)
V.V, ‘
Dyz = Dzy = (C‘L _a'r)'-}‘,;* (335

En el caso de que las dos dispersividades transversales sean iguales, el coeficiente de
dispersién hidrodinamico representado por las ecuaciones (3.3a) a (3.3f) es igual al
representado por las ecuaciones (3.2a) a (3.31).
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3.8 Fuentes y sumideros

El tercer término [%—‘C,) del lado derecho de la ecuacion (2.63) representa la masa de

soluto disuelta en agua que entra en el sistema por medio de las fuentes, o la masa de soluto
disuelta en agua que abandona el sistema a través de los sumideros.

Las fuentes o sumideros se pueden clasificar como distribuidos o puntuales. Entre las
primeras se pueden considerar la recarga y la evapotranspiracién, y entre fas segundas se
pueden incluir los pozos, los drenes y los rios.

Cuando se incluyen fuentes de contaminantes en un modelo de transporte, se requiere
especificar las concentraciones de cada una de ellas dentro del modelo. Por el contrario,
cuando se contemplan sumideros no se requiere especificar la concentracién de ninguna de
estas, ya que dicha concentracion sera igual a la que tiene el agua en el medio poroso. La
Unica excepcion que se tiene, en la cual la concentracion de los sumideros puede ser
diferente de la concentracion del agua en el medio poroso es para la evapotranspiracion,
donde la concentracion de ésta se puede considerar como cero.

3.9 Reacciones quimicas

De entre todas las posibles reacciones quimicas que se pueden incluir en un modelo de
transporte, las mas comunes por lo general son: las de sorcion lineal o no lineal en equilibrio
y las reacciones irreversibles de primer orden. Entre estas ultimas se incluyen el decaimiento
radiactivo y la biodegradacion.

3.10 Sorcion

El término sorcidn por lo general incluye: la adsorcion, atraccion del contaminante hacia la
superficie del solido, y la absorcion, incorporacién del contaminante en el interior del sélido.
El intercambio idnico, adsorcién con un remplazo de carga-carga de las especies idnicas
sobre una superficie por otras especies i6nicas en la solucion. La sorcion afectara de manera
general a todas las especies disueltas en el agua subterranea en mayor o menor grado.

Para poder expresar matematicamente el fenomeno de adsorcion, se utilizan las isotermas de

adsorcion. En éstas, se contempla la relacion funcional que existe entre la concentracién
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disuelta en el fluido y la adsorbida sobre la superficie del sélido. Por lo general los isotermas
de adsorcién se incorporan en el modelo de transporte a través del factor de retardacion. De

entre los isotermas de adsorcion, se distinguen dos clases de éstos, Isotermas de Equilibrio e
Isotermas de no-Equilibrio.

Los isotermas de equilibrio se basan en la suposicion de que las cantidades de soluto en la
superticie del solido y en la solucién adyacente estan continuamente en equilibrio, y
cualquier cambio en la concentracion de uno de ellos produce un cambio instanténeo en la
concentracion del otro.

Los isotermas de no-equilibrio, consideran que la condicion de equilibrio no se alcanza
instantaneamente, sino que mas bien se tiende a esta con cierta velocidad, la cual por lo

general depende de ambas concentraciones. Los isotermas més comanmente usados son los
siguientes:

1. Isoterma de Freundlich. [Freundlich, 1926]
C=k,C (3.4)

donde k.= constante de Freundlich
a=  exponente de Freundlich

Tanto k; como a, son coeficientes que se obtienen de manera empirica.

Al incluir este isoterma en la ecuacién de transporte (2.63) via el factor de retardacion R,
dicho factor queda expresado de la siguiente manera.

R=1+P

et %b- ak C*! (3.5)
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2. Cuando a=1, el isoterma de Freundlich, ecuacion. (3.4), se reduce al isoterma de
equilibrio lineal, en donde la constante k; ¢5 comunmente reemplazada por Ky, con lo
que se obtiene

C=k,C (3.6)
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donde k, = el coeficiente de distribucién
El factor de retardacion cuando se considera el isoterma lineal queda especificado como:
R—1+B"-§E:l+91kd (3.7)
8 oC 6

En este isoterma se considera que la adsorcion es instantinea, reversible y lineal. El
coeficiente K, es llamado coeficiente de distribucion, y representa en cada instante, la masa
de soluto sobre el solido por unidad de masa de este tltimo por unidad de concentracion del
. C .,
soluto en la solucion, K, = o Algunas veces, para procesos de desorcion, el valor de K,
puede diferir del considerado para procesos de adsorcion. Esto significa que tales procesos
no son completamente reversibles. También podria ocurrir que exista un limite para la
capacidad de adsorcion de las paredes del solido, en cuyo caso el isoterma (3.6) tendria que
ser modificado. Cuando se considera flujo no saturado, solo una parte del espacio vacio 0,

esta ocupada por el agua, esto es, se tiene una saturacion del medio dada por [Bear y
Verruijt, 1987]

6
§. =¥ (3.8)
Ye
Cuando esto ocurre, solo una parte del area total del solido participa en el proceso de
adsorcion ¢ en el intercambio idnico. Como una de las muchas posibilidades que se tienen
para definir la superficie del sélido en contacto con el fluido, supongamos que

drea de la interfase sélido - liquido  masa participante del solido

grea total del solido masa fotal del solido

Y que a su vez esta razon es igual a

parte del espacio vacio ocupada por el liquido

volumen total del espacio vacio
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que es jgual a §,, entonces, el isoterma lineal de equilibrio definido por (3.6) se puede
expresar de acuerdo con [Bear y Verruijt, 1987} como:

C=8,K,C (3.9

en donde K4= coefictente de distribucion

Sy~ saturacion del medio
3. La forma mas general del isoterma de equilibrio lineal, esta dado por la expresion
C=k,C+k, (3.10)
en donde k, vk, son coeficientes constantes.
La expresion para el factor de retardacion sigue siendo la misma, ecuacién (3.7).

4.- El isoterma no lineal de equilibrio de Langmuir esta dado por la expresion [Langmuir,
1918]

__kC 3.11
T 1+k,C (3.11)

en donde ky ¥ kg son coeficientes constantes

Para el isoterma no lineal de equilibric de Langmuir, el factor de retardacion se expresa
€omo:

R=1+Pe ?C_;:l_,_r_)k _15_3__5. (3.12)
8 &C 8| (1+k,C)

5. El isoterma no lineal sugerido por Lindstron-Van Genuchten tiene la expresion
[Lindstrom et al,, 1971; Van Genuchten, 1974)

C = k;Cexp(-2k,C) (3.13)
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en donde ks ¥k son coeficientes constantes
6. Elisoterma de no equilibrio para un sistema irreversible [Adamson, 1967] esta dado por:

&C

donde k,= coeficiente de proporcionalidad constante.

7. Lapidus y Amundson, también propusieron un isoterma no lineal [Lapidus y Amundson,
1952] dado por:

(3.15)
endonde k; ¥ k= coeficientes constantes

k.= coeficiente cinético

8. Langmuir por otra parte, propuso un isoterma de no equilibrio [Hendricks, 1972] cuya
expresion esta dada por:

oC_ [ k€ _ 3.16
a _k'[l+k”C CJ (3.16)

9. Van Genuchten y sus colaboradores, también mencionan un isoterma de no equilibrio
[Van Genuchten, 1974] que esta dado por:

‘zf =k, {k,,C*» - T) (3.17)

Cuando en un modelo de transporte se estd considerando la adsorcion, solo uno de los
isotermas anteriores se aplicara en cada caso particular. La seleccién del isoterma apropiado
para un problema especifico, y la determinacion de los valores de los diferentes coeficientes

que estos incluyen, se derivan de consiceraciones termodinamicas y de experimentos con el
suelo particular bajo consideracion,
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3.11 Decaimiento radiaciivo y biodegradacién

El término de reacciones irreversibles de primer orden —(C +Pe E) en la ecuacion (2.63),

Qhﬂgidém lag ﬂéﬂl;{las cle masa c1e contamgnante tanto la que se encuentra disueclta en el agua
[C] 66{“6 la que s=e encuentra aclsor!j!c!a en ei medio poreso (C} con la misma razdén

constante (}.) Dicha constante en general se da en términos de la vida media del

contaminante o soluto.

A = IM2)

t (3.18)

12

siendo t,,, la vida media del material radiactivo o biodegradable.

La constante t,,,, nos da el tiempo requerido para que la concentracién del contaminante
decrezca a la mitad de su valor original. Puede suceder que para algunos tipos de
biodegradacion, la constante de degradacion sea diferente para la concentracion disuelta y

adsorbida. Si este fuera el caso, el término de reacciones irreversibles de primer orden se
debera de expresar como:

-x(m%b»c):—xlc—xz ‘;b-c‘:' (3.19)

donde se considera que la constante X, es la constante de degradacién para el contaminante
o soluto disuelto en agua y A, la constante de degradacién para el contaminante adsorbido
en el medio poroso.

Cuando componentes organicos y algunos inorganicos estan presentes como contaminantes,
las transformaciones biolégicas pueden ser procesos importantes, debido a que el
sontaminanic original pucde ser destruido biologicamente, 1.ag trancformacionas bialdgicas
tienen dos ventajas principales (1) el contaminante puede ser completamente mineralizado
para obtener un producto poco activo o mas estable y (2) los procesos no son saturados
como con sorcion, intercambio o filtracion. Los microorganismos pueden estar implicados
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en reacciones redox, o con reacciones de sustitucion-hidrélisis. Los microorganismos
producen enzimas que permiten que las reacciones se lleven a cabo mucho mas rdpidamente.
Es debido a esto que ciertas reacciones se pueden realizar mucho mas rapido en presencia de
microorganismos que en ausencia de ellos. Las capacidades metabolicas de los
microorganismos que existen en los suelos y acuiferos son muy diversas y pueden permitir la
biodegradacion de una gran cantidad de contaminantes organicos.

Las reacciones quimicas descritas hasta aquf; no son las nicas que OgWITgA I} Wi Prosess o
transferencia de masa en agua subterrinea. Evictan atras que tambien vale la pena menctonar
como son: Precipitacion-Disolucion, Reacciones Acido-Base, Complejacion, Sustitucion
Hidrolisis y Reacciones Redox. De manera general, el esquema funcional de estas es el
siguiente.

3.12 Precipitacion y disolucién

Los contaminantes disueltos en el agua pueden abandonar o ingresar a la solucién por
procesos de precipitacion y disolucion de la fase solida. Ejemplos de procesos que actiian en
la precipitacién son: la hidrolisis y la oxidacién o reduccién [Runnells, 1976]. La hidrolisis
puede conducir a la precipitacion de hierro, manganeso, cromo y zinc. La oxidacion o
reduccion favorece la precipitacion de cromo, arsénico y selenio. La precipitacion de
contaminantes disueltos es de suma importancia debido a que atenuan el avance de los
contaminantes. El mecanismo de reaccion para este proceso es el siguiente:

C+A = CA(sélido} (320)
A™= anion
(CA)( = solido precipitado

sélido

La relacion termodindmica se establece por medio de

{cHa}=k, (3.21)

donde K, = solubilidad del producto
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La relacion establecida para este proceso no tiene una base de datos completa por lo que no
esta bien establecida.

3.13 Reacciones acido-base

Las reacciones que implican la ganancia o pérdida del ion hidrégeno (H') son llamadas
reacciones acido-base. Los 4cidos son especies quimicas que donan un ion hidrégeno (H*),
mientras las bases son especies que aceptan un ion hidrogeno (H*). Muchos contaminantes
potenciales son susceptibles de cambiar su especie debido a un cambio en el pH. Por
ejemplo, bajo condiciones de oxidacion, el arsénico disuelto debera estar presente en el agua
subterranea normal con un pH de 7 a 8 en la forma de HAsO;?. En cambsio si el pH del agua

s menor que 6, la forma dominante del arsénico oxidado es H,AsO; y a muy bajo pH es
H;As0;. El comportamiento quimico del arsénico en solucién puede ser muy diferente

dependiendo del nimero de protones asignados a éste. Por ejemplo, el comportamiento de
sorcién del H;AsO; es muy diferente del comportamiento de sorcion del H,AsQ;. Este
mecanismo se establece de la siguiente manera
HA=H"+A" (3.22)
en donde HA= acido
H™= 1on hidrégeno

A™= base conjugada o anion

La relacion termodinamica para poder expresar esto es

{HHa}_

1=K 3.23
donde K,= constante de disociacion acido/base

Esta relacion esta bien establecida y se usa de forma general.
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3.14 Complejacion
Los procesos de complejacidn son la combinacion de cationes y aniones simples en especies
acuosas mas complejas. Los complejos pueden ser clasificados [Morel, 1983] como pares
de iones de constituyentes mayores, complejos inorganicos de metales raros y complejos

organicos. Ejemplos de complejos son las siguientes reacciones.

Ca** +502- = CaSO,

Cu® +H,0= CuOH" +H"* (3.24)
Cu** +Y = Cuy?

donde Y™ es una especie organica.

En el transporte de masa, la complejacién es importante debido principalmente al papel que
ellos juegan en el incremento de la movilidad de los metales. La complejacion también es
importante en la sorcién de metales sobre superficies cuyos cambios de carga es funcién del
pH. En tales superficies, el comportamiento de sorcidén cambia dependiendo de cual especie
metalica esté presente en la solucion. Problemas mas complejos pueden aparecer por el
hecho de que cambiando la composicion del agua, por ¢jemplo su pH, también cambia la
concentracién de especies metalicas en solucién. Por consiguiente, en situaciones donde este
tipo de sorcion pueda ocurrir, la complejacion de metales debe estar incluida para
caracterizar completamente las reacciones de sorcion. El mecanismo de reaccion para este
proceso es el siguiente

C'+L =CL (3.25)
en donde C*= cation
"= laliga

CL= complejo resultante

Esta relacion no esta bien establecida debido a que la base de datos con que se cuenta esta
incompleta.
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3.15 Sustitucion hidrolisis

La hidrolisis y la sustitucidén son reacciones de transformacion abidtica que afectan los
contaminantes organicos en agua subterranea. El| término hidrolisis se refiere
especificamente a las reacciones de sustitucion que involucren agua o algin componente del
agua, por ejemplo;

RX+H,0 - ROH+HX (3.26)

donde R se refiere a la parte principal de la molécula organica y X es un halégeno, por
ejemplo, Cl-, Br~. Sin embargo, no todas las reacciones de sustitucién involucran agua. Por
ejemplo HS™ puede reaccionar y ser sustituido por un halogeno en una reacciéon de la
siguiente clase:

RCHX +HS™ — RCHSH + X~ (3.27)

Las leyes de razon cinética para reacciones de sustitucién-hidrélisis pueden ser complejas.
La razon por la que las reacciones de transformacion son importantes es que los productos
son mas susceptibles de biodegradar y mas solubles. El mecanismo se puede indicar de la
siguiente manera:

RX+N=RN+X (3.28)
en donde R= el reductor
N= el reducido u oxidante
X= un grupo organico

La relacion que expresa este proceso es:

{RNHX}

(R () = 62

donde K, = constante de sustitucion
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La relacién que describe este proceso no esté bien establecida debido a que la base de datos
utilizada para determinar dicha relacion se encuentra incompleta.

3.16 Reacciones REDQOX

Cualesquiera dos elementos que contengan valencias diferentes son potencialmente
susceptibles de una transformacién via reacciones de oxidacion y reduccion, generalmente
abreviada como reacciones "redox". Las especies para esto son abundantes, por ejemplo
Nitrogeno, Carbono, Fésforo y especies traza menores como el Hierro, el Manganeso, el
Uranio, el Selenio y el Arsénico. Las reacciones redox implican el movimiento de electrones
de una especie a otra. Un ejemplo de una reaccion redox es

0, +4Fe? +4H = 2H,0 + 4Fe* (3.30)

Existen problemas fundamentales en la conceptualizacién de las reacciones redox. En
muchas explicaciones se hace la suposicion de que las reacciones entre especies acuosas son
reversibles y en equilibrio. Sin embargo, hay evidencia abundante de que muchas reacciones
redox son esencialmente irreversibles {Lindberg y Runnells, 1984], esto es, las reacciones
pueden ir en una direccion facilmente pero no pueden ser invertidas -sin intervencion
bioldgica- para que vayan en la direccion opuesta.



CAPITULO IV

SOLUCION NUMERICA DE LA ECUACION DE TRANSPORTE

4.1 Introducccion

Dada la importancia que representa la ecuacion de transporte en la modelacion de la
contaminacién de acuiferos y en otras ramas de la ciencia aplicada, dicha ecuacion ha
merecido la atencion de muchos investigadores que la han tratado desde diversos puntos de
vista. La solucién de esta ecuacion se ha abordado tanto desde un punto de vista analitico
como desde un punto de vista numérico. Cuando se le ha tratado en forma analitica, su
campo de aplicacion se muestra muy reducido debido principalmente a todas las
restricciones que se tienen que imponer a las propiedades del medio, a las condiciones de
frontera y a las condiciones iniciales para poder obtener una solucién. La principal
importancia que ha tenido su solucién analitica se debe por lo general a su exactitud, y
también a que ha servido como base para validar las soluciones obtenidas para dicha
ecuacion por medio de algin método numérico. Las aplicaciones mas utiles y diversas que se
han realizado de esta ecuacion emplean una solucion numérica. Esta técnica ha permitido
tratar problemas practicos de mayor complejidad que consideran medios anisotropicos y
heterogéneos, con condiciones iniciales y de frontera también mas complejas.

4.2 Evolucién de los modelos de transporte

Durante la década de los 60's, se desarrollaron aplicaciones de la ecuacion de transporte
basicamente en forma analitica [Bear, 1961; Harleman y Rumer, 1962, Bachmat, 1967].
Diversos trabajos pusieron de manifiesto la importancia que tienen las heterogeneidades en
el transporte de solutos [Skibitzke y Robinson, 1963; Mercado, 1967; Greenkorn y Kessler,

Yi
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1969]. También en esta época aparecen las primeras soluciones numéricas para la ecuacién
de transporte [Shamir y Harleman, 1967].

Los 70's marcaron el inicio de un rapido desarrollo en las aplicaciones de la ecuacién de
transporte [Bredehoeft y Pinder, 1973], principalmente aquellas usadas en campo para
modelar la contaminacion de acuiferos como consecuencia del depésito de residuos téxicos
y el tratamiento de derrames. El acelerado desarrollo de la computacién tanto en hardware

como en software, permitié extender las aplicaciones para modelar sistemas mas complejos.

Como es obvio, los avances en la simulacion del transporte de contaminantes depende de la
simulacione de flujo. El manejo de modelos de flujo tridimensionales, y fa aplicacion de los
métodos de elemento finito a la discretizacion de las ecuaciones diferenciales
correspondientes, permitié el manejo de heterogeneidades macroscopicas en los modelos de
transporte y condujo al reconocimiento general de éstas, como la causa primaria de la
dispersién en problemas a escala real [Schwartz, 1977). También se inicio la aplicacion del
analisis estocastico para modelar flujo y transporte en agua subterranea {Freeze, 1975].

La incorporacién de procesos quimicos en los modelos de transporte, también evolucion6.
Se comprendieron y clasificaron diversos tipos de reacciones quimicas entre contaminantes y
suelos, desarrollandose relaciones matematicas para su inclusibn en los modelos
matemdaticos de transporte. Surgid un interés creciente por el destino final de los compuestos
organicos, que desencadend una intensa investigacion sobre los procesos y pardmetros que
controlan la sorcién de compuestos orginicos en el subsuelo [Giltham y Cherry, 1982;
Cherry et al,, 1984].

Diversos: trabajos han generado el desarrollo de modelos computacionales de transporie
practicos, que actualmente son de uso comun tanto en el ambito cientifico como en el
empresarial. Entre los més populares se encuentran: USGS MOC [Konikow y Bredehoeft,
1978}, USGS SUTRA [Voss, 1984] y MT3D {Zheng, 1990, 1992].

4.3 Tratamiento numérico de la ecuacion de transporte

Dos caracteristicas principales distinguen a la ecuacién de transporte: su componente
advectiva y su componente dispersiva. En muchos problemas practicos, el término advectivo
es dominante en esta ecuacion y en otros, el término dispersivo es el de mayor peso,
generalmente esto ocurre cuando las velocidades en el sistema son muy pequefias. Cuando la
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dispersion es el proceso dominante en un problema dado, la solucién numérica de la
ecuacion de transporte por lo general no presenta grandes problemas y se le puede resolver
de manera satisfactoria utilizando cualquier método numérico tradicional como por ejemplo,
el método de diferencias finitas o el método de elemento finito. Sin embargo, cuando la
adveccion es ¢l proceso dominante, la mayoria de los métodos numéricos -llamese
diferencias finitas o elemento finito-, muestran un comportamiento de dispersién numérica,
asi como una oscilacion artificial principalmente cuando se contemplan frentes abruptos. El
primero de ellos es causado por errores de truncamiento y el segundo se genera por el
disefio de esquemas de alto orden para eliminar el primero de los problemas.

Una forma de eliminar este tipo de problemas es considerar una discretizacion del dominio
suficientemente fina y aplicar cualquiera de los métodos antes mencionados para obtener una
solucion aceptable de la ecuacion de transporte. Sin embargo, esta forma de proceder no
parece muy apropiada debido a los grandes requerimientos computacionales que se
necesitan principalmente cuando el calculo se realiza en una PC. Una forma de evitar
algunas de estas dificultades es usando el método de caracteristicas [Garder et al., 1964;
Celia et al., 1990], método que ya ha sido ampliamente usado para tratar problemas de
transporte de contaminantes en agua subterranea principalmente cuando en dichos
problemas domina el proceso de adveccion. La idea principal es formular la ecuacion de
transporte de acuerdo a un enfoque mixto, plantear una parte de la ecuacion en términos
Lagrangianos -conforme a un sistema de referencia en movimiento- y la otra parte en
términos Eulerianos -conforme a un sistema de referencia fijo-. Utilizar el método de
caracteristicas para resolver el término de adveccion, y hacer uso del método de diferencias
finitas o elemento finito para resolver los términos correspondientes a dispersion, fuentes-

sumideros y términos de reaccién.

El método de caracteristicas aun cuando tiene la gran ventaja de tratar de manera efectiva
los problemas dominados por adveccion, tiene asociadas ciertas limitaciones como el hecho
de requerir de una gran cantidad de memoria computacional y gran tiempo de ejecucion,
principalmente cuando se trazan un gran nimero de particulas en movimiento como es el
caso de problemas tridimensionales. El mismo método también puede conducir a fuertes
discrepancias en el balance de masa, cuando se aplica en areas donde se tiene un flujo
fuertemente divergente o convergente como es el caso de celdas fuente o celdas surnidero
[El-Kadi, 1988]. Esta serie de limitaciones de acuerdo con [Zheng, 1993] se pueden
minimizar efectuando un cierto numero de cambios en el método tradicional de
caracteristicas. Dichos cambios permiten reducir en forma sustancial el numero total de
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particulas en movimiento que son necesarias para realizar la simulacion del transporte
advectivo de un contaminante en agua subterranea. Los cambios a que hace referencia
[Zheng, 1993] incluyen: un procedimiento dinamico de colocacién de particulas, un esquema
consistente de interpolacion de velocidades y una técnica de seguimiento de particulas de
alto orden, que acopladas con un manejo efectivo de insercién y eliminacidn de particulas en
celdas fuentes y en celdas sumidero, pueden mejorar las discrepancias en el balance de masa.
St aunado a esto, se considera que la formulacion Euler-Lagrange permite trabajar de
manera satisfactoria el rango completo de numeros de Peclet (O,c:o), se obtiene un

procedimiento que permite tratar problemas de transporte de contaminantes en un campo

mas amplio y a la vez con quiza, los mismos recursos que antes permitian tratar problemas
mas sencillos.

4.4 Formulacién Euler-Lagrange de la ecuacién de transporte
En la formulacién Euler-Lagrange de la ecuacidn de transporte, se distinguen dos términos
por separado, aquellos que describen el transporte por adveccion y los que describen la

dispersion y fuentes-sumideros. La forma de hacer esta separacion es la siguiente:

Consideremos la ecuacion de transporte en un medio poroso, ecuacion (2.63), y
desarrollemos el segundo término del lado derecho de esta ecuacién.

0 oc ov, oC  _q
— v Cl=y, —+C—"=vyv. —Z4+C= 4.1
axi (vl ) Vl axi axl vl a:(i e ( )
St sustituimos la ecuacion (4.1) en la ecuacion (2.63) se obtiene
o SN aC € _.q,.q [ Py —*)
R—=—1D.—= |- 235 -—l + = 4.2
a axi[ ”axj) “ax e te M e (42)

Dividiendo la ecuacion (4.2) entre R, se obtiene

N
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oC 1 ¢ Ct —aC gq pb—)
F-19ip XI5 X _G(coc)-afc+C 43
a Raxi[ “6x] Vo TR C ( "o “3)

- v . , .
donde v, = El representa la velocidad retardada de una particula contaminante.

Para obtener una solucién de la ecuacion (4.3), se requiere la solucién de la ecuacion de
flujo correspondiente, dado que esta proporciona los términos de flujo necesarios pafa
realizar los calculos de transporte. Si los cambios en la concentracion no afectan
apreciablemente la densidad del fluido, la ecuacidn de transporte puede ser desacoplada de
la ecuacion de flujo de manera que la ecuacion de flujo y la de transporte se puedan resofver

independientemente.

La ecuacion (4.3) es una expresion Euleriana, en la cual el término % nos da el cambio en

la concentracion del soluto {C) en un punto fijo en el espacio. Sin embargo, la ecuacion

(4.3) también se puede expresar de la siguiente manera

DC 1 4 oC | q Py ~)
—=——1D;, — |-=(C~-C,)-A| C+=2C 4.4
Dt Raxi( ”6ij RB( J ( 0 ¢4
donde I_)E___B_CHT_QC_
Dt & 'ox

)

La ecuacidn (4.4) corresponde a una formulacion mixta en donde el miembro izquierdo de

.. DC ., : . .
esta ecuacion Dt corresponde a una formulacion Lagrangiana, mientras el miembro
t

: . g ) .. DC
derecho de la misma ecuacion, corresponde a una formulacion Euleriana. El término Dt da

el cambio en la concentracion del soluto (C) a lo largo de una curva caracteristica de una
particula contaminante, esto es, una curva caracteristica determinada por el campo de

velocidades.
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4.5 Método de caracteristicas (MOC)

Se describe a continuacion el método de caracteristicas, incorporando los cambios sugeridos

por [Zheng, 1993], con el fin de reducir la cantidad de memoria computacional necesaria
para simular el transporte advectivo de contaminantes en un sistema.

En el método tradicional de caracteristicas, se coloca un nimero uniforme de particulas en
cada celda de la malla y con base en esto se simula el movimiento del contaminante. En el
enfoque de colocacion dinamica de particulas sugerido por [Zheng, 1993], se considera que
hay un ahorro sustancial de memoria de computadora si se coloca un niimero maximo de

particulas en celdas cuyo gradiente de concentracion -llamado DCCELL, ,,, ecuacion
(4.20)- sea mayor que una concentracion DCEPS dada, y un nimero minimo de particulas

en celdas cuyo gradiente de concentracion DCCELL, ;, sea menor que este valor. El valor

de DCEPS se obtiene de manera empirica y tiene las siguientes consecuencias. Mientras mas
grande sea su valor, menos particulas son requeridas, y en consecuencia el procedimiento se
vuelve mas eficiente. Sin embargo, si DCEPS es demasiado grande, la solucion puede no ser
lo suficientemente exacta. Debido a esto se tiene la necesidad de mantener un balance entre
exactitud y eficiencia cuando se selecciona DCEPS. Una forma de seleccionar el valor
apropiado es iniciar con un valor tal como cero e incrementar éste hasta que la diferencia
entre las soluciones sea obvia. Este enfoque puede reducir el nimero de particulas hasta un

valor alrededor del 20% del niimero total de particulas comparado con el de una distribucién
uniforme.

Para obtener la velocidad en un punto arbitrario de la malla, por sencillez se puede utilizar
un esquema de interpolacion lineal con base en las cargas hidraulicas calculadas en el modelo
de flujo. Para mover particulas de un punto a otro dentro de la malla, se hace uso del campo
de velocidades calculado antes y de un algoritmo de seguimiento de particulas que puede
ser, el algoritmo de Euler de primer orden o bien, el algoritmo de Runge-Kutta de cuarto
orden. El algoritmo de Runge-Kutta de cuarto orden generalmente es mas exacto que ¢l de
Euler de primer orden y permite el uso de pasos de tiempo mayores. Sin embargo, el
primero de ellos es computacionalmente menos eficiente que el segundo. Debido a esto se
incluye la opcion de usar el algoritmo de Runge-Kutta de cuarto orden para mover
particulas localizadas en celdas que contengan o que sean adyacentes a celdas fuente o a

celdas sumidero, y el algoritmo de Euler de primer orden para mover particulas localizadas
en cualquier otro lugar,
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Como se puede ver de lo anterior, el procedimiento sugerido por [Zheng, 1993] hace mas
eficiente la traza de particulas al poder elegir entre ¢l algoritmo de Euler de primer orden y
el de Runge-Kutta de cuarto orden, algo que el método tradicional de caracteristicas no
posee. Por yltimo, para evitar que se acumule un gran nimero de particulas en celdas
sumidero y las celdas fuente siempre conserven un ntmero suficiente de particolas para
poder simular en forma adecuada el proceso de adveccion, en cada paso de tiempo la
concentracion de las particulas es actualizada para considerar los cambios debidos a
dispersion, fuentes-sumideros y reacciones quimicas y a continuacion, todas ellas son

reemplazadas por un nuevo conjunto de estas que ser4 maximo o minimo dependiendo del
tipo de celda que se tenga.

A continuacion se utiliza el método de Diferencias Finitas para aproximar la derivada total

D
be en la ecuacion (4.4)
Dt

DC _Cx-Cn
e @)

Sustituyendo la ecuacion (4.5) en la ecuacion (4.4) se obtiene.
C™ = C" +At-RHS (4.6)

donde C.'= concentracion promedio de soluto en la celda (m) de diferencias finitas en
el nivel de tiempo (nt1).
C:n' = concentracion promedio de soluto en la celda (m) en el nivel de tiempo
(n+1) con base en las concentraciones de las particulas en movimiento en el
nivel de tiempo (n).
At = incremento en el tiempo.

RHS = aproximacion en diferencias finitas de los términos del lado derecho de la
ecuacion (4.4). Dicha aproximacion es explicita cuando se usan los valores
de la concentracion en el tiempo (n) e implicita cuando se usan los valores
de la concentracion en el nivel de tiempo (n+1).

La ecuacién (4.6) constituye el algoritmo basico del método de caracteristicas. En esta

formulacion, el término C?, en (4.6) el cual contiene los efectos de adveccién, se aproxima
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con una técnica de seguimiento de particulas hacia adelante. El segundo término At-RHS de
la misma ecuacion (4.6) el cual considera los efectos de dispersion, fuentes-sumideros y
reacciones quimicas se resuelve via un método Euleriano, que en este caso sera el método de
diferencias finitas. Debido a que la técnica de seguimiento de particulas es un método
Lagrangiano basado en un sistema de coordenadas en movimiento, y el de diferencias finitas
es un método Eulenano basado en una malla fija, el método de caracteristicas pertenece a
una familia de técnicas numéricas frecuentemente conocidas como métodos Euler-Lagrange.
El método de caracteristicas proporciona una solucién exacta para problemas de transporte
dominados por adveccion, debido a que esta virtualmente libre de problemas de dispersion
numérica. Dependiendo del método Lagrangiano que se utilice para aproximar el término de
adveccion, el método combinado Euler-Lagrange se clasifica como: Método de
Caracteristicas [Garder, et al., 1964; Konikow y Bredehoeft, 1978]; y Método Modificado
de Caracteristicas {Russell y Wheeler, 1983; Cheng et al., 1984].

nodo
& & ®
1-1,5-1,k i-1,),k i-1,j+1k
Gyi-1/2,jx \)
Quir2k (xp,yp,zp) = Qy; 2k
. .® ® . .®
l,]-],k l,_],k 1,_]+1,k
Qyiﬂiz.j.k J’
®
. ® ® itljrik
Lk i1,k

Figurad.l Esquema de interpolacion de la velocidad usado para el seguimiento de
particulas
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En el metodo de caracteristicas se usa la técnica de seguimiento de particulas para resolver
el término de adveccién. Al principio de la simulacién, se distribuye un conjunto de
particulas en movimiento en el campo de flujo, con un patrén de distribucién que puede ser
fijo o aleatorio. A cada una de las particulas en movimiento se le asocia una posicién y una
concentracion con respecto al sistema de coordenadas (figura 4.1). Las particulas son

trazadas hacia adelante a través del campo de flujo usando incrementos pequefios de tiempo.

Al final de cada incremento de tiempo se obtiene una concentracion promedio C* en cada

celda (m) debida exclusivamente al proceso de adveccion, con base en las concentraciones
de las particulas en movimiento que se localizan dentro de la m-ésima celda, de acuerdo con
la siguiente relacion.

.1 m
Ch=—13C} (4.7)
np ¢=1
donde np = numero de particulas en la m-ésima celda

; = concentracion de la £ —ésima particula en el nivel de tiempo (n) dentro de
fa celda (m).

Después de evaluar C;, para todas las celdas, se obtiene una concentracion pesada C? con

base en la concentracion C“m. y la concentracion en el nivel de tiempo anteriorC .
Cl =oC: +(1-0)C™ (4.8)
donde = factor de peso cuyo valor se encuentra entre Oy 1.

Una vez realizado el calculo para todas las celdas, se usa C: para calcular el segundo
término en la ecuacion (4.6), esto es, los cambios en la concentracién debidos a dispersién,

fuentes-sumideros y reacciones quimicas con un método de diferencias finitas explicito,
obteniéndose lo siguiente:

AC™ = at-DF{C” ) (4.9)
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Hecho este célculo se obtendré la concentracion para la celda (m) en el nivel de tiempo

(n+1) como la suma de los términos C= y AC™*":
Cr=C" +AC™ (4.10)

Para completar ¢l proceso en un intervalo de tiempo At, la concentracién de las particulas
en movimiento se actualiza para que reflejen los cambios debidos a la dispersién, fuentes-

sumideros y reacciones quimicas. Este proceso se repite hasta cubrir el periodo de tiempo
deseado.

Una de las caracteristicas de esta técnica es que esta virtualmente libre de problemas de
dispersion numérica, algo que crea serias dificultades cuando se usan otros esquemas
numéricos. Su principal desventaja radica en que puede tornarse lento y requerir una gran
cantidad de memoria en una computadora cuando se trabaja con un nimero grande de
particulas en movimiento, especialmente en problemas tridimensionales.

4.6 Discretizacion espacial

Para discretizar espacialmente el sistema se sigue la convencién utilizada por [McDonald y
Harbaugh, 1988], en donde el sistema se discretiza en una malla de bloques o celdas, cuya
localizacién se describe en términos de renglones (I), columnas (J) y capas (K) como se
muestra en la figura 4.1. El ancho de las celdas en la direccion de los renglones en una
columna dada J se denota por Ar,, el ancho de las celdas en la direccion de las columnas en

un renglon dado I se denota por Ac,, y el espesor de las celdas en una capa dada K se
denota por Av,. Debido a que el modelo de transporte requiere el uso de las coordenadas
espaciales x,y,z, se considera que la orientacién de los ejes coordenados coinciden con la
orientacion de los renglones, columnas y capas respectivamente. El origen del sistema
coordenado se localiza en la esquina superior izquierda de la malla -celda (1,1,1)-. De
acuerdo a la misma convencion seguida en MODFLOW, las capas se numeran de arriba
hacia abajo, esto es, la direccion positiva del eje z es hacia abajo.

La malla del sistema en el modelo de transporte se basa en una formulacién de bloque
centrado como se muestra en la figura 4.1. En esta formulacién, se coloca un punto llamado

nodo en el centro de la celda, en donde se calcula el valor de la concentracidén. Los
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parametros hidraulicos y quimicos se consideran uniformes sobre toda la extensiéon de la
celda.

4.7 Discretizacion temporal y evaluacién del término advectivo

En modelos de flujo como MODFLOW, el tiempo de simulacion se divide en "periodos de
tiempo", y estos a su vez se dividen en pasos de tiempo si la simulacidn es transitoria. La
solucién del medelo de transporte utilizando el esquema combinado Euler-Lagrange se basa
en un esquema explicito, por consiguiente, la longitud de los pasos de tiempo en el modelo
de flujo pueden resultar demasiado grandes para ser utilizados en el modelo de transporte.
Previendo los posibles problemas que pudieran resultar de esto, los pasos de tiempo
utilizados en el modelo de flujo se subdividen a su vez en nuevos intervalos de tiempo
llamados pasos de tiempo de transporte.

Tanto el método de caracteristicas como el método modificado de caracteristicas, usan la
técnica de seguimiento de una particula para aproximar la componente advectiva del proceso
de transporte. Esta técnica requiere de la evaluacion de la velocidad en un punto dado de la
celda con base en la carga hidraulica obtenida en los nodos por medio del modelo de flujo,
motivo por el cual se requiere interpolar la velocidad para poder realizar los calculos de
seguimiento de una particula. Uno de los esquemas mas simples de interpolacién de la
velocidad es el lineal por tramos [Pollock, 1988 y Zheng, 1988]. En este esquema se
considera que la velocidad varia linealmente dentro de una celda de diferencias finitas con
respecto a la direccidn de esa componente. Por ejemplo, la componente x de la velocidad de
Darcy en un punto arbitrario dentro de la celda (i,j,k) se puede expresar en términos de los
flujos sobre las interfaces de las celdas en las misma direccién figura 4.1 como:

qx(xp’yp 'Zp) =(1- ax)qi.j-—llZ.k + 0 2.k 4.1
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donde

% - K. (hiJvk—hiJ-”)= flujo a través de la interface de las celdas
ij1/2k ij-1/2,k

R (I»J_lsk) ¢ (lu':k)
K;-1nx = conductividad hidraulica promedio entre las
dos celdas.

Qe =—Kiiima (hi.j+l.lc —higﬂ — flujo a través de la interface entre las celdas
1,j+1/2) i, j+1/2]

507X (1K) e (i, 1,k).

X, — X, , .,
o, =212 . factor de interpolacién para la componente x.
¥ Ax .
i

Xp,Yp»Z, = coordenadas de la posicion de la particula.

coordenadas de las interfaces izquierda y
derecha de la celda (i, j, k).

Ax = ancho de la celda a lo largo del eje x en la
celda (i, j, k).

Con base en esto, la componente x de la velocidad lineal o velocidad de poro del agua esta
dada por:

Qx(x 3 ¥ps 2 )
vx(xp,yp,zp)z#— (4.12)
91',j‘l:
donde 8, , es el valor de la porosidad en la celda (i, j,k).
De manera analoga, las componentes y,z de la velocidad estan dadas por:
9y (xp 1 Yps zp) = (l - ay)ql—‘llj,k + 0y, (4.13)
( )_qy(xwyp’zp)
V%, y,.2, ) = (4.14)
1,1,k
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donde o, = A
Yi

es el factor de interpolacion para la componente y.

qz(Xp, Y, :Zp) =(1 _az)ql,j,k—l."z Tk

Z,—Zy

s es el factor de interpolacion para la componente z
k

4.8 Seguimiento de particulas
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(4.15)

(4.16)

Una vez que se conoce el campo de velocidades, se puede utilizar el esquema de

seguimiento para mover particulas de una posicién a otra y aproximar €l movimiento

advectivo del contaminante.

Uno de los algoritmos mas sencillos que sirve para este propésito es el algoritmo de Euler

de primer grado, el cual se puede expresar como:

At
xn+1 - xn 40 Vx(xn ,yn,zn)
R

yn«!—l - yn + %vy(xn’yn’zn)

At
Z11+1 — zn + i“ vz(xn’yn’zn)

H

+1 1 n+)
donde x™' y™ z

il

xn’yn’zn

V,,V,,V, = velocidades evaluadas en el punto (x",y",z").

coordenadas de la particula en el nivel de tiempo (n+1).

coordenadas de la misma particula en el nivel de tiempo (n).

(4.17)

R = factor de retardacion resultante de la incorporacion de los

isotermas de sorcion en la ecuacion de transporte.
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At = tamafio del paso de transporte, el cual se determina por medio de
la "Condiciér de Courant".

Y, ¥, V

X y z

,At;snm(%,ﬂﬁ) @.18)

donde y_ = nimero de Courant.

Este valor representa el nimero de celdas que una particula puede moverse en cualquier
direccién en un paso de tiempo de transporte. La particula se traza hacia adelante si el signo
de At es positivo y hacia atrés si el signo de At es negativo.

El algontmo de Euler funciona con bastante exactitud cuando las particulas se localizan en
areas donde la velocidad es relativamente uniforme. Sin embargo, cuando las particulas se
localizan en areas donde el flujo es convergente o divergente -por ejemplo alrededor de
fuentes o sumideros-, €l algoritmo de Euler de primer orden puede no ser suficientemente
exacto, a menos que At sea muy pequefio. Una forma de solucionar este problema es utilizar
un algoritmo de orden mayor. El algoritmo de Runge Kutta de cuarto orden tiene las
caracteristicas necesarias para ser utilizado con este propésito. La idea basica de este
algoritmo es evaluar la velocidad cuatro veces en diferentes puntos de la trayectoria de
seguimiento: una en el punto inicial, dos en los puntos intermedios y una en el punto final.
Una velocidad pesada con base en los valores calculados en estos cuatro puntos se utiliza
para mover la particula a su nueva posicién (x™',y™*',z™"). Este procedimiento queda

expresado de la siguiente manera.

X" =x" 4+ %(kl +2k, +2k, +k,)
y™! =y“+é(l,+2lz+213+l4) (4.19)

1
" =z" 4 '6(31; +2m, +2m, +m,)
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donde kl = Atv

El algoritmo de Runge-Kutta de cuarto orden es mas exacto y permite usar trazas de
seguimiento mayores. Sin embargo, el esfuerzo computacional requerido para este algoritmo
es considerablemente mayor que el algoritmo de Euler de primer orden, de modo que

comparativamente es menos eficiente para simulaciones tridimensionales donde se requiere
un gran numero de particulas.

4.9 Colocacion dindmica de particulas

El primer paso en el método de caracteristicas, es colocar un determinado nimero de
particulas en cada celda de la malla de diferencias finitas. Si la distribucion fuera homogénea,
el nimero de particulas a colocar seria bastante grande, y el esfuerzo computacional también
seria grande. Con la intension de disminuir el nimero de particulas que se van a utilizar, se

define una condicién llamada "gradiente de concentracién relativo”, definido de la siguiente
manera:



l
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CMAX, -~ CMIN ;.

DCCELL, ;= ~—

(4.20)

donde CMAX, ;, y CMIN;, = concentracién maxima y minima en la vecindad inmediata
de la celda (i,j,k).
CMAX y CMIN= concentracion mixima y minima en toda la malla.

Se dan dos numeros, NPH y NPL, y se impone la condicién de que cuando DCCELL;, sea

mayor que una concentracion dada DCEPS, se utilicen NPH particulas, y cuando
DCCELL, , sea menor que DCEPS, se utilicen NPL particulas.

NP,,=NPH si DCCELL,, > DCEPS

NP < DCEFPS

4.21
&=NPL si DCCELL (+21)

ik
donde NP, ;, = niimero de particulas colocadas en la celda (i,j,k).

Debido a que en las celdas fuente las particulas fluyen hacia afuera de la celda y en celdas
sumidero las particulas convergen hacia el interior de la celda, en cada paso de tiempo de
transporte es necesario agregar o remover particulas con el fin de mantener un control sobre
¢stas, esto es, se requiere de un minimo -diferente de cero- de particulas que pueda tener
una celda y también de un maximo -para que no crezca indefinidamente el numero- de
particulas. Por ejemplo, si al final de un paso de tiempo de transporte se acumulan
demasiadas particulas en una celda sumidero, todas las particulas que se localicen en la celda
se reemplazan por el mimero maximo permitido de manera que la celda continie con la
misma concentracion sin que el nimero de particulas rebase el maximo permitido.

Cada particula tiene asociada sus coordenadas espaciales (x,y,z) y su concentracion. La
concentracion inicial de la particula se asigna como la concentracién de la celda donde la
particula se inicializ6. Al principio de cada paso de transporte, todas las particulas se
mueven sobre un incremento de tiempo At, usando para ello la técnica de seguimiento
descrita antes. Al final de cada paso de tiempo de transporte, las coordenadas (x.y,z) de las
particulas en movimiento se actualizan para que reflejen su nueva posicién. La
concentracion promedio de una celda al final de un paso de tiempo de transporte debido a



57

adveccion solamente C7,, se obtiene de la suma de las concentraciones de todas las

particulas que se localizan en la celda, dividida entre el nimero de particulas.

1 e

n  _
Cijx =
0p; jx f=1

Si el nimero de particulas en la celda es cero, la concentracion de la celda se hace igual a la
concentracidn que tenia la propia celda en el nivel de tiempo anterior

— n

Clu=Cl, si  mp,, =0 (4.23)

Después de evaluar el término C7;, en cada celda, se usa este valor para calcular los

cambios de concentracion debidos a dispersion, fuentes-sumideros y reacciones quimicas

(AC{’IL) y la concentracidn de todas las particulas en movimiento se actualiza para que

reflejen los cambios en.la concentracion (AC:;;) calculada en cada celda donde se localice

cada particula. La forma de actualizar la concentracién de cada particula en movimiento
localizada en la celda (i,j,k) es:

Cit =CP + ACH! (4.24)
! ¢t

i.J.k

donde C?*‘ = concentracion de la / - ésima particula localizada en la celda (i,,k) en el
nuevo nivel de tiempe.

La ecuacidn (4.24) se aplica directamente si (A f‘;{) es positiva. Si esta diferencia fuera
negativa, la concentracion de la particula en movimiento puede llegar a ser negativa si su
concentracion en el nivel de tiempo anterior C} es cero o mas pequefia. Para prevenir este

efecto, se da mas peso a las particulas con altas concentraciones que a las particulas con
bajas concentraciones.
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n+l
CHl=Chj1e—uik (4.25)
A

4.10 Método modificado de caracteristicas (MMOC)

Este método es similar al método de caracteristicas excepto en la forma de aproximar el
término de adveccion. En el método modificado de caracteristicas (MMOC) se coloca una
sola particula en el nodo de cada celda de la malla en cada nuevo nivel de tiempo (n+1). La
particula se traza hacia atrds para encontrar su posicion en el nivel de tiempo (n). La

concentracion asociada con €sa posicion se usa para aproximar el término C° de la siguiente
manera.

e =c(x,)=C(x, - d) (4.26)

donde x, = posicion que alcanza la particula empezando en el punto nodal (m) -nodo de la
celda (m) cuando es trazada hacia atrds a lo largo de la caracteristica en el
incremento de tiempo At.

X, = vector de posicion del punto nodal (m).
d = desplazamiento nodal caracteristico o distancia a lo largo de la curva
caracteristica desde x,, hasta x .

¢'(x,) = concentracion en la posicion x, en el nivel de tiempo (n). Dicha concentracién

por lo regular se obtiene de la interpolacion de las concentraciones de los
puntos nodales vecinos.

En el método modificado de caracteristicas se usa una sola particula para cada celda de la
malla de diferencias finitas, mientras que en el método de caracteristicas se requieren de
varias particulas por celda. Por consiguiente el método modificado de caracteristicas usado
con un esquema de interpolacion de bajo orden es generalmente mas rapido que el método
de caracteristicas. El método modificado de caracteristicas también esta virtualmente libre de
problemas de oscilacion artificial si se implementa con un esquema de interpolacién de bajo
orden. El método modificado de caracteristicas con un esquema de interpolacion de bajo
orden, por lo regular funciona mejor en situaciones donde no se tienen frentes abruptos.
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4.11 Procedimiento (MMOC)

El primer paso en el procedimiento (MMOC), es mover una particula localizada en el nodo
de la celda hacia atras en el tiempo, usando para ello la técnica de seguimiento de particulas.
El proposito de este seguimiento hacia atras es encontrar la posicion original de la particula
desde la cual inici6 su movimiento hasta alcanzar el nodo en que se encuentra al final del

paso de tiempo de transporte. La concentracion asociada con esa posicidn, denotada por

(x",y",2" )es la concentracion de la celda debida a adveccion solamente en el intervalo de

tiempo At.

Como la posicién (x",y",z") generalmente no coincide con el nodo de Ia celda, es necesario

interpolar la concentracion en (x",y",z") con base en las concentraciones en los nodos
vecinos. Para esta interpolacion, se usa un polinomio de primer grado, esto es, lineal en una
dimension, bilineal en dos dimensiones y trilineal en tres dimensiones. La ecuacion general
para el polinomio de interpolacion es como sigue: suponiendo que x  esté localizado entre
los nodos x,_, y x, y" entre los nodos y,_, y y, vy z  entre los nodos Z,., Y Z,

entonces;

~

’(1 -0 x)(] -0 y)(l “mz)Ci—l,j—l,k—l +(1"mx)“)y(l‘mz)ci,j—l,k—l

o -0, f1-0,)C \+0,0.(1-0,)C
C(xlx,yﬁ’zﬂ)zﬁ ( )‘)( ) Ljk-1 y( LJo k-1 [ (427)
+(1_(’)x)(]—my)mzci—l.j—l,k +(1-0,)0,0,C; 1

L'|"Cl) X(l - D y)(D ZCi—l,j,k +© xﬂ) y&) ZCi,j,k

donde los factores de interpolacion o o ;»® , estan dados por:
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A 3

X _X'_l
0, = !
" 0.5Ax;+0.5Ax

YA ~ Y-t
O, =
y OSAY1 +O.5Ayi_l [
_ 2" -z
0.5z, +0.5Az,

(4.28)

2

Este procedimiento esta planteado para tres dimensiones. Sin embargo, si alguna dimension
no se simula, el factor de peso en esa direccion es cero, y si alguna celda es inactiva, el
célculo no se realiza.

4.12 Método hibrido de caracteristicas (HMOC)

Como se ha descrito en las secciones anteriores, cualquiera de los dos esquemas (MOC) o
(MMOC) se puede utilizar para resolver la ecuacién de transporte en su formulacién mixta
Euler-Lagrange. La seleccion del método a usar se basa en el tipo de frente de
concentraciones que se tenga presente, y de los recursos computacionales disponibles. Por
lo general, el esquema MOC requiere de mayor memoria y mayor tiempo de ejecucion. Una
manera de combinar la eficiencia computacional del esquema (MMOC) con la exactitud del
esquema (MOC), es utilizar un procedimiento automatico para resolver el término de
adveccion por medio del esquema (MOC) cuando se presenten frentes abruptos de
concentracién, y utilizar el esquema (MMOC). para resolver el término de adveccion cuando
se tengan frentes suaves de concemracién. La condicion para seleccionar uno u otro
esquema, se da en funcion del gradiente local de concentracion que se tenga y de un valor
especificado gc = VC para éste. Si el gradiente de concentraciones en un lugar determinado

es mayor que dicho valor, se utiliza el esquema (MOC), en caso contrario se utiliza el
esquema (MMOC).






CAPITULO V

TECNICAS PROBADAS DE REMEDIACION DE ACUIFEROS

5.1 Introduccion

La calidad del agua subterranea puede alterarse por procesos que ocurren en forma natural y
por procesos que de una u otra manera tienen que ver con las actividades realizadas por el
hombre. De acuerdo con [Pye y Kelly, 1984], las tres formas principales de alterar la
composicion quimica del agua subterranea son las siguientes:

i) La primera de ellas tiene que ver con procesos naturales como la lenta circulacién del
agua subterranea en estratos geoldgicos de baja permeabilidad, que incide directamente
en la elevacion de las concentraciones de cloruros, nitratos, sulfatos, hierro y otros
quimicos inorgénicos del agua subterrinea. La evapotranspiracion en fuentes de agua
superficiales da como resultado la elevacidn de concentraciones de sales en este tipo de
acuiferos. La prolongada estadia de) agua en estratos arcillosos aumenta la concentracion

de silicatos en el agua como: la calcita, 6xidos de hierro, manganeso y cuarzo entre otros.

ii) La segunda fuente principal de contaminacién del agua subterrnea, se relaciona con el
deposito de residuos toxicos en lugares que permiten que éstos migren hacia los acuiferos
o fuentes de abastecimiento. Entre los distintos tipos de residuos depositados se pueden
mencionar: aguas residuales industriales y residenciales que se depositan en lagunas,
estanques, hoyos y pequefias cuencas. Desechos solidos, tanto industriales como
residenciales, lodos industriales, salmuera residual de la explotacion petrolera y residuos
mineros tanto solidos como liquidos, que sin previo tratamiento se depositan
directamente en el suelo,

G
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fii) La tercera forma principal de contaminacién mencionada por [Pye y Kelley, 1984], se
relaciona directamente con la actividad del hombre, y en ésta se incluyen: derrames y
fugas accidentales de tanques subterraneos de almacenamiento de productos industriales
0 productos inorganicos, que incluyen acidos y céusticos. Esta ultima forma de
contaminacion tiene asociada un problema adicional, no puede ser detectada hasta el
momento en que surgen problemas de salud entre la poblacién o se presentan problemas
con la flora o la fauna local. De hecho, el indicador principal est4 relacionado con la salud
de la poblacion, y si ésta no se ve seriamente afectada a corto plazo, un gran problema de
contaminacion puede pasar desapercibido. Las figuras 5.1, 5.2 y 5.3 muestran las tres
formas principales de contaminacion del agua subterranea.

SUPERFICIE DEL. TERRENO POZO
v ZONA NO SATURADA \'\,/

ACUIFERO

>.

DIRECCION DE FLUJO

Figura 5.1  Contaminacion del agua subterranea como consecuencia de una lenta
circulacion del agua en un estrato geologico. La interaccién prolongada
entre el agua y un estrato geoldgico de baja permeabilidad, ocasiona un
incremento en el agua de los minerales que constituyen el estrato.
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FOSA
DE AGUAS
RESIDUALES

CONTAMINACION
POR
1 DISOLUCION

ACUIFERC

CONTAMINACION
POR
INFILTRACION

>

DIRECCION DE FLUJO

Figura 5.2 Contaminacion del agua subterrdanea debido al depdsito de residuos sélidos en
lugares no propicios para ello y vertido de aguas residuales industriales y
residenciales en fosas ubicadas en suelos con buena permeabilidad,

FABRICA

v ZONA NO-SATU RADAX

LNAPLs
ACUIFERC

>

DIRECCION DNAP

ACUIFERO

DE FLUJO

ACUITARDO

Figura 5.3 Contaminacion del agua subterrdnea por derrames accidentales de productos

{dxicos y fugas de tanques subterrdneos de almacenamiento.
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De las tres formas principales de contaminacién del agua subterranea antes mencionadas, las
dos ultimas representan las mas activas y de mayor impacto ambiental en areas urbanas e
industrializadas, donde se manejan y usan enormes voliimenes de sustancias contaminantes
que potencialmente pueden afectar la calidad del agua subterranea. Por ejemplo, los
registros de problemas de contaminacion en paises industrializados como Estados Unidos y
Canadi, indican que hay alrededor de 2,500,000 casos de problemas de contaminacién de
agua subterranea que necesitan ser evaluados para una posible remediacion [National
Research Council, 1990].

En paises donde la industria se encuentra en un estado de desarrollo como lo es México,
existe la posibilidad real de tener problemas de contaminacion de aguas subterraneas del
mismo tipo, dado que, los procesos industriales que se llevan a cabo tienen una tendencia
creciente y no se cuenta con un control sobre el dep6sito de residuos industriales. De hecho,
no se tiene un registro confiable del volumen de sustancias toxicas que se manejan o usan, y
aun cuando en nuestro pais no se hayan reportado de manera oficial casos de contaminacion
de agua subterranea, esto no implica que no los haya, si no mas bien significa que hacen falta
evaluaciones para determinar si se tiene o no tal problema.

5.2 Contaminacion de acuiferos con DNAPLs

De los grandes problemas de contaminacion en agua subterranea que en la actualidad se
tienen registrados en los paises industrializados, los que con mayor frecuencia se presentan
son aquellos en los que aparecen como contaminantes los solventes organicos clorados. De
entre estos ultimos, los mas frecuentemente encontrados en el agua subterranea son: el
tricloroetileno (TCE), el tricloroetano (TCA), el tetracloroetileno (PCE) y el dicloroetano
(DCA), [Cherry y Feenstra, 1990).

El fenémeno que ha dado crigen a muchos de los problemas de contaminacion de agua
subterrdnea por solventes organicos clorados es principalmente: la gran cantidad en que
€stos se producen, transportan, usan y depositan por muchos de los sectores industriales de
paises desarrollados y también de paises en vias de desarrollo, aun cuando en estos ltimos,
el problema no se pueda valorar debido a la escasez de datos. Estas sustancias, aun cuando
son practicamente inmisibles en agua, son lo suficientemente solubles como para que una
pequefia fraccion de ellas se disuelva y la contamine. Debido a que los solventes orgéanicos
clorados tienen la propiedad de ser més densos que el agua y practicamente inmisibles en
ella, se les ha denominado DNAPLs (Dense Non-Aqueous Phase Liquids). Su baja
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solubilidad en agua, mayor densidad que ésta y baja viscosidad, permiten que cuando
ingresan a un sistema acuifero en un estado relativamente puro a través de la superficie,
puedan viajar rapidamente hacia abajo a través de la zona no-saturada, alcanzar la zona
saturada y moverse a través de ella como una fase no acuosa separada y llegar a grandes
profundidades, constituyendo una fuente permanente de contaminacion para el agua

subterranea.

Feenstra y Cherry (1988) ponen de manifiesto el peligro potencial resultante de las fuentes
contaminantes subterraneas de DNAPLs. Considérese un volumen de 800 ¢ de (TCE) en un

medio arenoso de 3x3x3 m’, con una conductividad hidraulica de 107 ¢m/ s, un gradiente
hidraulico de 0.01 y una porosidad del 30%, se tiene aproximadamente una velocidad de
flujo del agua de 3 cm/dia. Si el (TCE) se disuelve a razén de 7.3 gr /dia, (el 10% de su
solubilidad en agua), esta fuente le llevaria al menos 300 afios el disolverse por completo.

La gran dificultad que presentan para ser removidos, ocasiona que los DNAPLs cuando
ingresan a un sistema acuifero en forma relativamente pura, ocasionen problemas
ambientales y de salud a largo plazo y en magnitud creciente si no se controlan a tiempo. En
los lugares en donde se producen o usan, los suelos y el agua subterrinea se contaminan
debido a: fugas de tanques de almacenamiento, fugas en las redes de distribucién, derrames
accidentales en su transportacion o como resultade del vaciado en drenajes o en rios que se
utilizan para descarga de aguas residuales generadas en procesos industriales. Entre las
principales industrias que usan los solventes organicos clorados se encuentran: las que
elaboran adhesivos o aerosoles, las industrias productoras de textiles, las industrias
dedicadas a la electronica y un gran nimero de industrias que requieren del desgrasado de
metales. Como ejemplo de esto se tiene que el tricloroetileno (TCE) se usa en operaciones
de lavado en seco, desgrasado de metales, como solvente para grasas, ceras, gomas y tintes,
para remover el hollin de calderas industriales, en la manufactura de removedores de pintura,
tintas para impresion y fumigantes para roedores.

La contaminacion del agua subterranea por DNAPLSs representa un gran problema debido a
que los estandares de potabilidad del agua para muchos solventes organicos es muy baja.
Por ejemplo, los solventes organicos disueltos en el agua con concentraciones de
microgramos por litro representan un riesgo potencial para la salud. De hecho, se considera
que solventes como el tricloroetileno (TCE) y el cloroformo son cancerigenos, pueden
causar dafios al higado y al rifidn, ya que basta ingerir agua con una concentracion superior a
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5 microgramos por litro durante periodos relativamente cortos, del orden de 3 a 5 afios, para
que se maniftesten problemas de salud [US EPA, 1992].

En México, la presencia de contaminantes organo-clorados ha sido detectada en el subsuelo
de canales de aguas residuales [Mazari-Hiriart y Mackay, 1993; Mazari-Hiriart ef al., 1996].
Se conoce que el consumo de agua contaminada con solventes organicos clorados como: el
dicloroetano DCA, el dicloroetileno DCE vy el tricloroetano TCA, tienen consecuencias en:
la pérdida de peso corporal, la degeneracion hepatocelular, el carcinoma hepatico y la
mortalidad fetal. El tricloroetileno TCE, se relaciona con enfermedades como: depresion,

sordera, dafio al higado, problemas cardiacos y problemas visuales. [Ramos y Rodriguez,
1997].

Analizando lo anterior, s¢ pueden valorar las implicaciones que tiene un problema de
contaminacion de agua subterranea con DNAPLs. Sin embargo, por si esto no fuese un
motivo suficiente para mostrar la importancia del problema, considérese la capacidad
intrinseca de contaminacion del (TCE). El limite de potabilidad de este compuesto es
0.005mg /£, entonces, un miligramo de (TCE) puede potencialmente contaminar 200 ¢ de
agua, un gramo de (TCE) puede hacer lo mismo con 200m° de agua, y de manera

equivalente, un kilogramo puede contaminar 200 A/m>. Un volumen como este Gltimo lo
podria utilizar una poblacion de aproximadamente 500,000 habitantes durante 5 afios,
considerando que se utilizan 200 ¢ por persona cada dia. De ahi la importancia que tiene el
detectar a tiempo y en su caso contener o restaurar acuiferos contaminados con solventes
organicos clorados. El mejor de los casos seria el prevenir este tipo de problemas.

En la tabla 5.1 se muestran los limites de potabilidad del agua recomendados para varios
compuestos organicos e inorganicos, por parte de la Agencia de Proteccion Ambiental de
Estados Unidos (EPA) y la Comision Nacional del Agua en México (CNA). Como puede
observarse en la tabla, los limites de potabilidad recomendados para orgéanicos en la mayoria

de los casos, son mucho menores que aquellos recomendados para inorgénicos.
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Tabla 5.1  Concentracion maxima permisible de diferentes compuestos, recomendada en
el agua para consumo humano. Notese la diferencia entre valores para
orgdnicos y para inorgdnicos.

COMPUESTO CONCENTRACION MAXIMA (mg / £)

Usa® CNA®
COMPUESTOS INORGANICOS

Antimonio (Sb) 0.01 0.1

Arsénico {As) 0.05 0.05

Bario (Ba) 1.0 1.0

Cadmio {Cd) 0.01 0.01

Cloro (CI) 250 250.

Cobre (Cu) 1.0 1.0

Cromo (Cr'") 0.05 0.05

Fierro (Fe) 0.3 03

Flaor (F) 1.4-2.94 1.5

Manganeso (Mn) 0.05 0.1

Nitrato (NO3) 45 5.0

Plomo (Pb) 0.05 0.05

Sulfato (SO37) 250 500

Zinc (Zn) 5.0 5.0

COMPUESTOS ORGANICOS

Tricloroetileno (TCE) 0.005 0.03

Dicloroetano (DCA) A

Tetracloroetileno (PCE) 0005 |} e

Cloroformo (TCM) A

Tricloroetano (TCA) 02 I e

(1) U.S. Environmental Agercy, 1992.

(2) Criterios Ecologicos de Calidad de] Agua. México, 1989.
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En forma paralela al crecimiento de problemas de contaminacién en agua subterranea, se han
desarrollado técnicas para su remediacion atn cuando en la mayoria de los casos, los
problemas superan tanto en nimero como en complejidad a las técnicas. De hecho, la
eleccion de un método de remediacion para su aplicacion en un sitio especifico o incluso, el
decidir cuando la remediacion de un sitio es necesaria, con frecuencia son tareas bastante
dificiles, principalmente porque se requieren datos para valorar las consecuencias
ambientales y de salud que un problema de este tipo puede originar, y estos, por lo regular
son escasos ¢ simplemente no existen.

Para valorar un problema de contaminacion generalmente se tiene que cuantificar: el nimero
de personas afectadas, el porcentaje en que un acuifero fue afectado, el volumen de
contaminante liberado, su toxicidad, persistencia y movilidad dentro del flujo subterraneo.
Este reconocimiento puede indicar la severidad de un problema de contaminacion y permite
analizar la posibilidad de aplicar un esquema de remediacion para controlar o eliminar dicho
problema. De acuerdo con [Charbeneau er al,, 1992], la propuesta de un esquema de
remediacidn esta asociada con los siguientes elementos de informacton.

El primero de ellos es conocer si se ha liberado algiin contaminante en un sitio especifico. En
segundo lugar se requieren conocer cuales son las trayectorias potenciales que seguira el
contaminante desde su punto de descarga hasta su punto de exposicion, El tercer elemento
consiste en determinar si hay comunidades potencialmente expuestas en los puntos de
exposicion. Si al examinar las trayectorias potenciales del contaminante se encuentra que no
existe el riesgo de afectar la salud de una comunidad o los recursos naturales de que ésta se
sirve, el proponer un esquema de remediacion para eliminar el contaminante liberado, puede
ser considerado de poca importancia o al menos puede ser cuestionado desde un punto de
vista econdmico, dado que, se puede argumentar que sera suficiente con aplicar un método
de remediacion pasivo en el que por medio de procesos puramente naturales -sin la
intervencién del hombre-, como la biodegradacion, la volatilizacién y la absorcion, la propia
naturaleza se encargue de eliminar dicho contaminante. Por el contrario, si la descarga de un
contaminante en un determinado lugar afecta la salud de una comunidad o sus recursos
naturales, la intervencion del hombre se hace necesaria para eliminar lo mas rapidamente
posible el contaminante descargado.
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5.3 Técnicas mas comunes de remediacién

Muchas interrogantes pueden plantearse cuando un problema de contaminacién del agua
subterranea se presenta, por ejemplo: ;que medidas se pueden tomar para que tal problema
no afecte la salud de una comunidad?. ;se dispone de alguna herramienta que permita
contener o eliminar dicho problema?. Una posible respuesta a estas preguntas es: existen
técnicas para tratar problemas de contaminacién, aun cuando no se dispone de una para cada
problema que se presente. Entre las posibles técnicas de remediacion de acuiferos que
podrian utilizarse para tratar un problema de contaminacion, se encuentran las siguientes:

« Meétodo de barreras de aislamiento.

Método de bombeo y tratamiento.

Biorremediacion de acuiferos contaminados.

Meétodo de embudos y compuertas.

De los métodos antes mencionados, sélo los dos primeros pueden considerarse como
técnicas probadas, en virtud de que éstos se han aplicado un nimero suficiente de veces en
problemas reales como para tener un conocimiento concreto que nos permita estimar el
tiempo y costo requerido para alcanzar una meta de remediacién especifica. Considerando
que este trabajo esta enfocado a la remediacion de acuiferos, y tomando en cuenta que sélo
s¢ hard uso de los dos primeros métodos en una aplicacion en el siguiente capitulo, se dara
una descripcion detallada de los métodos: barreras de aislamiento y bombeo y tratamiento.

5.4 Método de barreras de aislamiento

Considerando que la restauracion de un acuifero contaminado por DNAPLs es una meta
bastante dificil de alcanzar, la mejor propuesta que se puede hacer a corto plazo es: aislar la
fuente en el lugar y al mismo tiempo eliminar total o parcialmente la pluma generada. Esto
permite restaurar parcialmente el acuifero. Para aislar una fuente contaminante se pueden
colocar barreras de baja permeabilidad alrededor de la zona fuente, para desviar parcial o
totalmente el flujo de agua en esta zona, en combinacion con un esquema de bombeo y
tratamiento para inducir un gradiente hacia el interior de las barreras figura 5.4.
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Figura 5.4 Desviacion lateral del flujo a través de la zona fuente dependiendo de que tan
baja sea la permeabilidad de las barreras de aislamiento. a) barreras con alta

permeabilidad. b) barreras con una permeabilidad media.

una permeabilidad muy baja.

¢) barreras con
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De manera esquematica, la figura 5.5 muestra una vista en planta de la contencion de una
zona fuente DNAPLs por medio de barreras de aislamiento, usando ademas un pozo de
extraccién para no permitir el flujo hacia el exterior. La figura 5.6 muestra una seccidn
transversal del mismo esquema.

ACUIFERO

DIRECCION DE FLUJO

>

\

FUENTE © BARRERAS DE
CONTAMINANTE AISLAMIENTO
—_—
\_
ZONA LIBRE DE
CONTAMINANTES ACUIFERO

Figura 5.5 Vista en planta del método de barreras de aislamiento utilizadas para contener
una zona fuente DNAPLs. El pozo en operacion tiene el propésito de inducir
un gradiente hidraulico negativo hacia el interior de la zona fuente.
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BARRERAS DE POZO DE
AISLAMIENTO EXTRACCION

E. _ ~—

DIRECCION
DE FLUJO

—

ACUIFERO

ACUIFERO

ACUIFERO

Figura 5.6 Seccion transversal del método de barreras de aislamiento utilizando barreras
verticales para contener una fuente contaminante. Se utiliza un esquema de
bombeo para inducir un gradiente hidraulico negativo hacia el interior de la
zona fuente.

Debido a que en muchos casos la fuente contaminante se encuentra distribuida desde unos
cuantos metros por debajo de la superficie hasta cientos de metros por debajo de ella, y
considerando que las barreras de aislamiento no pueden instalarse hasta esas profundidades,
la forma de contener una fuente de estas caracteristicas es utilizar barreras de aislamiento en
la parte superficial y utilizar bombeo y tratamiento en la parte profunda.

Los tipos de materiales que generalmente son empleados en la construccion de barreras de
aislamiento incluyen: mezclas de suelo-bentonita, mezclas de cemento-suelo, mezclas de
bentonita-cemento, mezclas de asfalto, polietileno de alta densidad, laminas de acero con
espesores promedio de 4 a 15 mm. Los espesores de las barreras cuando se utiliza alguna de
las mezclas antes mencionadas, se encuentran en el intervalo de 0.1 m hasta 0.5 m [Pankow
y Cherry, 1996].
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Como es obvio, la conductividad hidraulica del material que se utilice para construir las
barreras juega un papel importante en la efectividad del método. No hay un valor especifico
de la conductividad hidraulica que deba alcanzarse para que las barreras funcionen de
manera efectiva. Sin embargo, es de esperarse que mientras menor sea ésta, menor bombeo
sera requerido para mantener aislada la fuente contaminante, de hecho existen varias
técnicas disponibles para la construccion de barreras de aislamiento que indican que es

suficiente una permeabilidad menor a 10 6 107 cm/s [Cherry ef al., 1992], para que

estas funcionen de manera adecuada.

Esta técnica puede combinarse con otras como: biorremediacion, embudos y compuertas y
bombeo y tratamiento de manera directa y simple para incrementar la efectividad de
eliminacidn ¢ contencion de la fuente o de la pluma contaminante. De su aplicaciéon
combinada se han obtenido los mejores resultados [Ehrenfeld y Bass, 1984; Canter y Knox,
1986; Thomas et al., 1987, Mercer et al., 1990].

En el caso de fuentes superficiales de contaminantes, principalmente solidos, la forma como
se ha aplicado este método es tendiendo una cubierta impermeable sobre toda el area que
ocupa la fuente, para evitar que el agua de lluvia fluya a través de los desechos, los disuelva
parciaimente y los conduzca hacia abajo hasta el nivel freatico, en donde se iniciaria la
formacion de la pluma correspondiente.

Las ventajas que ofrece la técnica de aislamiento y/o contencion son las siguientes:

Es una técnica pasiva.

+ Para fuentes DNAPLs cercanas a la superficie, 30 metros o menos, evitan que la

contaminacidn se extienda y en consecuencia se tiene un control de ésta.

« El mantenimiento requerido para contener una fuente contaminante superficial es
minimo comparado con el que requieren otros métodos, como por e¢jemplo bombeo y

tratamiento.

« Existen técnicas probadas para la construccion de las barreras de aislamiento que

permiten que éstas tengan permeabilidades inferiores a 107 cm/ s.
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o Puede utilizarse para todo tipo de contaminantes.
» Pueden hacerse variantes del método para utilizar cortinas de tratamiento.

+ Puede combinarse de manera simple con métodos como embudos y compuertas,
biorremediacion y bombeo y tratamiento.

Las limitaciones del método de barreras de aislamiento son las siguientes:

» No se puede aplicar a grandes profundidades, mayores a 30 metros, debido a que su
costo es muy elevado.

» Existe poca informacion respecto a la vida util de las barreras de aislamiento. La
expectativa de vida de éstas se encuentra alrededor de 100 afios.

« El costo de instalacion de la barreras de atslamiento generalmente es alto.
5.5 Método de bombeo y tratamiento

De entre las técnicas de remediaciéon con que se cuenta en la actualidad, el método de
bombeo y tratamiento se ha establecido como una de las de mayor uso para el saneamiento
de acuiferos contaminados. Este hecho la ha constituido en una de las pocas técnicas
probadas que se tienen. En esencia, este método consiste de la extraccion de agua
contaminada desde el acuifero por medio de pozos de extraccién para su tratamiento en Ja
superficie utilizando para ello diversas técnicas, para posteriormente reinyectarla de manera

tal que facilite la limpieza o al menos no interfiera con ella.

Esta técnica se ha recomendado frecuentemente [US, EPA, 1989] en virtud de no existir
técnicas probadas que muestren mejores resultados para el tratamiento de acuiferos
contaminados. De acuerdo con el Comité de la National Research Council (1994), 1a técnica
puede aplicarse de forma mas eficiente cuando los potenciales sitios a restaurar se clasifican
de la siguiente forma:
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Categoria 1

» Acuiferos cuyos contaminantes se encuentran totalmente disueltos, se tiene un medio
homogéneo con una conductividad mayor a 10 cm/s y un factor de retardacion

menor a 10. Este ¢s ¢l caso ideal para operar el método de bombeo y tratamiento.
Categoria 2

+ Acuiferos cuyos contaminantes s¢ encuentran totalmente disueltos, en un medio
heterogéneo.
» Acuiferos con contaminantes disueltos y adsorbidos en un medio homogéneo.

Categoria 3

« Acuiferos en medios fracturados con contaminantes disueltos y adsorbidos.

» Acuiferos con contaminantes adsorbidos en un medio heterogéneo.

» Acuiferos que contienen LNAPLs (sustancias poco solubles en agua y menos densas
que ésta), y un medio homogéneo o heterogéneo.

+ Acuiferos que contienen DNAPLSs (sustancias poco solubles en agua y mas densas que
ésta), y un medio homogéneo.

Categoria 4

» Acuiferos que contienen LNAPLs y DNAPLs en un medio fracturado o en un medio

heterogéneo.

Las categorias estan ordenadas en forma creciente de acuerdo a la dificultad que presentan
para alcanzar una meta de remediacion para un sitio especifico. La clasificacion anterior nos
permite hacer un analisis cualitativo de las expectativas de remediacion que se pueden
obtener aplicando el método de bombeo y tratamiento {National Research Council, 1994].

Entre las criticas més frecuentes que ha recibido esta técnica se encuentran:
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» Suelevado costo de instalacion y mantenimiento.
+ El tiempo relativamente largo -afios y quiza décadas- que debe mantenerse en
operacion para obtener buenos resultados.

Se han desarrollado nuevas técnicas de remediacidn para el saneamiento de acuiferos
contaminados, pero la mayoria de ellas se encuentra en la actualidad en etapa experimental a
nivel laboratorio o a nivel campo, y ninguna de ellas ha probado ser mejor que el método de
bombeo y tratamiento principalmente cuando la limpieza se tiene que hacer a grandes
profundidades, mayores de 50 m, y a muy bajos niveles de concentracion para contaminantes

en solucion.

El esquema bésico que se sigue para poder aplicar el método de bombeo y tratamiento en un
problema especifico esta constituido por los siguientes puntos de acuerdo con [Hoffman,
1993];

» La localizacion y eliminacion -en los casos en que esto sea posible- de fuentes de
contaminacion de agua subterranea que se encuentran en la superficie y en la zona no
saturada para disminuir su impacto.

» Una caracterizacion detallada de la hidrogeologia y la quimica del lugar,

» Diseflo inicial del esquema de remediacion que contenga la pluma y la fuente.

» Eluso de la computadora como ayuda en la interpretacion de datos, despliegue grafico
de los mismos y como un sistema de apoyo en la toma de decisiones.

« Instalacion de un campo inicial de pozos.

» Determinacion de los niveles de limpieza apropiados.

» Un sistema de monitoreo extensivo para poder observar los avances de la remediacion.

« Una reevaluacion continua de la operacion del campo inicial de pozos, incluyendo un
redisefio mas apropiado -manejo dinamico-,

» La reinyeccion de agua tratada para aumentar la rapidez de limpieza de los

contaminantes.

Se da a continuacion una descripcion detallada de cada uno de los elementos que deben

considerarse en el método de bombeo y tratamiento.
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La localizacion de las fuentes contaminantes de agua subterrdnea que se encuentren en

la superficie y/o en la zona no-saturada con el fin de disminuir su impacto

La localizacién y caracterizacion de las fuentes de contaminacién es un aspecto fundamental
en la aplicacion de cualquier método de remediacion. El localizar las fuentes nos coloca en
posicion de removerlas -cuando esto sea posible-, aislarlas, o llevar a cabo algun tratamiento
que disminuya su impacto. Su caracterizacion implica el conocer el tipo de contaminante que
la compone, su masa o volumen total descargado, el area total afectada por la infiltracion de
quimicos y los registros temporales de su descarga. Puede ocurrir que toda esta informacion
no esté disponible, ya sea porque el contaminante se haya liberado hace mucho tiempo, o
que el sitio se encuentre abandonado, o que simplemente no se lleve registro alguno. La falta
de informacion para definir la fuente contaminante es uno de los errores que en la actualidad
causan mayor problema en el disefio de un esquema de remediacion. Los datos necesarios
para caracterizar la pluma incluyen: su distribucion espacial y temporal asi como sus
propiedades fisicas y quimicas [U.S. EPA, 1986].

Debido a que no todos los componentes del contaminante se detectan en los analisis
rutinarios, se hace necesario utilizar indicadores quimicos que reflejen la posibilidad de
contaminacidn de un sitio determinado. Por lo general, los indicadores quimicos se
seleccionan en base a su movilidad, persistencia, sencillez de medida y volumen de
contaminantes en el sitio. Al principio y al final de la operacion de limpieza se deben realizar
andlisis para todos los constituyentes del contaminante, y con mayor frecuencia se requieren
analisis para detectar los indicadores quimicos. Las propiedades quimicas de la pluma son
necesarias para determinar los mecanismos de transporte del contaminante. Las propiedades
que influyen en la movilidad de los quimicos disueltos en el agua son: su solubilidad acuosa,
su densidad, su coeficiente de particion octanol-agua, su coeficiente de particién de carbono
organico, la constante de la ley de Henry y su biodegradabilidad. Después del analisis de las
muestras, los resultados de los datos de concentracion deberan ser graficados en dos o tres
dimensiones para determinar su distribucion espacial. Las graficas de delimitacion de la
pluma y los resultados de las pruebas de bombeo del acuifero nos permiten estimar la
migracién de los contaminantes e identificar las posibles localizaciones para los pozos de

inyeccidn y extraccion usados para la remediacion.
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Caracterizacion de la hidrogeologia y la quimica del lugar.

Algo esencial para decidir la localizacion del campo inicial de pozos de extraccion, es la
descripcion detallada de la geologia regional y local del sitio, como podria ser el tipo de
material y su distribucion. Como parte de la investigacidon geologica que se debe llevar a
cabo en el lugar, se pueden recolectar muestras de sedimentos o rocas con el fin de realizar
analisis de laboratorio para determinar algunos parametros del suelo como conductividad
hidraulica, porosidad, diametro medio del grano, identificacidn mineralogica, coeficiente de
particion, coeficiente de distribucion y coeficiente de saturacion para los quimicos de interés.
1.a determinacion de estos parametros nos pueden proporcionar informacion de la extension
de la pluma contaminante.

Debido a que todo esquema de remediacion se ve afectado por ¢l flujo de agua subterranea,
las caracteristicas de éste se deben conocer con suficiente exactitud, esto es, se debe conocer
la conductividad hidraulica del medio, su coeficiente de almacenamiento, el espesor del
material, asi como el campo de velocidades. Los pozos pueden ser usados para realizar
pruebas de bombeo y determinar la conductividad hidraulica.

Otro elemento importante es la determinaciéon de las fronteras fisicas e hidraulicas que
afectan la direccion del flujo. En general el flujo de agua subterranea depende de la
porosidad y la conductividad hidraulica del medio a través del cual viaja, asi como del
gradiente hidraulico que se tenga. Este tltimo a su vez se ve influenciado por las zonas de
recarga y descarga [Freeze y Cherry, 1979; Pankow y Cherry, 1996]. Debido a que el
movimiento advectivo de los contaminantes depende del movimiento del agua subterrinea,
es necesario caracterizar tanto la velocidad como la direccion del flujo de areas de recarga
hacia 4reas de descarga. También se hace necesario que en la caracterizacion del sitio se
determine la magnitud de la velocidad asi como la direccion de ésta de areas de recarga
hacia areas de descarga. De hecho, es recomendable que en la caracterizacion del sitio, la
determinacion del flujo se lleve a cabo en un intervalo corto de tiempo, dado que éste puede
cambiar si se toman intervalos grandes de tiempo [Zheng y Bennett, 1995].
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Disefio del régimen inicial de bombeo para contener el avance de la pluma y reducir el

tiempo de remediacion

Este paso tiene como objetivo el delimitar el drea que requiere remediacién y maximizar la
masa de contaminante removido para reducir el tiempo de limpieza. El disefio del plan de
remediacion debe incluir dos conjuntos de pozos de extraccién [Dresen ef al., 1991]. Uno
que detenga el avance de la pluma contaminante hacia los pozos de suministro de agua -
principalmente cuando los pozos se utilizan para suministro de agua potable-, y otro que
remueva masa del contaminante. El dltimo conjunto se debe establecer en el area que
contenga la fuente, en donde se tienen altas concentraciones con el fin de reducir su
dispersion y disminuir el tiempo necesario para alcanzar las concentraciones deseadas, ya
que mientras mas localizada se encuentre el area contaminada, menos equipo sera requerido

y esto redundara en el abatimiento del costo econdmico.

Establecer un sistema de apoyo de decisiones que permita una integracion e
interpretacion rdpida de los datos.

Los modelos numericos de flujo y transporte, son una herramienta poderosa y necesaria que
debe ser utilizada cuando se esta disefiando un esquema de remediacion. El uso de la
modelacién nos permite entre otras cosas: predecir el movimiento del contaminante,
determinar la localizacion y la razon del flujo de los pozos de extraccion, evaluar diferentes
estrategias de bombeo e inyeccidn para reducir el tiempo de limpieza. De hecho, el uso de
los modelos de flujo y transporte para propdsitos de remediacion, nos coloca en posicion de
usar alguna técnica de optimizacion que minimice las variables costo economico y tiempo de
operaciéon y a su vez maximize la masa de contaminante extraida. Del analisis de los
resultados generados por los modelos, también podemos estimar el tiempo necesario que
debe operar el sistema para alcanzar los niveles de limpieza propuestos, predecir las
concentraciones de los contaminantes en areas de descarga, y estimar los efectos del control
de fuentes sobre la remediacton. Este tipo de analisis debe realizarse antes de empezar a
montar cualquier tipo de equipo en campo, con el fin de tomar toda la ventaja posible de la
informacion disporuble. La confiabilidad de estas consideraciones queda en funcion de la
sofisticacion del modelo y de la calidad de los datos con que alimentemos a éstos. Se debe
poner especial cuidado cuando los resultados del modelo se basen en parametros estimados.
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Fase de instalacion de los primeros pozos de extraccion

La instalacion de los primeros pozos de extraccion se debe hacer con el propésito de
controlar hidraulicamente a la pluma o el de remover la masa contaminante. Estos pozos
deberan operarse hasta que se alcancen condiciones de estado estacionario o se vea una
tendencia de que este estado se establece. Esta operacion se puede realizar a través de la
recoleccion y el andlisis de los datos de los piezometros y los pozos de observacion. De
hecho, en este punto los modelos que se estan utilizando se pueden validar o corregir para
que reflejen los datos empiricos. Con la informacion actualizada en los modelos, se pueden
disefiar los siguientes pozos de extraccién. Este enfoque asegura la localizacion y el disefio
mas eficiente de cada uno de los centros de extraccion.

Alcance de la concentracion del contaminante en el acuifero a un nivel que permita que
el agua sea potable o que tenga una concentracion determinada de acuerdo con el uso

que se le pretenda dar

Aungue el método de bombeo y tratamiento puede proporcionar una limpieza a cualquier
nivel deseado -operandolo el tiempo suficiente-, las metas deben estar en funcién del uso
que se pretenda al sistema, esto es, el nivel por alcanzar dependera de si el uso es: agua
potable, agua para riego o para recreacion, cada una definirda un nivel propio.
Independientemente de las metas propuestas, el método de bombeo y tratamiento incorpora
tres de las caracteristicas requeridas para la limpieza del agua subterranea.

» Un control hidraulico de la pluma y la fuente contaminante.

+ Maximiza la masa de contaminante removida.

+ La dinamica del método permite alcanzar relativamente rapido los niveles de
concentracion que se proponen como meta.

Mantener un monitoreo extensivo del sistema de remediacidn

Con el propdsito de que el esquema de limpieza funcione eficientemente, se deben emplazar
piezémetros y pozos de observacion y preferentemente realizar un muestreo vertical en la
vecindad de cada centro de bombeo, en las margenes de la pluma contaminante y en otros
lugares estratégicos para poder realizar analisis quimicos del agua proveniente de los pozos
de extraccion, de los pozos de observacion y de los piezometros emplazados, con el fin de
detectar los cambios de concentracion del contaminante y asi poder decidir si el esquema de
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remediacion esta funcionando apropiadamente. Si en alguno de estos puntos de observacion
no se detectan cambios en la concentracion, pudiera ocurrir que el sistema de limpieza tal y
como se planeé no estd funcionando correctamente, y tal vez requiera de alguna
modificacion. El objetivo principal de este punto es la comprension -mientras mas completa
mejor- del comportamiento del sistema para poder utilizar este conocimiento en el
emplazamiento de futuros pozos de extraccién para optimizar el control hidraulico vy
maximizar la cantidad de masa contaminante eliminada [Keely, 1984].

Disefio de un campo de pozos tal que la extraccion y la inyeccion puedan variarse con el
fin de reducir las zonas de estancamiento

Una vez que el conjunto de pozos de extraccion se haya emplazado y se opere hasta
alcanzar condiciones de equilibrio, generalmente apareceran areas de estancamiento de agua
subterranea o de movimiento muy lento de la misma [Keely, 1984]. Como resultado de este
fenomeno, los contaminantes en estas areas se moveran muy lentamente, lo que ocasiona un
retraso en el tiempo de limpieza. Si se emplazan pozos de extraccion adicionales en estas
areas, el campo completo de pozos puede ser manejado en base a los resultados de flujo
medido y también en base a los cambios de concentracion. Una fraccion de los pozos de
extraccion pueden ser periodicamente detenidos y otros puestos a funcionar con el fin de
variar el régimen de bombeo y asegurar que las plumas contaminantes sean reducidas lo mas
rapidamente posible. De acuerdo con [Isherwood er al, 1991b], esta estrategia puede
disminuir considerablemente el tiempo y costo de la limpieza.

Evaluar el uso de celdas de recirculacion y otras técnicas complementarias

El agua subterranea tratada de pozos de extraccion, puede ser re-inyectada al sistema para
ayudar a incrementar la velocidad del agua en la vecindad de los pozos y facilitar la
desorcion de los contaminantes para que la limpieza sea mas rapida. Uno de los principales
problemas que plantea el uso del método de bombeo y tratamiento, es el de reducir el
tiempo de operacion para la limpieza de un sistema. El intervalo de tiempo relativamente
largo que debe mantenerse en operacion el método, se debe principalmente a que parte del
contaminante queda atrapado en los espacios interporosos y el flujo de agua por si solo no
es suficiente para removerlo o le lleva mucho tiempo el hacerlo. Una manera de minimizar
este problema es haciendo uso de técnicas complementarias gue agilicen el procedimiento.
Entre las técnicas complementarias que se pueden utilizar se encuentran:
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» La inyeccion de agentes quimicos, agua caliente o vapor.
» Alguna técnica de biorremediacion.

La inyeccion de agentes quimicos para inducir la degradacion quimica del contaminante o
para alterar las caracteristicas de adsorcidon de los contaminantes o de las formaciones
materiales. El empleo de un mecanismo que favorezca la disolucion de los contaminantes
atrapados disminuiria el tiempo y el costo del método.

Resumen de procesos que afectan el tiempo de limpieza en el método de bombeo y
tratamiento

La eficiencia del método puede verse afectada por diversos procesos. Entre los mas
comunmente detectados se encuentran los siguientes:

» La mezcla de agua subterranea limpia y agua subterranea contaminada, causada por la
extraccidon. La mezcla aumenta el volumen de agua que requiere tratamiento.

» Las heterogeneidades geologicas, principalmente la presencia de estrato de baja
permeabilidad.

= La existencia de NAPLs (sustancias poco solubles en agua que pueden moverse con
ésta en forma separada). En estos sitios, el tiempo de limpieza esta en funcidn de la
rapidez de disolucion de los NAPLs.

« La adsorcion del contaminante en el medio. En estos sitios el tiempo de limpieza se
encuentra condicionado a la rapidez de desorcion del medio.

« La permanencia de las fuentes contaminantes. Mientras las fuentes originales de
contaminacion se encuentren en el subsuelo, el método de bombeo y tratamiento
mostrara resultados muy pobres en la limpieza de un sitio.

En contraste con lo anterior, se tienen procesos como la degradacion biologica natural y la

volatilizacion que en cierta manera permiten que el tiempo de limpieza sea reducido.
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Una de las cualidades que tienen las técnicas de remediacion probadas, es el poder
determinar el tiempo que le tomaria a dicha técnica el limpiar un sitio especifico. [Zheng er

al., 1992} indica que dicho tiempo se puede estimar a partir de la siguiente relacion:

.

PV=-R lng"i
CwO
donde PV = volumen de agua que necesita ser extraido.

C,. = concentracidn que se desea alcanzar,
C,o = concentracion inicial del contaminante en el acuifero.

R = factor de retardacion.

El tiempo de limpieza se expresaria como:

donde V, = volumen de agua que contiene el acuifero,

Por ultimo, podemos decir que el método de bombeo y tratamiento es susceptible de
mejoras en base a un mejor entendimiento de la geohidrologia y la quimica del suelo para
propositos de remediacion. También podemos mencionar que el uso de modelos
matematicos y la computacion se hacen indispensables para la interpretacion v el analisis de
los datos en este método en particular, ya que con estas dos herramientas la tarea de
limpieza se puede hacer mas barata, mas eficiente y en menos tiempo.

Esquema funcional del método de bombeo y tratamiento y los modelos de flujo y
transporte

En sintesis, podemos decir que el método de bombeo y tratamiento sin considerar ninguna
técnica de optimizacion se puede asociar al uso de modelos de flujo y transporte de la
siguiente manera. De la caracterizacion hidrogeologica del lugar se obtienen los parametros
hidraulicos como conductividad hidraulica, coeficiente de almacenamiento, fronteras fisicas
e hidraulicas y distribucion de la carga piezométrica. También se obtiene la porosidad del
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medio, la identificacion mineralogica, localizacion de las fuentes de contaminacion,
distribucion de la concentracion de indicadores quimicos, espesores de las diversas unidades
geoldgicas. Los primeros parametros nos sirven para alimentar el modelo de flujo y obtener
el campo de velocidades. Los parametros como distribucion de la concentracion e
identificacion mineralogica, nos permiten armar un mapa de isolineas para detectar zonas de
alta concentracion. Teniendo el campo de velocidades se puede bosquejar la direccién de
flujo del sistema. Si aunado a esto se tienen identificadas las zonas de alta concentracion en
el sistema, se puede proponer el primer campo de pozos de extraccidn con los siguientes
objetivos:

» detener el avance de la pluma contaminante;

» extraer agua con altas concentraciones del contaminante.

Para saber en que grado se pueden cubrir estos objetivos, se debe recurrir a los modelos de
flujo y transporte. La simulacion del comportamiento de este sistema por medio de la
modelacion nos permitira decidir si la ubicacion y gasto de extraccion de los pozos es
adecuada o si se debe cambiar la ubicacion o el gasto de extraccion o ambos. Puesto que no
contamos con una técnica de optimizacion, esto debera hacerse por ensayo y error pero
tomando en cuenta la trayectorias seguidas por el contaminante y considerando las areas de
mayor concentracion. Una vez que quede ubicado y determinado el primer campo de pozos

de extraccion, ¢l siguiente paso consiste en localizar el primer campo de pozos de inyeccion.

Nuevamente, la forma de hacer esto es a través de la simulacion del comportamiento del
sistema por medio de los modelos matematicos de flujo y transporte y también se hara por
ensayo y error. Los resultados que obtengamos determinaran la localizacion de los pozos de
inyeccion. Cuando hayamos llegado a este punto, y dependiendo del gasto de extraccion que
tengamos, se decidira la técnica de tratamiento que se va a utilizar para tratar el agua
contaminada o si esta agua no va a ser tratada. Si el agua extraida no va a ser tratada, se
debera localizar un lugar para vaciarla teniendo en mente que al seleccionar dicho lugar éste
no debe tener comunicacion hidraulica con el sistema que estamos limpiando, pues de lo

contrario no serviria de nada el trabajo realizado.

Ya que hemos cubierto el proceso hasta esta etapa, y sin utilizar ninguna técnica
complementaria de optimizacion, nos preguntaremos por el tiempo que necesitamos operar
este esquema para alcanzar un nivel de limpieza determinado, de acuerdo con el uso que
pretendemos dar al sistema. Para ello, haremos uso nuevamente de los modelos de flujo y
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transporte con ¢l fin de estimar un valor para este tiempo. De los resultados obtenidos en la
estimacion de este tiempo y considerando todo el equipo que se necesita para realizar el
trabajo, también padremos obtener un valor para el costo econémico que implica la limpieza
de este sistema.

5.6 Estudios previos documentados del método de bombeo y tratamiento

Se describen a continuacion 4 casos de contaminacién, en donde se ha utilizado el método
de bombeo y tratamiento como una técnica de remediacion. Esta descripeion se hace con lfa
idea de mostrar el comportamiento del método bajo distintos ambientes de operacion.

Caso [

Restauracion completa de agua contaminada con gasolina, derrame de una estacién de

servicio

En esta estacion de servicio se derramé una cantidad indeterminada de gasolina cuando
accidentalmente se perforé un tanque subterraneo de almacenamiento que contenia 38,000
litros de gasolina, durante la perforacion de un pozo de observacion. Inmediatamente
después del accidente, se inicié una etapa de recuperacion y se lograron extraer 83,000 litros
de agua mezclada con gasolina. En cuestion de dias, se instalo un sistema de pozos de
observacion para estimar la extension de la pluma contaminante y proporcionar informacién
para el disefio de un sistema de bombeo y tratamiento. El acuifero contaminado estaba
constituido por sedimentos densos de arena fina con zonas de arenas semiconsolidadas.

Antes de iniciar la etapa de bombeo, las concentraciones méaximas de los compuestos de
gasolina disueltos en el agua eran los siguientes: benceno 3,600 ppm; tolueno 4,030 ppm;
etilbencene 730 ppm; xileno 5,300 ppm. Después de un afio de operacion, el sistema de
bombeo y tratamiento redujo todas estas concentraciones en los pozos de extraccion por
debajo del limite de potabilidad. Las concentraciones en varios de los pozos de observacion,
ain permanecian por encima de este limite. Después de tres afios de operacion, el sistema
redujo las concentraciones por debajo del limite de potabilidad en todos los pozos de
observacion. En ese momento se detuve el bombeo en el sitio, y las concentraciones en los
pozos de observacion no rebasan los limites de potabilidad. Este caso muestra la
potencialidad del método de bombeo y tratamiento en condiciones favorables [American
Petroleum Institute, 1993].
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Caso 2
Restauracion de un acuifero contaminado con solventes orgdnicos; Salinas, California

Este caso ilustra la capacidad del método de bombeo y tratamiento para reducir el tamarfio
de una pluma contaminante a niveles basicos de salud. Sin embargo, también muestra que
aunque las metas de limpieza se hayan aparentemente alcanzado, puede quedar algo de
contaminacion residual.

La empresa Firestone Tire and Rubber Company operd una planta manufacturera de llantas
cera de Salinas, California desde 1963 hasta 1980. Cuando fue requerida para hacer unas
investigaciones ambientales, se encontraron contaminantes como: dicloroetano (DCA),
dicloroetileno (DCE) y tricloroetano (TCA). Los registros histdricos indicaron que el TCA
fue el solvente mas cominmente usado en este sitio, y los otros dos compuestos fueron
producidos por degradacion del TCA.

El acuifero contaminado estaba compuesto por tres zonas interconectadas: una superficial de
aproximadamente 30 metros, una intermedia de entre 30 y 40 metros y una profunda con
espesores de entre 60 y 150 metros. Las zonas estan separadas por capas de arcilla y
sedimentos de espesor variable y son discontinuas localmente, solamente las zonas
profundas son usadas extensivamente. La pluma inicial fue de 900 metros de largo por 300
metros de ancho en el acuifero superficial, 120 metros de largo y 30 metros de ancho en el
acuifero intermedio, y 2,000 metros de largo por 500 metros de ancho en el acuifero
profundo. Ei sistema de bombeo y tratamiento fue disefiado para limpiar el acuifero
superficial y el acuifero intermedio, debido a que en el acuifero profundo, las
concentraciones no rebasaron los limites de potabilidad.

La extraccion de agua se inicio en 1986 en el acuifero superficial, y en 1989 en el acuifero
intermedio con un bombeo combinado de entre 2,100 litros por minuto y 2,800 litros por
minuto. En junio de 1992 se habian alcanzado los estandares basicos de salud en todos los
25 pozos de extraccion. Sin embargo, en una pequefia rea "hot spot” entre los pozos de
extraccion, las muestras de pozos de monitoreo alcanzaron niveles que rebasan el limite de
potabilidad del agua, 6 microgramos por litro. A pesar de esto el sistema de bombeo y
tratamiento se par0 en noviembre de 1992, bajo la condicion de que el sistema fuese
monitoreado hasta junio de 1994. Después de que se detuvo el bombeo, en dicho punto se
observaron incrementos en la concentracion de DCE desde 18 microgramos por litro hasta
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50 microgramos por litro, pero posteriormente regresé a un nivel aproximado de 20
microgramos por litro [International Technology Corporation, 1989; Smedes ef al., 1993].

Caso 3

Limpieza de contaminantes disueltos y aislamiento de la fuente contaminante, San José
California

Este ejemplo muestra la capacidad del método de bombeo y tratamiento para mantener los
estandares de limpieza en una parte de la zona contaminada, si la fuente contaminante se
aisla para prevenir una regeneracion continua de la pluma.

En 1981, la empresa Fairchil Semiconductor Corporation en San José California, descubrio
una ruptura en un tanque que se utilizaba para almacenar desechos de solventes. Mediante
una investigacion realizada por la propia empresa, se puso de manifiesto que varios pozos de
municipales de suministro de agua potable y cinco pozos privados fueron contaminados.

La empresa se encargo de evaluar la extension de la pluma contaminante, y para ello instalé
124 pozos de monitoreo. La pluma se localizd en un medio geolégico complejo, compuesto
por arena aluvial estratificada y depositos de grava, donde capas de sedimentos y arcilla
separaban las arenas de las gravas. Las investigaciones mostraron que la pluma tenia una
longitud de 1,700 metros y un ancho de 300 metros. La mayor parte de ésta se encontraba
gradiente abajo del drea donde se liberé €l contaminante, y de hecho, la pluma se formo por
disolucion de éste. Los contaminantes principales fueron: TCA, DCE y Freon.

El sistema de bombeo y tratamiento fue inicialmente disefiado para una restauracién
completa del acuifero. La empresa instalo 11 pozos de extraccion para contener la fuente y
la pluma. El sistema alcanzo la contencion hidraulica completa en 1982. En 1985, la empresa
construy0 un conjunto de barreras de aislamiento usando la bentonita, y circundé la planta
completa para aislar la zona fuente. Con estas acciones, las concentraciones en la parte
exterior a las barreras de aislamiento disminuyeron fuertemente, quedando por debajo de los

limites de potabilidad del agua. En 1991, la empresa detuvo el sistema de bombeo en la parte
exterior a las barreras.
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Aparentemente, el éxito en este caso se debe a que la empresa aislé la zona fuente, y
también a que los procesos de adsorcidén de los contaminantes en el suelo, fueron muy
bajos. Posteriormente, la empresa intento limpiar la zona fuente utilizando una combinacién
de las técnicas de excavacion y extraccion de vapor [Harman et al., 1993; EPA, 1989b].

Caso 4

Estabilizacion de una zona contaminada utilizando bombeo y tratamiento, San José
California

Este ejemplo muestra una situacion en la cual, la técnica de bombeo y tratamiento previene
la migracién del contaminante pero es incapaz de contraer la pluma (reducirla en tamaifio)
debido a heterogeneidades y a la presencia de DNAPLS. Las principales razones para que no
se haya podido alcanzar la contraccién de la pluma son: las altas velocidades del flujo de
agua subterranea que se tienen en el lugar, y también el hecho de que la zona fuente no se
aisloé de manera efectiva.

La empresa IBM descubri6 la contaminacion del agua subterranea en esta fabrica, después
de una revision en todas sus plantas y después de descubrir problemas de contaminacién en
una planta diferente. Las fuentes de contaminacion aparecieron en un lugar donde
previamente se habia considerado un derrame menor de quimicos durante un llenado
rutinario de tanques subterrineos de almacenamiento. Durante la investigacion, IBM
removi0 y probo todos los tanques subterrineos de almacenamiento asi como las tuberias, y

encontro que ninguno de los tanques tenian fugas pero, se identificé una fuga en una de las
tuberias.

La investigacion se inicio en 1978, inmediatamente después de descubrirse el problema. Los
contaminantes principales fueron: TCA, DCE y Freén. El acuifero estaba constituido por un
ensamble complejo de unidades de arena y grava y pequefias unidades de sedimentos y
arcillas. La pluma contaminante ocupaba una area de aproximadamente 4,000 metros de
largo por 460 metros de ancho. El volumen de la pluma antes de iniciar el bombeo y
tratamiento se calcul6 en 2 millones de m®, contemiendo una masa total disuelta de
contaminantes del orden de 130 kg. El sistema de bombeo y tratamiento inicid sus
operaciones en 1983. Entre 1983 y 1986, estuvieron en operacion 12 pozos de extraccion, 8
de los cuales se diseflaron para prevenir la migracion del contaminante. Dos pozos
adicionales se pusieron en operacion en 1990, uno para ayudar a contener la fuente y el otro
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para ayudar a controlar y eliminar la pluma. Con base en los datos obtenidos del monitoreo,
se considera que el sistema aun no ha logrado aislar hidraulicamente la zona fuente, debido a
las altas velocidades de flujo que se tienen en el lugar (3 m/dia), y también por la extrema
heterogeneidad del subsuelo.

Aun cuando a Ia fecha del reporte (1993), se estima que se ha extraido un volumen de agua
contaminada equivalente a 18 veces el volumen de agua que contiene el sitio, se ha
observado un cambio muy pequefic en la extension de la pluma. La masa de contaminantes
removida es casi cuatro veces la masa inicial estimada en forma disuelta, Este hecho sugiere
que la masa contaminante extra que contindia incorporandose al agua subterrinea, proviene
de la masa adsorbida en el medio o de una fuente DNAPLs en forma pura, que no se tiene
aun ubicada [Harman et al,, 1993, EPA, 1989b].
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CAPITULO VI

MODELACION DE UN PROBLEMA DE CONTAMINACION

6.1 Introduccion

En la actualidad en la mayoria de los paises industrializados se ha aceptado en términos
generales que una gran cantidad de los problemas de contaminacién de agua subterranea,
son originados principalmente por ¢l movimiento de algunos solventes organicos clorados
desde la superficie hacia el subsuelo. Este reconocimiento no es extensivo a paises en vias de
desarrollo dada la escasez de datos para valorar este tipo de problemas. Sin embargo,
muchas de las empresas que generaron problemas de contaminacion de acuiferos en los
paises industrializados, en la actualidad han desplazado sus plantas industriales hacia paises
en vias de desarrollo, con el proposito de evitarse costos de tratamiento para los residuos
que generan. En los paises en vias de desarrollo, no se cuenta con una legistaciéon actualizada
respecto a las normas de seguridad que se deben observar para el manejo, uso, transporte y
deposito de compuestos altamente toxicos y de sus residuos generados. De hecho, en
muchos de estos paises, no se han realizado los estudios correspondientes para determinar
de impacto ambiental y de salud, que pueden tener compuestos como los solventes
organicos clorados. En consecuencia, es previsible que a futuro puedan presentarse
problemas de contaminacion de acuiferos con este tipo de compuestos, y también problemas
comunitarios de salud.

Por otra parte, la restauracion de acuiferos contaminados con solventes en los paises
industrializados se encuentra ain en una etapa inicial de investigacion, en la que muy pocos
acuiferos se han restaurado de manera permanente, y la mayoria de los que han recibido
algin tratamiento de remediacion por medio de técnicas como bombeo y tratamiento o
barreras de aislamiento (técnicas ya probadas), han quedado en un estado de contencion de
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la fuente contaminante, donde se requiere mantener un esquema de operacién activo para
que la contaminacion no se extienda hacia areas limpias. Nuevas técnicas de remediacion se
han agregado a las ya probadas, pero casi todas ellas se encuentran a nivel de laboratorio o
en sus etapas iniciales de pruebas de campo, y aun cuando parecen ser muy prometedoras, se
requiere de tiempo y presupuesto para mejorarlas y poderlas aplicar a problemas reales
[Pankow y Cherry, 1996].

Las limitaciones tecnolégicas actuales, no permiten que un acuifero contaminado con
DNAPLs pueda ser restaurado de manera permanente, y ain en el caso de que esto fuese
posible, dicho proyecto implicaria un alto costo. Sin embargo, lo anterior no implica que una
fuente de abastecimiento deba ser abandonada, pues se tiene la opcion de remediarla
parcialmente por medio del uso de barreras de aislamiento y el método de bombeo y
tratamiento, y de esta manera conservar al menos parcialmente dicha fuente. Para poder
alcanzar esta meta, es necesario conocer el funcionamiento del sistema de manera tal que, se
pueda determinar que porcion del acuifero es factible de seguirse aprovechando, bajo que
condiciones de operacion se puede dar este aprovechamiento, cuél sera ¢l costo econdmico
que esto implica, durante cuanto tiempo se puede mantener este esquema y planear a futuro
el destino de dicha fuente. Para poder cuantificar estos conceptos, es necesario hacer uso de
la modelacion matematica como una forma de poder simular los distintos escenarios de
operacion, y determinar el mas conveniente.

6.2 Objetivo de 1a modelacién de un problema teérico de contaminacién

A nivel de ilustraciéon y como una forma de mostrar la utilidad de la modelacion matematica
en problemas de contaminacién por solventes organicos clorados, se plantea en este trabajo
la tarea de valorar distintos escenarios de funcionamiento de un sistema y presentar varias
opciones de remediacién para un acuifero hipotético contaminado por tricloroetileno (TCE)
en forma disuelta, cuya fuente tinica de contaminacion esta representada por un rio que
conduce aguas residuales y que funciona ademés como una de las fuentes de recarga para el

acuifero.
6.3 Planteamiento del problema

Considérese un acuifero rectangular con una area de 10,000 Has y un espesor de 130 m. El

sistema es un acuifero libre constituido por arenas y gravas principalmente, y en menor
cantidad sedimentos arcillosos. Se distinguen 3 diferentes estratos de acuerdo a sus
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propiedades hidraulicas. El primero de ellos (estrato superior, capa 1) esta constituido por
una combinacion de arenas finas y gruesas con un espesor de 30 m. El segundo de los
estratos (estrato medio, capa 2) tiene un espesor de 50 m y esta constituido por gravas,
arenas gruesas y sedimentos arcillosos. El dltimo de los estratos (estrato inferior, capa 3)
tiene un espesor de 50 m y lo constituyen gravas, arenas finas y sedimentos arcillosos. Las
propiedades hidraulicas de cada uno de ellos se muestra en la tabla 6.1,

Tabla6.1  Pardmetros hidrdulicos utilizados en el modelo de flujo del problema a

simular.
Conductividad Hidraulica Conductividad Hidraulica Almacenamiento
Horizontal Vertical Especifico
¢l Ky =81x107 m/s Ky, =2.1x10 m/s S, =0.10
2 Ky, =14x107 m/s Ky, =4.0x107 m/s S, =0.15
C3 K, =58x107 m/s S, =0.2

En el primero de los estratos (C1), se localiza el lecho de un rio que conduce aguas
residuales y que recarga al acuifero cruzandolo diagonalmente de izquierda a derecha
(figura 6.1). En la frontera derecha del mismo estrato se tiene un lago que contiene agua de
buena calidad y que recarga al sistema. La superficie libre del lago se encuentra a 15 m por
debajo de la parte mas alta del rio y 2 7 m por debajo de la parte mas baja del mismo. En el
segundo de los estratos (estrato medio, capa 2) se encuentran emplazados 16 pozos de
extraccidn que suministran agua para consumo y cuyos gastos son de 50 ¢/s cada uno. El
sistema se ha contaminado por triclcroetileno (TCE) debido a que el agua que conduce el
rio y que recarga al acuifero, presenta una concentracion promedio de esta sustancia de
100 png/ €. La eleccion del tricloroetileno (TCE) como contaminante del sistema, se hizo
considerando los grandes volumenes que se usan de esta sustancia en las diferentes
actividades realizadas por el hombre, y tomando en cuenta los bajos estandares de
potabilidad del agua para consumo humano que se deben observar. En la tabla 6.2 se
muestran algunas de sus propiedades fisicas y quimicas.
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Tabla 6.2 Propiedades jisicas y quimicas del tricloroetileno (TCE)

Formula CCl, = CHCI
Densidad 1.46 (g/cm®)
Viscosidad 0.57 cP
Solubilidad 1100 mg /¢
Punto de fusién —87°C

Punto de ebullicidn 86.7°C

Presion de vapor 95mm a 30°C
Color incoloro

Olor Solvente

Fuentes: [Cherry y Feenstra, 1990], {Verschueren, 1983]

La contaminacion actual del acuifero se encuentra en un estado tal que a la fecha, uno de los

pozos que se utilizan para suministro se encuentra bombeando agua con una concentracion
superior a 7 pg/ €. Sabiendo que los niveles de potabilidad del agua para este contaminante

no deben rebasar los 5pg/ ¢ [US EPA, 1992] y considerando que al menos se requiere tener
un 50% de los pozos extrayendo agua con una concentracion inferior a Sug/ 4, se propone
evaluar diferentes alternativas de funcionamiento del sistema para satisfacer la condicion
anterior.

Para poder determinar cuantitativamente el tiempo de aprovechamiento del sistema, con
base en un esquema de operacién fijo y determinar el costo economico de cada uno, se
realizaran diferentes simulaciones de flujo y transporte para cada uno de los escenarios que
se proponen mas abajo. Los resultados de cada una de las simulaciones se analizaran para
determinar las mejores opciones de explotacion del acuifero, considerando de antemano que
cada una de las opciones que se elijan, deben satisfacer la condicidén de mantener al menos el
50% de los pozos de suministro sin rebasar los limites de potabilidad.
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Los escenarios a stmular son los siguientes:

A)

B)

C)

D)

E)

F)

En condiciones naturales sin intentar contener la pluma o la fuente y considerando que
solo estan en operacion los pozos de suministro, estimar el tiempo maximo de
aprovechamiento del sistema. Se considera que el sistema es aprovechable si se tiene
como minimo un 50% de los pozos de suministrc bombeando agua con una

concentracion que no rebase el limite de potabilidad de Spg/¢.

Bajo las mismas condiciones naturales del caso anterior pero ahora considerando que

cada pozo que rebase el limite de potabilidad de Spg/f es clausurado, estimar el
tiempo maximo de aprovechamiento del sistema.

Utilizando exclusivamente pozos de extraccion para bombear agua contaminada fuera

del sistema, estimar el tiempo maximo de aprovechamiento (t=1t_, ) en funcion del
volumen de agua extraida.

Utilizando un esquema de bombeo y tratamiento estimar el tiempo maximo de

aprovechamiento del sistema (t=t_, } en funcién de la ubicacion de los pozos de
inyeccion tomando como base el resultado del caso anterior.

Simular €l escenario en el cual se han eliminado las descargas de agua contaminada
hacia el rio y:

1) Estimar el tiempo maximo de aprovechamiento del sistema y tiempo minimo de
espera para que éste sea nuevamente aprovechable en condiciones naturales,
suponiendo que esto pudiera ocurrir. El criterio para que sea nuevamente
aprovechable es que como minimo se tenga un 50% de los pozos de suministro
bombeando agua con una concentracion inferior a 5 g/ £.

2) Utilizando exclusivamente pozos de extraccién, estimar el tiempo de
aprovechamiento en funcion del volumen de extraccion.

3) Utlizando un esquema de bombeo y tratamiento, estimar tiempo de
aprovechamiento en funcion del volumen de extraccion y de inyeccion.

Simular ¢l entubamiento del ric como una forma primitiva de aplicar el método de
paredes de aislamiento para una fuente y:

1) Estimar el tiempo méaximo de aprovechamiento del sistema y ¢l tiempo minimo de
espera, en condiciones naturales bajo esta restriccion. El criterio para determinar el
tiempo minimo es el mismo que el mencionado en el caso anterior.

2) Aplicar exclusivamente un esquema de bombeo para contener y/o eliminar la pluma
residual y estimar el tiempo maximo de aprovechamiento en funcién del volumen
de extraccion.
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3) Aplicar bombeo y tratamiento para contener y/o eliminar la pluma residual y
estimar el tiempo maximo de aprovechamiento en funcidn del volumen de
extraccion y de inyeccién.

6.4 Procedimiento

Para propdsitos de modelacton, el sistema se ha dividido verticalmente en 3 capas teniendo
la primera un espesor de 30 m y la segunda y tercera un espesor de 50 m cada una.
Horizontalmente cada capa esta dividida en 2500 celdas de 200x200 m?® cada una. La
discretizacion del sistema en este niimero de celdas, obedece al hecho de que el transporte
de contaminantes en un medio poroso es generalmente un fendmeno local, y si se consideran
celdas con drea mayor que ésta, el contaminante podria mostrarse diluido en un volumen
mas grande. La figura 6.2 muestra la malla utilizada para discretizar el sistema y también
muestra la ubicacion de los pozos de suministro.

Para simular el flujo en este sistema, se ha considerado que los parametros hidraulicos como
conductividad y almacenamiento, son constantes por capa aunque diferentes en cada una de
ellas. Las condiciones de frontera pa;a el sistema se han considerado como de no-flujo para
las capas 2y 3, y en la primera capa se utiliza carga constante en la frontera derecha para
considerar la influencia del lago en esa regidn, y de no flujo en el resto de la frontera de esa

capa. El rio se ubica en la primera capa en forma diagonal asociandole una elevacion por
celda y una conductividad K = 0,023 m/ s a lo largo de toda su extension.

En la stmulacion de transporte se tomé la misma discretizacion espacial que en el caso de
flujo y la fuente contaminante que es el rio, se simula por medio de celdas de concentracion
constante con una concentracion igual a C; =100 pug/¢ a todo lo largo del rio. En las
simulaciones de transporte se considera que estin presentes los fendmenos de adveccion,
dispersion y sorcion. Los valores para parametros como porosidad, coeficiente de
distribucion, densidad volumétrica y dispersividad usados para realizar las simulaciones de
transporte se muestran en la tabla 6.3
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Parametros utilizados en las simulaciones de transporte. El coeficiente de
Tabla 6.3  distribucion corresponde al del tricloroetileno para el ipo de material que
estamos considerando, [Mohsen et al., 1987]. Los valores de porosidad,
densidad volumétrica y dispersividad longitudinal son valores promedio

reportados en la literatura para arenas y gravas.

CAPA PARAMETRO VALOR
Cl Porosidad 25%
C2 Porosidad 30%
C3 Porosidad 30%
C1 Coef. de distribucion K, =3.1x10"* m? /kg
C2 Coef. de distribucién Ky =15x10""m?/ kg
C3 Coef. de distribucion Ky =57x107"m’ / kg
Cl Densidad volumétrica Py = 1600 kg / m?
C2 Densidad volumétrica py, =1600kg/ m’
C3 Densidad volumétrica Py = 1600 kg / m?
Ci Dispersividad longitudinal oy =45m
C2 Dispersividad longitudinal o, =50m
C3 Dispersividad longitudinal o, =30m

6.5. Simulaciones realizadas

Las simulaciones para flujo y transporte se realizaron en estado transitorio considerando los
mismos "periodos de esfuerzo" (intervalo de tiempo durante el cual los parametros se
mantienen constantes) y el mismo numero de pasos de tiempo en cada caso. La frontera

derecha de la capa 1 tiene asociada en todas las simulaciones de flujo, una carga constante

h=115 m. En cada una de las simulaciones se tomé como condicién inicial para flujo, el
estado estacionario del sistema mostrado en las figuras 6.3, 6.4 y 6.5. Para el modelo de

transporte se usd como condicion inicial la distribucion de concentraciones mostrada en las
figuras 6.6, 6.7y 6.8.

Caso 1. Escenario A). Esta simulacidn es necesaria para evaluar la vida Gtil del sistema. En
este caso se hizo una simulacion de flujo y transporte a 50 afios considerando 5 "periodos de
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esfuerzo" de 10 afios cada uno, tanto en flujo como en transporte. En el modelo de flujo
permanecen como elementos activos los pozos de suministro, los aportes del rio y las celdas
de carga constante en la frontera derecha, representando al lago. En el modelo de transporte
se tienen como elementos activos las celdas que contienen el lecho del rio y que aportan un
flujo de agua y de contaminantes hacia el acuifero.

Caso 2. Escenario B). Este escenario se simuld considerando un tiempo de 50 afios y un
total de 7 "periodos de esfuerzo” tanto en flujo como en transporte, y manteniendo activos
todos los elementos del caso anterior, con la Gnica diferencia que en cada uno de los

"periodos de esfuerzo”, se fueron eliminado los pozos que habian rebasado el limite de
potabilidad del aguade Spg/ €.

Caso 3 Escenario C). Se hicieron multiples simulaciones a 10 afios y un "periodo de
esfuerzo” en cada una. El objetivo de estas simulaciones fue encontrar una ubicacién y un
gasto para los pozos de extraccidn que nos permitiera mantener como minimo el 50% de
los pozos de suministro por debajo de la cota de 5ug/¢. De todos los ensayos hechos, los
que mejor resultado dieron fueron los asociados con la ubicacién mostrada en la figura 6.9
para gastos entre 200£/s y 250 £/ s. Este esquema nos permitid mantener casi estatica la
pluma entre los pozos de extraccién y los pozos de suministro. Para gastos mayores a
250 £ /s , se manifiesta un fenomeno de contraccion de la pluma en el area comprendida
entre los pozos de control y los pozos de suministro, y para gastos menores a 200¢/s se

observa que la pluma avanza hacia los pozos de suministro.
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Caso 4. Escenario D). Simulaciones a 10 afios y un "periodo de esfuerzo”. Tomando como
referencia los resultados obtenidos en el caso 3, se eligié como ubicacion para los pozos de
extraccion la bateria de pozos que se muestra en la figura 6.9. Con base en esto, se
ensayaron diferentes ubicaciones para emplazar los pozos de inyeccion. Dos de las baterias
de pozos de inyeccion que se ensayaron, se muestran en la figura 6.10.

Caso 5 Escenario El). Esta simulacion se realizo considerando que las descargas del
contaminante hacia el rio fueron eliminadas y que de forma inmediata el rio queda libre del
contaminante. La eliminacion de las descargas contaminantes hacia el rio se simularon en el
modelo de transporte considerando que las celdas que inicialmente tenian una concentracion
constante de 100 pg/ £, ahora, el agua que fluye hacia estas celdas tiene una concentracion
de Oug/¢. En esta simulacién se consideré un intervalo de tiempo de 200 afios en 20
"periodos de esfuerzo”, con el fin de estimar el tiempo maximo de aprovechamiento del
sistema, y el tiempo minimo de espera para poder considerar al sistema nuevamente como
aprovechable.

Caso 6. Escenario E2). En esta simulacion los unicos elementos activos para eliminar la
pluma residual fueron los pozos de extraccion. La ubicacion elegida para este propésito se
muestra en la figura 6.9.

Caso 7. Escenario E3). En esta simulacidon ademas de los elementos activos del caso
anterior, se tienen también en operacion 8 pozos de inyeccion. La ubicacion de los pozos de
extraccion e inyeccion se muestran en las figuras 6.9 y 6.10 respectivamente.

Caso 8. Escenario F1). Para simular el entubamiento del rio, en el modelo de flujo se
eliminaron los aportes correspondientes y se definieron las celdas por donde antes cruzaba el
rio simplemente como activas, permitiendo que la carga hidraulica en estas variara de
acuerdo al gradiente del sistema. En el modelo de transporte se procedié como en el caso 5,
las celdas que en principio tenian ur:a concentracién constante de 100 ug/ ¢, ahora e! agua
que fluye hacia estas tiene una concentracién de Opg/¢. La simulacion se realizd
considerando un periodo de tiempo de 200 afios y 20 "periodos de esfuerzo", con el fin de
estimar el tiempo méximo de aprovechamiento y el tiempo minimo de espera.

Caso 9. Escenario F2). Para simular este escenario se consideraron las mismas condiciones

del caso 8 y ademas, se puso en operacion la bateria de pozos de extraccidon mostrada en la
figura 6.9 con un gasto de extraccion Q, =504/s.
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Caso 10. Escenario F3). La simulacion de este escenario considerd las mismas condiciones

que en el caso 9y ademas se puso en operacion la bateria 12 de pozos de inyeccion mostrada
en la figura 6.10 con un gasto de inyeccion Q, =504/s.

6.6 Resultados.

Se muestran a continuacion los resultados obtenidos en cada uno de los casos simulados.

Los resultados para los casos 1 y 2 (evolucion natural sin clausura y evolucién natural con
clausura) se muestran en la figura 6.11. El esquema de esta figura solo muestra los primeros
10 pozos que rebasan el limite en cada caso. En el caso 1, solo estan en operacion los pozos
de suministro y €stos no son clausurados aun cuando hayan rebasado el limite de potabilidad
del agua. En el caso 2, cada pozo que rebase el limite de potabilidad se clausura de
inmediato.

RESULTADOS EVOLUCICN NATURAL
CASOS (1) Y (2)
L Tmax= 18.7 ANOS
oy - SIN CLAUSURA
' DE POZOS
22 - CASO (1)
20 3
18 |
T 10 15
TIEMPO I -
(ANOS) W Tmax= 16.1 AnRos
: CON CLAUSURA
10 - DE POZOS
H CASQ (2)
0 .1
2 3 4 5 6 7 8 9 10
NUMERO DE POZOS CONTAMINADOS

Figura 6.11 Resultados (Casos 1y 2). Evolucion natural con clausura y sin clausura. El
esquema muestra el orden de contaminacion de los pozos de suministro y
el tiempo mdximo de aprovechamiento en cada caso.
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Los resultados para el caso 3 (bombeo exclusivamente) se resumen en la figura 6.12. Se
muestra el nimero de pozos contaminados en 10 y 20 afios en funcion del volumen de
extraccion considerando que la ubicacion de los pozos de control es la mostrada en la figura
6.9. Las figuras 6.13 a la 6.15, muestran las concentraciones para la capa 2 a los 10 afios
cuando se utiliza un gasto de extraccion Q, =150£/s, 0, =200¢/s y (, =250¢/s por

pozo.
CONTENCION POR BOMBEO EXCLUSIVAMENTE
6 CONTAMINACION A 10 Y 20 ANOS
| CASO (3)
| et
5 F el
| |
4t ‘
i )
NUMERD ] |
DE POZOS i i
CONTAMINADOS ; .
2 b
:
1
i
I
o |
250
GASTC POR POZ2O

Figura 6.12 Resultados (Caso 3). Contencion de la pluma por bombeo exclusivamente.
Niimero de pozos contaminados en 10 afios y 20 afios en funcion del volumen
de extraccion utilizando la bateria de pozos de extraccion mostrada en la

Jigura 6.9.

Los resultados para el caso 4 (bombeo y tratamiento) considerando diferentes ubicaciones
para los pozos de inyeccion, no muestran un resultado notoriamente diferente al obtenido en
el caso anterior para volumenes de inyeccion inferiores a 50 £ /s. El efecto de estos pozos
se vuelve mas evidente para volumenes de inyeccién mayores o iguales a 100£/s. Los
resultados reportados en las figuras 6.16 a 6.19 corresponden a la capa 2 a los 10 afios para

las baterias de pozos de inyeccion mostrada en la figura 6.10, cuando se consideran
volimenes de inyeccion Q; =50£4/sy Q, =100¢/s.

e I .



I

§/ 3 0ST=0) uoa soup g1 sof v Z pdpo vy ua (3 / 31) (7)) ouapa04010141
12 vapd w010 JONSI ap SPAUT  AUAMDAISNIIXD 0aquioq 10d pumyd 3p uotUAIOY) (5) OSDTy sopoinsay €19 eIndi]

— I - o oo om

ey - —

" S

M € A L 0 T — B T
_ _ | l _ o \x\u\
S ! _ r \ An e

0Z0d 30 ‘WNN \ <
Zn
W. %. 9\ \ \
s ZlLe \ \\
ousrsinwns |** *° .
Vivd ve DLe \\ \m\mm\
NoIDowuixa| [** . 7 o
el /S C
34 SOZ0d ge _\4
.||||||1//L . én mﬂﬂa\:
Lo b ‘a o

-t

, ve———

oovil-oyadnov|/ 7 7 | o~
ASYAYIINI P ﬂ v 2o
05 o 0€ 0z ol !




{ll

$/ 3 007 =0 uoe2 soyp ¢f sof v 7 vdvo vy ua (3 /3 (1) ouspnaosoory
12 vavd uo1L4udUOS [ON31 ap Spoury sludUDAISRIOXS 03quoq tod vuirid ap uoUAINOY) (£) 0spT) SopoyNsAY  H1°9 NSy

1 ‘ - - e S I Cae [e SIS 0 |°]
wy € 2 r =
| ! B
| _ I |
020d 30 "WNN
ov
Log,
s ZlLe
Se LlLe
OMLSININNS \
vavd  [ve pie
6o .
Noovaxal -
305020d | los
 zo—|i0— 0c
N e
Le -
09OV T-0HI4INIV | ot
3SVINILINI )
I
0s (0] I




1181

S/ 7 0SZ=0 uoo soup gf sop v 7 bdvo pjua (3 ; 3M) (7)1) ouapya0.401oLi
12 Dand HQDIAINOD (PRSI 3p ST AUIUDAISHOXD 0aquioq od vunyd ap uoUO)) “(t) 0V soppynsay 19 eIl

0%

wy € rd
L 1
I I
. 0Z0d 3a "WNN
3
||\ m
ouisininns |°°
Yyvd ve (
NOIDOV¥LX3 |
34 S0Z0d
N.;

L

Le

O9V1-0¥3HINOV
3SvV4H3LNI

“lllllllllllllllliil



Pl

"QUAMDANIAASIL [ [ 3 [] SDIIBIDG SO} OpUDIIPISUOI
‘$1708=0 A4 s7305T="0 wuo> soyv g sop v 7 vdpo v} us (j/8M) (4)1) OUIIF0L0LY AIUDUNUDILOD
12 vaod uo1opiuaduod (ondr ap svayy opustuvivdl A oaquiog iod vuinyd vy ap uoUAO,) (F 0SDD)) soppinsAy  91'Q enFi

108

0Z0d 30 'ANN

Lo

\ Lo
OMLSININNS ..m... M: She
VHVd  [re Oie

s o
NQIOOVMLXA | yie
30 S0ZOd ge
Ze L@ r
III/ n/—./.
e | A
8o
e

1
09V1-ONIJINDY \
ISVSNHILNI

0G )4




Cil

‘Dusuvaladsad Z[ @ [ SDI4IDQ
Sv] opupdopisuod ‘s [305= 0 A 77057 ="0 w02 soyv g so] v 7 vdva vy ua (3/3) (401) ousjnaoiopLy
12 vapd uorvaUaoU0s [ONS1 3p spaury opatuwIng & 03quiog tod pumd ap ueUAOY) (¢ 0SD)) soppynsay  []'Q BANSL]

< eaz o 08

mEx € z 1
7 i |
o P
OZ0d 30 "NNN
o
P g AN
oxtsinmns | *° ..
Yyvd te Cle
6 0
NOIOOVALXE | o~
34 S0z0d se N
ze {20 -\
— e
F. -.ﬁ_#u
/
oovroyadinov|/
ISVANILNI

§) 4

P




a1l

"BUAUDALISDA [] 2 [T SDIIZIDG
§U] Opub4apisuod s73001=0 £ $7708T="0 uo2 soun g soj v 7 vdvs vy ua (3181 (L) ouap0L0pLY
12 vavd upopUaU0D 1oNS) 9p spaur] omanupmndg £ oaquiog tod pumd ap uopUIO?) (b OSDT)) soppynsay {19 eInguy

‘ : e | T2 08
Wy 4 P

- o ]

G

—_— )

T

0Z0d 30 'KNN

R

ouisinmns |°* I'*
—f——ste
YHvd ve OLe
G ®
NQIDOVYLXa | ne
30 S0Z0d o
| Ze Lo -
N e
Lo - &
vﬁ@
A
0OV1-0u3HINDY | /
ISVANILNI
{ [«
el
05 ov




L1

"PIUAWDAN2dSAL 7] 2 [ SDII3IDG
SU] Opuvdapisuod ‘s {3001=0 A §;7052="0 U0 soup gy soj v 7 vdvs vy us (38 Y (D) ouapnaoopry

12 va0d uoDYUN0D [onS) ap svour] omauupvy A oaquiog iod pumd ap uoUNUOY) (# 0sv))) sopoynsay  61°9 eIngLg

I
020d 30 "WNN
L o

4% |

oulsinmns |°° I'®
- —f-—sie
§<ﬂ ve OLe

NOIDOVYLX3 se

b ] Fig-
3d S020d ge N
e le

h \
N\ tie

Lo b

lwy € 4 T
| |
! I

09V1-0u34INoV |
ISVAUILNI

o5 o




118

Los resultados para el caso 5 (Eliminacion de descargas contaminantes hacia el rio) sin

emplear ninguna otra técnica para contener la pluma o la fuente se muestran en las figuras

620y 6.21.
ELIMINACION DE DESCARGAS RESIDUALES
HACIA EL RIO CASQ (5)
17 —
15 - Tmax = 18.8 ANOS . 6
- 15
POZOS |
CONTAMINADOS}
Q-
7 -
5 s
3 -
1 .43 : :
¢ 20 40 60 80
TIEMPO (ANOS)
Figura 6.20 Resultados (Caso 5). Eliminacion de descargas residuales hacia el rio. El

esquema muestra el tiempo y orden de contaminacion de los pozos de
suministro. Se puede observar en la figura que en aproximadamente 75

anos, la totalidad de los pozos de suministro quedan contaminados.
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POZOS ]
CONTAMINADOS -

SECUENCIA DE DESCONTAMINACION DE POZOS
POR ELIMINACION DE DESCARGAS HACIA EL RIO

16 - CASO (5) 5
~ 2
14 - 3
12 - ®
.
6 -
4 -
2 -
150 170 190 210
TIEMPO (ANOS)

Figura 6.21

Resultados (Caso 5). Eliminacion de descargas residuales hacia el rio. La
Jigura muestra el tiempo y orden en que los pozos de suministro empiezan
a bombear agua con concentraciones inferiores al limite de potabilidad.
Se puede observar que se necesitan mas de 200 afios para que la totalidad
de los pozos de suministro queden por debajo de este limite.

Los resultados del caso 6 {Eliminacion de descargas residuales hacia el rio con bombeo

exclusivamente) para la capa 2 y un gasto de extraccion Q, =250 ¢ /s por pozo, se

muestran en la figura 6.22. Como se puede apreciar en esta figura, la forma como se

manifiesta la eliminacion de descargas contaminantes hacia el rio es por medio del

desplazamiento de un frente de mayor concentracion de izquierda a derecha. Sin embargo,

este hecho no afecta el funcionamiento del sistema en la vecindad de los pozos de

suministro, en donde se requiere aphcar todavia un gasto de extraccion de entre 200£/s y

250 ¢ / s para poder contener el avance de la pluma.
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Para el caso 7 (Eliminacion de descargas residuales hacia el rio con bombeo y tratamiento),
los resultados no difieren fuertemente de los del caso anterior. En la figura 6.23. se muestran
las concentraciones para la capa 2 considerando un gasto de extraccion Q.=250¢/s yun
gasto de inyeccion (), =50 £/5 para un tiempo de 20 afios. Los efectos de los pozos de
inyeccion son practicamente locales y no modifican el funcionamiento del sistema en la
vecindad de los pozos de suministro.

Los resultados del caso 8 (Entubamiento del rio exclusivamente) en contraste con los del
caso 5, el efecto de dicha accién se manifiesta casi de inmediato en la vecindad de los pozos
de suministro. Las figuras 6.24 y 6.25 muestran los resultados para este caso en la capa 2 a
10 y 20 afios respectivamente. Se puede observar que la pluma aun cuando avanza un poco
en la vecindad de los pozos de suministro, no lo hace tan rdpidamente como para
contaminarlos en un periodo corto de tiempo. El frente de mayor concentracion en este
caso, no se desplaza rapidamente hacia el area de pozos de suministro si no mas bien se
mantiene en la vecindad derecha de lo que es el lecho del rio.

Los resultados del caso 9 (Entubamiento del rio aplicando solo bombeo) para la capa 2 a 10
y 20 afios se muestran en las figuras 6.26 y 6.27 respectivamente. Como se observa en estas
figuras, el frente de mayor concentracion no se desplaza hacia el area de pozos de suministro
y los frentes pequefios, cercanos a esta area, se contraen ligeramente hacia el area donde
estan emplazados los pozos de extraccion.

Los resultados del caso 10 (Entubamiento del rio aplicando bombeo y tratamiento) para la
capa 2 a los 10 y 20 afios se muestran en las figuras 6.28 y 6.29 respectivamente. Los pozos
utilizados para extraccion corresponden a los mostrados en la figura 6.9 con un gasto de
Q, =50¢/s, y los utilizados para inyeccion se muestran en la figura 6.10 (12) con un gasto
de Q, =50¢/s.
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Para propésitos de comparacion y como una forma de resumir el conjunto de simulaciones

realizadas, mostramos a continuacion los resultados obtenidos en cada una de ellas.

Caso 1
Escenario A)

Caso 2
Escenario B)

Caso 3
Escenario C)

Caso 4
Escenario D)

Caso 5
Escenario E1)

Caso 6
Escenario E2)

Caso 7
Escenario E3)

Se obtiene un tiempo maximo de aprovechamiento del sistema de 18.7 afios.
Pasado este intervalo de tiempo, el nimero de pozos de suministro
contaminados rebasa el 50% y consecuentemente el sistema deja de ser
aprovechable.

El tiempo maximo de aprovechamiento del sistema para este caso es 16.1
afios, y después de este lapso de tiempo se tiene un porcentaje de pozos de
suministro contaminados superior al 50%.

De acuerdo a la ubicacion de los pozos de extraccion mostrada en la figura
6.9, y para gastos entre 200y 250 ¢/s, el esquema permite mantener
aproximadamente un 93% y un 100% de los pozos de suministro de manera
permanente por debajo del limite de potabilidad, siempre y cuando se
mantenga el esquema de bombeo.

Cuando ademas de los pozos de extraccion considerados en el caso anterior
se ponen en operacion pozos de inyeccidn con agua tratada a un nivel
terciario, los resultados no se manifiestan de manera obvia hasta que se tiene
un gasto de inyeccion de entre 50y 100£/s. A pesar de esto, su efecto en
cuanto a disminucidn de las concentraciones en la vecindad de los pozos de
suministro solo se refleja cuando los pozos de inyeccion se localizan muy
cercanos a los pozos de suministro.

El hecho de eliminar las descargas contaminantes hacia el rio, no se ve
reflejado de manera inmediata en la vecindad de los pozos de suministro. Esta
accion tiene tan poco efecto a corto plazo que el tiempo maximo de
aprovechamiento del sistema es igual al del primer caso considerado
(t,.., = 18.7 afios). Su efecto se manifiesta hasta después de 150 aiios.

Debido al poco efecto que tiene a corto plazo la eliminacion de descargas
contaminantes hacia el rio, se puede considerar que el (Caso 3) y el (Caso 6)
son practicamente los mismos en el intervalo de 0 a 150 afios.

El poco efecto de la eliminacion de las descargas contaminantes hacia el rio a
corto plazo, indica gue eliminar las descargas contamiantes hacia el rio y
aplicar bombeo y tratamiento comparado con aplicar bombeo y tratamiento
sin eliminar las descargas hacia el rio, da el mismo resultado en el intervalo de
0 a 150 afios.
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Caso 8 A diferencia del caso anterior en donde los efectos de las acciones tomadas no
Escenario E1) se manifestaban de manera inmediata, el entubamiento del rio si tiene efectos a
corto plazo en la vecindad de los pozos de suministro. De hecho, los
resultados nos indican que esta accidn por si sola permite que mas del 50% de
los pozos de suministro se mantengan por debajo del limite de potabilidad.
Caso 9 El entubamiento del rio y la aplicacion de un esquema de bombeo nos
Escenario E2) permiten mantener el 100% de los pozos de suministro sin rebasar el limite de
potabilidad. Lo que consideramos importante destacar es que a diferencia del
(Caso 3) en donde se requeria mantener un gasto de extraccion de entre
200y 250 £ /s por pozo para contener el avance de la pluma, en este caso
solo se requiere un gasto de extraccién no mayor de 50 /s para lograr el
mismo efecto.

Caso 10 Los resultados obtenidos en el caso anterior nos permiten prescindir si asi lo
Escenario E3) deseamos, el tener que tratar un determinado volumen de agua contaminada.
Sin embargo, si se utiliza un esquema de bombeo y tratamiento con un gasto
de extraccién Q, =50 £/s y un gasto de inyeccién Q; = 50 ¢/ s, considerando
la bateria de pozos de extraccion mostrada en la figura 6.9 y la bateria de
pozos de inyeccion mostrada en la figura 6.10 (I11), el efecto resultante es una
contraccidon mas rapida en la extension de la pluma ademas de conservar el
100% de los pozos de suministro por debajo del limite de potabilidad.

Considerando que en este trabajo se ha hecho uso de elementos como pozos de extraccion e
inyeccion, barreras de aislamiento y tratamiento de aguas residuales, damos a continuacion
los costos unitarios estimados para cada uno de estos conceptos.

Instalacién de un pozo de extraccion de acuerdo con la Comision Nacional del Agua en
Enero de 1997, incluyendo solamente: perforacion hasta 200 m con un diametro de 8",
instalacion y desmantelamiento de equipo de perforacion, colocacion de tuberia para ademe,
aforo o prueba de bombeo 15,500 dolares. Este precio no considera traslado de equipo de
perforacion, operacion del pozo, compra de la bomba, consumo de combustible, excavacion
y relleno de fosas para lodos y otros conceptos que son necesarios cuando se instala un pozo
para extraccion, conforme a la Norma Oficial Mexicana [NOM-003-CNA-1996]. El costo
de 12 pozos oscilaria alrededor de 186,000 délares, y el de 20 pozos aproximadamente
310,000 dolares. A este valor habria que agregarle el costo de operacion de cada uno de los
pozos durante el tiempo que se mantengan en funcionamiento.
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Los costos por canalizacién de un rio se estiman en 300,000 pesos los 100 metros, de

manera que canalizar 9,000 metros que es la longitud aproximada del rio, costaria alrededor
de 3,300,000 délares.

Los costos para tratamiento de aguas residuales contaminadas por solventes, de acuerdo a la
empresa Water Treatment Warehouse, Inc., USA., Enero de 1997, se estiman en 166
dolares el metro cibico. Si consideramos este precio, tratar el agua de un pozo de
extraccion costaria alrededor de 4320 dolares por pozo por dia, considerando que tal pozo
extrae un volumen de 50 £/s. El costo de 8 pozos implicaria un gasto aproximado de
34,500 dolares por dia.

En la tabla 6.4 se muestra el costo v el tiempo maximo de aprovechamiento para cada una
de las alternativas simuladas.
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CONCLUSIONES

La contaminacién de acuiferos por solventes organicos clorados en la actualidad representan
un gran problema. Asi lo indican los registros historicos de paises industrializados, donde se
dedican presupuestos bastante altos para tratar este tipo de problemas. En los paises en vias
de desarrollo, la falta de datos no permite valorar el problema por completo. Por otra parte,
la disponibilidad de técnicas de remediacion para tratar problemas de contaminacidén con
solventes organicos clorados es bastante reducida; a la fecha solo se dispone de la técnica de
bombeo y tratamiento y el método de barreras de aislamiento como técnicas probadas, y
¢stas generalmente no pueden eliminar por completo cualquier problema de contaminacion,
excepto en muy pocos casos. Técnicas tales como: embudos y compuertas, biorremediacion,
recuperacion de productos libres, vitrificacion e incorporacion de suelos contaminados al
asfalto, aun cuando su potencialidad es bastante prometedora, se encuentran en una etapa
experimental a nivel de laboratorio o a nivel de campo.

Por otra parte, 1a aplicacion de estas técnicas con propositos de restauracidn a sistemas
contaminados, ya sea con solventes orgdnicos o cualquier otro tipo de contaminante,
necesariamente implica el uso de la modelacion matematica del sistema como una forma de
determinar: lugares de aplicacién, tiempo de operacion y costo aproximado del esquema. La
modelacion del problema de contaminaciéon por tricloroetileno en fase disuelta, sin
considerar una fase densa y una fase volatil hecha en el capitulo VI de este trabajo, muestra
lo dificil que resulta restaurar un acuifero aun cuando se tenga toda la informacion necesaria
disponible. En la mayoria de los problemas de contaminacion reales, no se dispone de toda
esta informacion y se requiere formular hipGtesis o realizar pruebas de campo para estimar la
extension del area contaminada, medir parametros como coeficientes de distribucion y
coeficiente de dispersividad con el fin de poder desarrollar un modelo conceptual de
funcionamiento del sistema.
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Los resultados obtenidos para los casos 1) evolucién natural sin clausura de pozos y 2)
evolucion natural con clausura de pozos, no representa una buena opcidn dado que, el
tiempo méximo de aprovechamiento del sistema se encuentra entre 16 y 18 afios bajo este
esquema de operacion, aun cuando el llevar a cabo esto no implique gasto alguno. Las
mismas simulaciones permiten identificar que el dltimo de los pozos de suministro, se
contamina aproximadamente a los 75 afios.

Los resultados de las simulaciones para el caso 3), contencién de la pluma por bombeo
exclusivamente, muestran que ésta podria ser una opcion viable, dado que permite continuar
la explotacion del sistema durante por lo menos 100 afios, si se utiliza una bateria de 12
pozos de extraccion con un gasto de 250 £ /s cada uno y se ubican de acuerdo a la figura
6.9. El costo para este esquema considerando solo la instalacion de los pozos; se estima en
186,000 dolares. La dnica condicion que puede considerarse como una limitante para
mantener este esquema de operacion, es contar con un sitio donde se pueda descargar toda
el agua extraida del sistema, de tal manera que esta no se convierta en una nueva fuente de
contaminacion para el propio acuifero.

La utilizacién de plantas de tratamiento para eliminar el contaminante del agua extraida del
sistema, al menos en este caso no parece ser una buena opcion dado que, la influencia de
estos pozos en el funcionamiento global del sistema, tiene un efecto practicamente local para
volimenes de inyecctdn inferiores a 50 £ /s por pozo, y solo se manifiesta de manera obvia
para volimenes de inyeccion mayores o iguales a 100 £/s. Si se considera que la
perforacion y equipamiento de un pozo, y la compra y operacién de una planta de
tratamiento para este tipo de contaminante representan un costo bastante elevado, y se
requieren tratar grandes volimenes de agua, la relacion costo beneficio seria muy baja. Esta
técnica podria funcionar de manera adecuada para fuentes y plumas pequefias, no para las
dimensiones que tiene la que se trata en este caso.

La eliminacién de descargas residuales hacia el rio, de acuerdo con las simulaciones
realizadas en los casos 5), 6) y 7), tampoco parece ser una buena opcion a corto y mediano
plazo, ya que este hecho solo permite que se contintie con la explotacion del sistema durante
los siguientes 16.1 afos sin rebasar la norma de potabilidad en al menos 50% de los pozos
de suministro, y al igual que en los dos primeros casos, el conjunto completo de pozos de
extraccién queda contaminado en aproximadamente 75 afios. Pasado este intervalo de
tiempo, deberan transcurrir al menos 75 afios (150 afios en total) para que los primeros
pozos de suministro empiecen a bombear agua con concentraciones inferiores al limite de
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potabilidad. Las mismas simulaciones muestran que es necesario establecer un conjunto de
pozos de extraccion como el mostrado en la figura 6.9, para poder continuar con la
explotacion del acuifero, en caso contrario el sistema no podria aprovecharse durante los
siguientes 180 afios. El costo de esta opcion se estimé en 310,000 dolares sin considerar
gasto alguno para la eliminacidn de descargas residuales.

El entubamiento del rio, de acuerdo con las simulaciones realizadas en los casos 8) y 9),
representa la mejor opcion. Esta opcidn por si sola permite que el acuifero sea explotado
durante los siguientes 50 afios con un 87% de los pozos de suministro sin rebasar la norma
de potabilidad del agua. Cuando se entuba el rio y se aplica un esquema de contencion de la
pluma por bombeo exclusivamente, el sistema puede explotarse por al menos 100 afios con
un 100% de los pozos de suministro por debajo de la norma de potabilidad del agua
5 ug / £. Sin embargo, existe una diferencia entre la contencion de la pluma por bombeo que
se aplica en este caso y los casos tratados antes. En este caso solo se requiere extraer un
volumen de 50 £ /s por pozo, en contraste con los casos anteriores en donde era necesario
extraer un volumen de 250 ¢ /s por pozo para contener la pluma. El costo asociado con
este esquema se estimo en 3,486,000 dolares, 3,300,000 délares por canalizacion y 186,000
dolares para perforacion y equipamiento de pozos.

Un beneficio adicional del esquema anterior es que el entubamiento del rio no requiere de un
mantenimiento continuo. [.os costos de operacion solo estaran enfocados a los pozos de
extraccion, mientras que el ducto del rio solo requerira de un monitoreo y un mantenimiento
eventual.

El andlisis de todas las alternativas simuladas, sugiere que las Unicas opciones viables para
continuar con la explotacion del acuifero las representan:

» Contencion de la pluma por bombeo exclusivamente.
« Entubamiento del rio con o sin contencion de la pluma por bombeo.

Como se puede ver en los resultados obtenidos, ninguna de las dos soluciones encontradas
remueve el contaminante del sistema, mas bien lo deja en estado de suspensién en donde su
presencia no afecta el funcionamiento de los pozos de suministro, pues remover el
contaminante por completo resultaria aun mas costoso que el propio esquema de

contencion.
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De acuerdo con estas conclusiones, naturalmente tomadas con la debida prudencia que
requiere toda estimacion de esta indole, el entubamiento o canalizacion del rio combinado
con un sistema de bombeo, constituye una alternativa atractiva de remediacion parcial para
las caracteristicas del acuifero y contaminante bajo estudio. Existen, no obstante, algunas
objeciones que pueden aducirse care a la correcta aplicacion de éstas técnicas, y es que en
ocasiones muestran escasa relacion con las hipétesis de partida. Por ello, actualmente en los
estudios de modelacion se tiende a tener en consideracion la informacion global, tanto fisica
como numérica del proceso de contaminacion, de manera que el conjunto de estas

caracteristicas contribuya a optimizar el resultado de las mismas.

En Meéxico, la remediacion de acuiferos contaminados con solventes organicos con base en
modelos matematicos se encuentra en una etapa inicial, y de hecho, en la actualidad no se
cuenta con una base de datos completa para poder realizar simulaciones de éste tipo. Esto
hace que aun trabajos tedricos como el presente, intenten de alguna manera valorar la
importancia que tiene el conservar un recurso natural como lo es el agua subterranea, y

poner de manifiesto los alcances de un problema de contaminacion con solventes organicos.
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APENDICE 1

Teorema Consideremos una region Qt), dividida en dos subregiones Q. (t) y Q_(t) por

una superficie . Supongamos que una funcién f'y su derivada son continuas separadamente

en Q+(t) y Q_(t) pero no a través de X, demostrar que si

I(t)= [fdx (AL1)
Q1)

entonces

N

[{t)=—=Jfidx+ [fvndx—[[f]yv,;.ndx (A1.2)
dt o &0 >

DEMOSTRACION

En primer lugar, cuando f y su derivada son continuas en una region Q se cumple la
siguiente relacion

1(t)= 2= 6 dx+ £ v ndx (A13)
dt o e
donde f, es la derivada parcial de f con respecto al tiempo

0€) es la frontera de 2
vr es la velocidad con que se mueven los puntos de la frontera de Q

Para obtener (A1.2) haremos una aplicacion sucesiva de la relacion (A1.3) en las regiones en
donde f'y su derivada son continuas. Para ello utilizaremos la siguiente notacién.



Q=Q, U}
0,0 =580,
0_.Q=060mna
80, =5,Qus |
oQ_=0_QuZ
2=0,000.Q)

(A1.4)

Primero definimos las integrales en cada una de las subregiones Q_(t) y Q_(t)

I, = [fdx (A1.5)
Q.

I_=[fdx (A1.6)
Q.
Ahora aplicando la ecuacién (A1.3) separadamente a (A1.5) y {A1.6) se obtiene

L(t)= ] fdx+ jfvr.ndx (ALT)
Q, [il9 )

I(t)=ffidx+ [fvr.ndx (A1.8)
Q. Iiie )
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Haciendo uso de las expresiones (Al.4), las relaciones (A1.7) y (Al.8) se pueden expresar

de la siguiente manera.

()= | f,dx+ [fv.ndx—[f, vy ndx (AL9)
Q. a0 P

I(t)= [f,dx+ [fyp.ndx+]fvy.ndx (A1.10)
Q. 7.Q I
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donde v es la velocidad de los puntos sobre las superficies 8,Q y 6_Q

vy es la velocidad de los puntos sobre la superficie Z

y ademas se tiene que

f, = lim f{x,t) Vxs e Vxel, (Al.11)
£ = lim f(x,t) Vi € Vxel. (A1.12)

El signo (-) en (A1.9) se debe a que el vector normal n en &82, tiene la direccidén opuesta en
&€)_, esto es, n apunta hacia afuera en 6Q_ sobre la superficie £, y el mismo vector tiene
una direccion hacia adentro en &€, sobre la superficie X .

Sumando las ecuaciones (A1.9) y (A1.10) se obtiene

1()=L)+L(t)= | fdx+ [fvondx-j(f,-f)vgndx  (ALI13)
£3,w0, 8. Que R z

La relacion anterior se puede escribir como
() =L()+1(t)= |f dx+ {fvr.ndx— [[f]vs.ndx (Al.14)
z

donde [f] = f, — f_ corresponde al salto de la funcién f a través de la superficie .

Esta ultima relacion es igual a la ecuacion (A1.2), en virtud de lo cual la demostracion queda
completa.
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APENDICE II

Teorema Consideremos una funcidn vectorial U definida en una regién Q con las
siguientes caracteristicas. I es continua en toda la region  excepto sobre una superficie £
a través de la cual U tiene una discontinuidad de salto. Demostrar que el Teorema de la

Divergencia para el caso de funciones con discontinuidades de salto estd dado por la
siguiente expresion

Undx-][[U]lndx (A2.1)

DEMOSTRACION

Consideremos que U es una funcién continua definida en una region Q. El teorema de la

divergencia establece que
Jv.Udx= [Undx (A2.2)
Q

donde Q) es la frontera de la region Q

En el caso que nos ocupa, U es continua en todo 2 excepto en una superficie £ a través de
la cual U tiene una discontinuidad de salto. Consideremos que la superficie £ divide a la
region Q en dos subregiones (2, y Q_. Como U es continua separadamenteen Q, y )_,

podemos aplicar la relacion (A2.2) sin ningin problema, para ello haremos las siguientes

consideraciones.

Q=0_uQ,

5,Q=00mn2eQ,

0_Q=00mne0 (A2.3)
oQ, =0, QuUE

K =0.QuUL

N=0QQue

Ahora aplicamos la relacion (A2.2) separadamente en Q. y Q_ con lo que obtenemos
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AVUd§=a£Ugd§ (A2.4)
éV.l_Jd)_(=a££Q.g dx (A2.5)

Si ahora hacemos uso de las relaciones (A2.3), las ecuaciones (A2.4) y (A2.5) se pueden
expresar como

Jv.Udx= JjUndx= | Undx-|U, ndx (A2.6)
Q, 8,QuUE 2,0 z
JV.Udx= [Undx= | Undx+]U,.ndx (A2.7)
Q. 2.QuL 8.Q z
donde u, =)}me U Vxz; el y VxeQ, (A2.8)
U_=1lmU VXy €l y VxeQ_ (A2.9)
X%,

Sumando las ecuaciones (A2.6) y (A2.7) obtenemos lo siguiente

j V.Udx= [Undx-[(U,-U_)ndx (A2.10)

[V.Udx= [U.ndx-[[U]ndx (A2.11)
Q z

donde [U]=(U, -U_) corresponde al salto de la funcion a través de la superficie

de discontinuidad X .

La relacion (A2.11) es la igualdad que se deseaba encontrar.





