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I. INTRODUCCION

Un modelo de flujo de agua subterrdnea es una herramienta de apoyo para administrar y
explotar racionalmente el agua de un acuifero, haciendo predicciones a futuro con relaciéon a
diferentes politicas de uso de dicho recurso natural. Pero cualquier modelo de administracién
requiere conocer con precision la cantidad de agua disponible, dada por la carga hidraulica 4,
por lo que es necesario disponer de una herramienta que permita resolver la ecuaciéon de flujo
de manera estable y eficiente, para lo cual necesitamos de un conocimiento adecuado de las
propiedades del medio poroso, como la conductividad hidraulica y el coeficiente de
almacenamiento, asi como la recarga y extracciéon, para poder predecir cudl serd el
comportamiento de los niveles de agua en el acuifero y el impacto ambiental que tendran

diversas estrategias de explotacion.

El avance que se ha logrado en los ultimos afios en el desarrollo de las computadoras ha hecho
posible que el uso de estos equipos en la evaluacion de los recursos hidraulicos subterraneos
haya tenido un rapido crecimiento. Las computadoras en la actualidad son utilizadas para
resolver los grandes sistemas de ecuaciones que resultan al estudiar las relaciones entre causas

y efectos en acuiferos con una amplia gama de condiciones.
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En afios recientes, los modelos de simulacién numérica y matematicos han sido comunmente
usados para el estudio del agua subterranea. En general, estos modelos son resueltos mediante
aproximaciones en diferencias finitas o elementos finitos. Ademas el gran desarrollo que han
tenido las computadoras ha permitido utilizar algoritmos complejos que producen programas
muy poderosos pero que requieren de considerable memoria computacional alcanzada en los
nuevos equipos como las computadoras personales. Es por eso que en la actualidad tenemos la
posibilidad de utilizar mallas con una discretizacién muy refinada, generando un enorme

sistema de ecuaciones que se puede resolver mediante los métodos iterativos.

El estudio de los acuiferos, cualquiera que sea su propésito, explotacién o control de la
contaminacion, es realizado a través de modelos numéricos tanto de flujo como de transporte.
La aplicacién de estos modelos requiere del conocimiento de la distribucidén espacial de las
propiedades hidraulicas del acuifero (conductividad hidraulica y coeficiente de
almacenamiento) y ademas la distribucién de la recarga natural. Los cddigos numéricos
pueden ser usados para determinar la distribucion de las cargas bajo nuevas condiciones o las
condiciones ya existentes, dependiendo de las condiciones de frontera del modelo y de las
politicas de operacion de los pozos. Este es un ejercicio indispensable en la modelacién de

flujo.

La informacién que requiere un modelo de simulacién se obtiene directamente de mediciones
de campo. Las pruebas de bombeo son el método mas comin para la obtencién de la
transmisividad y coeficiente de almacenamiento en acuiferos confinados y la conductividad
hidraulica y el rendimiento especifico en los acuiferos libres. Las cargas son medidas con
piezoémetros en diferentes partes del acuifero y a diferentes niveles de espesor. Los costos de la
perforacion de pozos ya sea de bombeo o de observacion son elevados y atin mas cuando se
realizan pruebas de bombeo para conocer los parametros del pozo. En contraste, las
mediciones de las cargas en piezometros son mucho mas econdmicas y tales medidas pueden
estar disponibles en un gran nimero de puntos. La determinacion de la distribucién espacial de
las propiedades hidraulicas del acuifero se basa principalmente en las mediciones de la carga

hidraulica y en las condiciones iniciales y de frontera.
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En la naturaleza ocurren procesos fisicos dificiles de comprender y de entender su
comportamiento a simple vista, por lo que surge la necesidad de utilizar la modelacién del
fenémeno a partir de datos y considerando limitaciones geograficas y geoldgicas. Actualmente
la modelacién en agua subterranea ha tenido gran desarrollo y se han implementado métodos
inversos para la solucién de las ecuaciones basicas que rigen el movimiento del agua en un

medio poroso.

La aplicacién de los métodos inversos en la modelacién del flujo subterraneo consiste en
resolver la ecuacion de flujo a partir de observaciones como las cargas hidraulicas,
condiciones de frontera e informacion previa, para estimar los parametros del acuifero, tales

como la transmisividad, el coeficiente de almacenamiento y la recarga, entre otros.

La calibracién manual, llamada también técnica directa, consiste en la estimacién de los
parametros del acuifero, mediante un ajuste por prueba y error. Esta técnica es
tradicionalmente usada por la mayoria de los modeladores y presenta la principal ventaja de la
intuicion del modelador aplicando la experiencia previa en este tema. La desventaja de utilizar
aun la calibracién manual es la dificil tarea de eliminar tendencias y no considerar todas las

posibilidades de calibracion.

En cambio la calibraciéon automatizada utilizada por los métodos inversos presenta la ventaja
de incluir potentes algoritmos numéricos que consideran un amplio rango de valores de
calibracion y revelan la utilidad de las peculiaridades numéricas en la bisqueda de la solucién
6ptima. La desventaja es que no se utiliza la intuicién o experiencia del modelador sino
solamente una gran variedad de estadisticos que soportan el rumbo y direccién de la

calibracion.

Los métodos inversos estiman los parametros partiendo de un grupo inicial de valores, basados
en minimizar una funcién objetivo y en actualizar el nuevo grupo de pardmetros a partir del

analisis de sensibilidad.
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El objetivo de este trabajo consiste en demostrar la utilidad practica de los modelos inversos
en el estudio del agua subterranea, ya que desde hace tres décadas se han desarrollado técnicas
inversas para la solucién de la ecuaciéon gobernante en medios porosos. Para esto se
implementaron cinco alternativas o escenarios con tres diferentes metodologias, mediante la
utilizacién de los paquetes MODFLOWP, PEST y Multiescala, que como base utilizan el
codigo MODFLOW 2000. Ademas se realiza un anélisis comparativo de la estimacion de

parametros (conductividad hidraulica) para el acuifero del Valle de Querétaro.

El contenido del presente trabajo esté estructurado de la siguiente manera: En el capitulo II se
presenta la construccion del modelo de flujo de aguas subterréneas, resolviendo la ecuacién
gobernante del flujo en medios porosos mediante el método de las diferencias finitas, conocido
como el Problema Directo. En el capitulo III se plantea el problema inverso en la estimacion
de parametros, se definen los requisitos de los problemas bien planteados, se describen los
métodos de parametrizacién de las propiedades hidréulicas del acuifero, se presenta una
clasificacion de los métodos de solucién de los problemas inversos y un resumen de los
métodos aplicados a casos reales. En el capitulo IV se describen los métodos de solucion de la
funcién objetivo como son los minimos cuadrados y méaxima verosimilitud, los métodos de
optimizacién que utilizan los métodos inversos y el diagndstico e inferencia estadistica
utilizada en los procesos de estimacion de parametros. En el capitulo V se realiza la aplicacion
al acuifero del Valle de Querétaro para cinco diferentes escenarios y tres diferentes métodos
de estimacion de parametros. También se presentan los resultados de la calibracién para cada
uno de los cinco escenarios y se comparan con los obtenidos por la empresa Guysa (1996).
Para finalizar, en el capitulo VI se plantean las conclusiones y recomendaciones sobre el uso

de los métodos inversos para la estimacién de parametros.
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II. FORMULACION DEL
PROBLEMA DIRECTO

2.1. PROBLEMA DIRECTO

La mayoria de los modelos de agua subterranea se consideran como modelos de parametros
distribuidos, porque este tipo de parametros son mas generales, precisos y apropiados para los
procesos de planeacién y manejo de las aguas subterraneas. Un modelo de parametros
distribuidos es descrito por una o varias ecuaciones diferenciales parciales. Este modelo puede
ser deterministico o estocastico, lineal o no lineal, estable o transitorio. Para resolver el
problema directo de un sistema se utiliza la simulacién numérica. A través de los métodos
numéricos se generan soluciones aproximadas. Un esquema de solucién del problema directo

se muestra en la figura 2.1.

r
_—

Entrada 1 ——————> SPD —_— Salida
AR S,

Figura 2.1. Esquema de solucién del problema directo.
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donde:

u=(u,u,...,u,)  variables de estado, (carga hidraulica)

= (T T3 oes rm)T

parametros del sistema, (parametros fisicos como conductividad
hidraulica, coeficiente de almacenamiento, recarga, etc.)

q = (q1, 925 - » qk)T variables de control, (fuentes o sumideros)

f vector funcién que depende de las condiciones iniciales

y de frontera

Existen tres requisitos para que el modelo se aproxime al sistema real: primero, el modelo
tiene que incluir todos los procesos relevantes a la simulacion; segundo, la estructura del
modelo tiene que asemejarse a la del sistema real y tercero, los valores asignados a las

variables que controlan los procesos deben ser similares a su contraparte real.

La identificacion de procesos, es la selecciéon de todos los procesos fisicoquimicos y de las
ecuaciones correspondientes que se consideren relevantes, para ser incluidas en el modelo
numérico, tales como por ejemplo la ley de Darcy, dispersion de Fick, adsorcion lineal y

difusion, entre otros (Tsang, 1987).

En la identificacién de la estructura del modelo, se definen la geometria del modelo y los
patrones de variacion de los parametros fisicos, como son las zonas de transmisividad,
geometria y tipo de fronteras, zonas de recarga, ubicacion de las fuentes y sumideros, entre

otros.

El flujo del agua subterranea puede representarse por una ecuacién diferencial parcial que
incluye las cargas hidraulicas, propiedades del acuifero, los flujos de fuentes o sumideros y los
flujos en las fronteras.

Consideremos un modelo de flujo con la siguiente notacién simbdlica:

Lh=q @.1)
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donde:
L operador parabdlico
h carga hidraulica (variables de estado)
q fuente o sumidero (variable de control)

o bien el Problema Directo asociado:

®(K,8)=h=h(K,S) 2.2)
donde: h= h(x,y,t) K= K(x,y) S= S(x, y) qg= q(x,y,t) (2.3)

) operador parabdlico

K conductividad hidraulica

S coeficiente de almacenamiento

h carga hidraulica

x,y  coordenadas espaciales

t tiempo

Para el caso practico la ecuacion mas general para flujo transitorio en tres dimensiones para un

acuifero confinado en un medio heterogéneo y anisotrdpico es:

3(Kxa—h)+—a— K i +£[Kz% —Q=SS% 24)
ox ox) oy "oy) oz Oz ot
donde:

h carga hidraulica, (L)

K., K, y K, componentes de la conductividad hidraulica en la

direcciones x, y y z, (L/T)

(0] fuente o sumidero local por unidad de volumen, (1/T)
Ss coeficiente de almacenamiento especifico, (L’l)

X, 9.2 coordenadas espaciales, (L)

t tiempo, (T)
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Suponiendo que conocemos las propiedades antes mencionadas, asociadas con los parametros
Ky S, es posible entonces resolver el modelo de flujo bajo condiciones iniciales y de frontera
adecuadas, y obtener como respuesta los niveles de agua o altura piezométrica s, que es la
variable que nos reporta la cantidad de agua disponible en cierto momento. Esto puede
interpretarse en los siguientes términos: conocida la causa (es decir, los pardmetros dados por
las propiedades del fluido y del medio poroso) podemos conocer el efecto (cantidad de agua

disponible en el acuifero), y a este escenario se le conoce como Problema Directo.

Las condiciones iniciales estan dadas por el conocimiento de la altura piezométrica en un

estado de tiempo inicial to:

h(x,y,t,) = h° (x,) 2.5)

A su vez, las condiciones de frontera representan la interaccion hidraulica del acuifero con
otras componentes del ciclo hidrolégico y generalmente son de tres tipos: tipo 1 (Dirichlet),

tipo 2 (Neumann) y tipo 3 (Cauchy).

Por lo tanto, el problema directo consiste en la estimacién mediante modelacién numérica de
las cargas piezométricas A, dados los valores de la conductividad hidraulica X, el coeficiente

de almacenamiento S'y las fuentes o sumideros Q.

Tanto el planteamiento de la ecuacién de flujo (2.4) con las condiciones iniciales y de frontera,
como el conocimiento de los pardmetros que en ella intervienen, aseguran que el problema
directo tiene solucién unica, y que ademas depende continuamente de la condicion inicial, esto
es, a pequeiias variaciones en 4°(x,y) la solucién / del modelo varia poco, lo que segtn Carrera

(1988), clasifica al problema directo como un problema bien planteado.

Un problema bien planteado de la fisica — matematica debe satisfacer los siguientes requisitos
(Sun, 1994):
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1. Existencia. Existe una funcién que satisface las ecuaciones gobernantes y las
condiciones iniciales y de frontera.

2. Unicidad.  Existe sélo una solucién al problema.

3. Estabilidad. La variaciéon de la solucién podrd ser arbitrariamente pequefia, a
condicién de que la variacion de los datos de entrada (pardmetros fisicos,
variables de control, condiciones iniciales y de frontera) sea

suficientemente pequeiia.

Si alguno de estos requisitos no se satisface, el problema esta mal planteado. Esta demostrado
que los problemas directos en la modelacién de acuiferos estan bien planteados de manera
natural. Cuando la solucién al problema directo se obtiene por un método numérico, la
computadora solo proporciona valores de la solucién en los puntos nodales, y estos valores
pueden variar con el tamafio de las celdas y con el tamaifio del intervalo de tiempo. Asi, puede
haber numerosas soluciones aproximadas para el problema directo, lo cual no estd en
contradiccion con su buen planteamiento, ya que existen esquemas numéricos utilizados en la
modelacion de acuiferos que han demostrado ser convergentes y estables. Cuando el tamafio
de las celdas y el tamafio del intervalo de tiempo tienden a cero, todas las soluciones
aproximadas del problema directo tenderan a la solucién verdadera del problema, la cual es
unica (Sun, 1994).

La discretizacion de la ecuacion 2.4 usando el método de diferencias finitas, para un acuifero
que es dividido en una malla de celdas, donde se considera el centro de la celda como un nodo

para el cual se calcula la carga hidraulica, (McDonald y Harbaugh, 1988) esta dada por:

CRi,j——;—,k (hi':,j—l,k hl Sk )+ CRI j+l,k( lmj+l k ,j k)
<N ST e o AP W
cv (mr, . -hm ey o (n )+ (2.6)
i,j,k—% i,j,k—1 i,].k jk+; 11 k+1 1jk
m hx k hx k
B +0, . =Ss. (AR, ACAY, )ﬁ
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donde:

h carga hidréulica en la celda i, j, k en el paso de tiempo m, (L)

CR, CCy CV conductancias hidraulicas entre el nodo 7, j, k y el nodo colindante, (LZ/T)
CR conductancia en la direccién de los renglones, CC conductancia en la
direccién de las columnas y CV conductancia en la direccién vertical. La
conductancia es un parametro numérico que representa la resistencia al flujo
entre la carga hidrdulica de una fuente externa proxima a la frontera y el

dominio del modelo.

B s suma de los coeficientes de carga de los términos fuente y sumidero, (LY/T)
Q.. suma de constantes de los términos fuente y sumidero, LT
S5, coeficiente de almacenamiento especifico, (L")
.
AR, ancho de celda de la columna j en todos los renglones, (L)
AC. ancho de celda del renglén i en todas las columnas, (L)
AV, espesor vertical de la celda 7, j, &, (L)
" tiempo en el paso de tiempo m, (T)

Esta ecuacion constituye la expresion discretizada que se aplica a cada una de las celdas de la
malla, definiendo asi un sistema de ecuaciones simultaneas, el cual se resuelve por medio de

algin c6digo numérico adoptado para obtener una aproximacion de la distribucion de cargas.

La conductancia hidrdulica es una combinacién de varios parametros usados en la ley de
Darcy. Esta ley define el flujo en una dimensién como lo muestra la figura 2.2, donde se tiene

un prisma de un material poroso.

10
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La conductancia, también llamada asi, es el producto de la conductividad hidraulica y el area
de la seccion transversal por donde circula el flujo dividida por la longitud de la direccién de
flujo (en este caso, la distancia entre los nodos adyacentes).

in ha

Figura 2.2. Flujo a través de un material poroso.

Q flujo volumétrico (L*T™)

K conductividad hidraulica en la direccidon del flujo LT

A el area perpendicular a la direccién del flujo (L

h;-h, diferencia de la carga hidraulica paralela a la direccion del flujo (L)

L longitud el prisma paralelo a la direccién del flujo (L)

Entonces la conductancia hidriulica se define como:

KA
C=—" 2.8)

Por lo tanto la ley de Darcy puede ser escrita de la siguiente manera:

=C(n ~h,) (&)

11
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En este caso la conductancia hidrdulica se define para una direccién de flujo, pero en un medio
anisotropo €sta es caracterizada para las tres principales direcciones de la conductividad
hidraulica, (McDonald & Harbaugh, 1988).

Las ecuaciones en diferencias finitas en MODFLOW usan conductancias entre los nodos de
celdas adyacentes. La conductancia horizontal CR y CC son calculadas entre nodos
horizontales adyacentes. La conductancia vertical CV es calculada asumiendo que los nodos

se encuentran al centro de la celda y que existen cambios en la conductividad hidraulica

vertical.

Es necesario sefialar que este método es utilizado por MODFLOW como cddigo

computacional para resolver el Problema Directo.

12
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III. FORMULACION DEL
PROBLEMA INVERSO

Cuando se usa el término “problema inverso”, es bueno reflexionar ¢ inmediatamente surge la
pregunta ;inverso a qué?. Segun Keller (1976), se pueden considerar dos problemas que son
inversos uno del otro. Una de las razones principales para diferenciar cual de los problemas es
inverso al otro, es considerar aquel que se haya estudiado primero o que sea el mas sencillo en
resolver. A este problema se le ha llamado problema directo, y al otro se le llama problema
inverso. Por ejemplo si se quiere predecir la conducta futura de un sistema fisico a partir del
conocimiento de sus leyes fisicas y el estado presente, a este problema, se le llamaria
“problema directo”. Posiblemente “el problema inverso” seria la determinacion del estado
presente del sistema a partir de las observaciones futuras, esto es el calculo de la evolucion del
sistema en un tiempo atrdas o la identificacion de parametros fisicos a partir de las
observaciones de la evolucién del sistema, también llamado identificacién de parametros
(Engl, 1995).

13
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3.1. PROBLEMA INVERSO

Tradicionalmente, el problema inverso ha sido definido como la estimacién de los pardmetros
del modelo a partir de las mediciones de cargas hidraulicas. Por lo tanto, el problema inverso
puede ser igual a la estimacién de parametros, frecuentemente llamada identificacién de
parametros del modelo. Esto implica asignar valores numéricos a las variables que definen los
parametros fisicos. En la figura 3.1 se muestra el esquema de solucién de los problemas

inversos.

_—
> Salida
q

—_—
f

Entrada w SPI

Figura 3.1. Esquema de solucién del problema inverso.

donde:
u=(u,u,.., u,,)T variables de estado
r= (r, T2, .., rm)T parametros del sistema
q=(q1, %, - » qk)T variables de control
f vector funcion que depende de las condiciones iniciales y de
frontera

El uso de modelos inversos en hidrogeologia ha tenido un amplio desarrollo desde finales de
los 70’s. Su utilidad practica se ha visto limitada por la aparente complejidad caracteristica de
los modelos numéricos. Sin embargo, tal complejidad es s6lo matematica ya que involucran

modelos conceptuales sencillos acerca del comportamiento de los sistemas acuiferos.

Existen en la practica grandes dificultades para construir un modelo de simulacion preciso
para un sistema de agua subterranea (Sun, 1994). Primero, las ecuaciones gobernantes del
modelo construido pueden no ser una descripcién apropiada del sistema original. Segundo, las
particularidades del sistema, tales como la geometria de la regiéon de flujo, los parametros
hidrogeoldgicos, las condiciones de frontera, los flujos de entrada y de salida, y los términos

de fuentes o sumideros son dificiles de medir de una forma precisa en el campo. En particular,

14
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resulta que los parametros de conductividad hidraulica y coeficiente de almacenamiento
dependen del acuifero en estudio, variando notablemente de un acuifero a otro e incluso de
una zona a otra dentro del mismo acuifero, resultando muy costoso o a veces imposible
calcular estimaciones de ellos en toda la regién. Afortunadamente, las variables de estado de
un sistema de agua subterranea, pueden ser ficilmente medidas. Estas mediciones, tales como
los niveles de agua, concentracion de solutos, y temperatura son usualmente obtenidos de los
pozos de observacion en distintos puntos, por lo que se plantea usar esta informacién para

estimar los coeficientes desconocidos del modelo y asi poder caracterizar el acuifero.

La calibracion del modelo incluye el ajuste de la estructura del modelo y de los pardmetros del
modelo y simultdneamente o secuencialmente la relacién entrada—salida del modelo, para que

se ajuste a cualquier excitacién—-respuesta observada del sistema real.

Retomaremos el modelo de flujo del capitulo anterior
Th—g (.1
y el problema directo asociado
®(K,S)=h (3.2)
Se plantea entonces lo que se conoce como el Problema Inverso, ahora se conoce el efecto A, y

se busca la causa (los parametros K y S) que provocan la solucién A.

o' (h)=(K,S) (3.3)

Dadas ciertas observaciones de carga hidraulica A, observaciones obtenidas de mediciones
realizadas en distintos pozos de observacion, se trata de determinar los parametros que

reproduzcan dichas observaciones.

Los enfoques para la solucién del problema inverso son clasificados como directos e
indirectos. Por ejemplo para el caso del agua subterranea, el enfoque directo esta basado en los
calculos de la estimacion de los pardmetros que minimicen los errores de la ecuacion de flujo,
esto es, los errores obtenidos después de sustituir las cargas por sus valores medidos en la
ecuaciéon de flujo. Los enfoques indirectos estan basados en la minimizacién de cargas

residuales, esto es, diferencias entre cargas medidas y cargas calculadas.

15
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El problema inverso en la modelaciéon de las aguas subterrdneas ha sido estudiado
ampliamente durante més de treinta afios, pero el progreso sobre la solucién inversa es lento
comparado con los progresos hechos sobre el problema directo. La dimensién de la simulacién
del modelo depende de la estructura del vector de parametros desconocidos y de la calidad y
cantidad del vector de los datos observados. En la practica las observaciones de campo son

siempre limitadas y contienen errores.

Para un acuifero heterogéneo un incremento en la dimensién de la parametrizacion resultaria
en un modelo relativamente refinado que produciria mejor ajuste entre las cargas calculadas y
las observadas; pero cuando los datos son insuficientes, puede ocurrir la sobredeterminacion,
esto es, el numero de ecuaciones es mas grande que el nimero de parametros desconocidos.
Como es explicado por Yeh & Yoon (1976), y Shah er al. (1978), un incremento en la
dimensién de la parametrizaciéon generalmente va acompafiado por un incremento en la
variancia de los pardmetros identificados. Un apropiado nivel de parametrizacién puede ser
obtenido a través de un ajuste entre el error residual de minimos cuadrados y el error normal
de la covariancia de los pardmetros estimados (Yeh & Yoon, 1981). Sin embargo, los valores
verdaderos de los pardmetros y los errores de las observaciones son siempre desconocidos, por

lo que la dimensién 6ptima de la parametrizacion no puede ser encontrada en la préctica.

Existen varios enfoques que pueden ser usados para cumplir con la parametrizacién. El
método de zonificacién es cominmente usado. Con este enfoque, la region de flujo es dividida
en un nimero de zonas. En cada una de las zonas los parametros desconocidos se suponen
constantes. Asi los parametros distribuidos desconocidos pueden ser representados por un
numero de constantes (Yeh, 1986). La debilidad de este método es obvia: aunque se cuente
con informacién geoldgica, sin embargo, el dominio del modelo es dificil de dividir en un
limitado nimero de zonas. El modelo es resuelto usando analisis de regresion no lineal para

estimar las propiedades de las zonas.

En agua subterrdnea los pardmetros estimados en el problema inverso son generalmente las
propiedades hidrogeoldgicas y las variables dependientes son las cargas hidrdulicas. Se asume

que las variables dependientes son funcidn de la ubicacién y del tiempo, pero los parametros
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son funcién solamente de la ubicacién, siempre y cuando los acuiferos sean homogéneos e

isotropicos en la vertical.

Los métodos de optimizacién empleados en los problemas inversos, estiman grupos de
parametros (K, S) que reproducen las cargas hidraulicas & observadas obteniendo asi diferentes
posibles soluciones. A este tipo de problema de optimizacién no lineal se le ha llamado

problema mal planteado.

3.1.1. Problemas “Bien planteados”

Cualquier problema inverso, estd bien planteado si satisface los siguientes tres requisitos
(Carrera, 1988):

1. Sila solucidn existe.
2. Sila solucidn es Unica.

3. Siel problema inverso es estable en el espacio.

Los dos primeros requisitos aseguran que exista una solucién unica, hablando estrictamente en
sentido matematico. El tercer requisito asegura que la solucién inversa sea fisicamente
significativa. Un problema bien planteado depende de la forma del operador inverso utilizado
(operador lineal no acotado y por lo tanto no continuo) y de la definicioén de los espacios, de
los pardmetros y de las mediciones. Cuando el tamatfio de las celdas y el tamaifio del intervalo
de tiempo tienden a cero, todas las soluciones aproximadas del problema inverso tenderan a la

solucion verdadera del problema, la cual es tinica.

Dependiendo de la cantidad y calidad de los datos y de la manera en la cual esté formulado el
problema inverso puede no satisfacer una o mas de estas condiciones. Entonces cominmente

se le ha llamado mal planteado, planteado inadecuadamente o planteado impropiamente.

17
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3.1.2. Problemas “mal planteados”

Allison (1979) menciona que la no-unicidad e inestabilidad son cominmente una propiedad
interna invariable de los problemas inversos, independientemente de la manera que sean
planteados. Por lo tanto, el uso de términos como “problemas impropiamente o

incorrectamente planteados™ es de alguna forma engafioso.

El problema inverso es a menudo mal planteado. Generalmente se caracteriza por la no-
unicidad y la inestabilidad de los pardmetros identificados. La inestabilidad de la solucién
inversa, proviene del hecho que errores pequefios en las cargas hidraulicas pueden causar
serios errores en los parametros identificados. Esto ha desalentado a muchos investigadores a
trabajar en la estimacién de pardmetros en aguas subterraneas, conduciendo a varias
declaraciones acerca de la no identificabilidad intrinseca de los parametros del acuifero

(Yakowitz & Duckstein, 1980; Margevicius, 1983; McElwee, 1982).

Si alguno de los siguientes requisitos no se satisface, el problema esta mal planteado.

Existencia.

Intuitivamente, la existencia de una solucién inversa parece no ser un problema en lo absoluto,
ya que la realidad fisica tiene que ser una soluciéon. En la practica, sin embargo, el error de
observacion de las variables de estado no se puede evitar y, en consecuencia, una solucién

precisa del problema inverso puede no existir.

Unicidad.

Distintas combinaciones de condiciones hidrogeolégicas pueden conducir a observaciones
similares de los niveles de agua. Por tanto es imposible determinar con unicidad las
particularidades de un acuifero observando Unicamente las variables de estado, esto es, la no-

unicidad del problema inverso ocurre frecuentemente.
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Estabilidad.

El requisito de estabilidad es también muy importante para un problema bien planteado. Una
solucién, aunque exista y sea Uinica, no es aceptable si no depende continuamente de los datos
de entrada, esto es, la variacion de la solucién podra ser arbitrariamente pequefia, a condicién
de que la variacion de los datos de entrada sea suficientemente pequefia. Se sabe que las
soluciones directas en la modelacion de acuiferos son siempre estables, lo cual ha sido
demostrado en las matematicas y es facil de entender en la fisica. Por ejemplo, cuando los
parametros hidraulicos y/o las condiciones de frontera cambian ligeramente, los niveles de
agua sélo son afectados ligeramente. En contraste, las soluciones inversas en la modelacion

de acuiferos son frecuentemente inestables.

3.1.3. Parametrizacion

Los parametros, tales como la transmisividad, son funciones continuas de las variables
espaciales. Para el prop6sito de identificacién, una funcién continua puede ser aproximada por
una forma dimensional finita. La reducciéon de la dimension de los pardmetros se hace por

medio de una parametrizacion.

Parametrizacion se refiere al caso de cuando algunos de los pardmetros fisicos dentro del
dominio se conocen, y el numero de pardmetros que van a ser estimados es demasiado grande.
La parametrizacion consiste en expresar los valores discretos de los pardmetros del acuifero en
funcién de un nimero de variables desconocidas. La necesidad de reducir el nimero de
variables estimadas se ve motivada para asegurar la estabilidad del sistema. La
parametrizacion puede ser realizada de diferentes maneras, la mayoria de ellas puede ser

expresada en forma general por:

Tlet)= 2 Flxt), (34)
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donde T es la transmisividad del acuifero, F; es una funcién de interpolacién y T;es el i—ésimo

parametro de transmisividad del modelo.

Una vez que la parametrizacién ha sido especificada, las técnicas inversas pueden ser
aplicadas para estimar los parametros del modelo. Sin embargo, la parametrizacién es un
problema por si mismo. Los pardmetros estimados son significativos, en términos de las
capacidades de prediccion, solamente si la ecuacion 3.4 permite aproximarse a reproducciones
reales del sistema. Asi, enfrentamos el problema de como parametrizar 6ptimamente el

modelo.

3.1.4. Métodos alternativos de parametrizacion

Meétodo de zonificacion. En este caso F; es constante o varia en una manera prescrita sobre una
subregion (zona) del acuifero que comprende una o varias celdas (o elementos) y es cero en
cualquier otra parte. Asi, 7; puede ser interpretada como la transmisividad de la i-ésima zona.
Otros investigadores la definen como la regién en la cual el flujo se divide dentro de un
nimero de subregiones, o zonas, y un valor constante del pardmetro es usado para caracterizar
cada zona. Si la funcién de transmisividad es desconocida, entonces sera representada por un
nimero de constantes las cuales son iguales al namero de zonas. Trabajos de Coast ef al.
(1970), Emsellem & DeMarsily (1971), Yeh & Yoon (1976), y Cooley (1977, 1979), detallan

mas este método.

Método de interpolacion. Si los elementos finitos son usados como el método de
discretizacion, la regién de flujo es dividida dentro de un numero de elementos conectados por
un nimero de nodos. Cada nodo es asociado con una funcién base local. La funcion de la
transmisividad desconocida es entonces aproximada por una combinacion lineal de las
funciones bases, donde la dimension de los pardmetros corresponde al nimero de valores de
transmisividad nodales desconocidos. Para mas informacion ver los trabajos de DiStefano &
Rath (1975), Yoon & Yeh (1976), y Yeh & Yoon (1981). En el contexto de la interpolacién

otros esquemas también han sido usados para aproximar la distribucién de la transmisividad,
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tal como: la interpolacién Spline (Sagar et al. 1975; Yakowitz & Noren, 1976), método de
interpolacion polinomial (Garay et al., 1976) y el método de Kriging (Clifton & Neuman,
1982). La reduccién del nimero de parametros desconocidos por los pardmetros representados
por una estructura geoestadistica como la sugerida por Kitanidis & Vomvoris (1983) puede

también ser clasificada bajo el método de interpolacion.

El método de interpolacién geoestadistica de kriging. Provee otro método de parametrizacion
(Delhomme, 1979; Neuman & Yakowitz, 1979; Clifton & Neuman, 1982; DeMarsily, 1986),
en el cual el parametro distribuido desconocido es determinado por puntos medidos en un
numero de ubicaciones y por una matriz de covariancia. Varios pardmetros en la matriz de

covariancia deben ser identificados.

Kriging es una técnica de interpolacién para autocorrelacionar los datos regionalizados. La
técnica esta basada sobre las condiciones de sesgo nulo y minima variancia para la estimacion,
la cual incluye un sistema de ecuaciones lineal para calcular los pesos de los datos. La técnica

kriging es un interpolador exacto en los puntos donde estan dados los datos (Olea, 1975).

Kriging estima una variancia en cada punto interpolado, estas variancias estimadas son
llamadas errores de estimacion. Si se asume que los errores estan distribuidos normalmente,
¢éstos definen intervalos de confianza para los puntos interpolados (Karlinger & Skrivan,
1980). Los errores por kriging generalmente son mucho mas grandes en las 4reas donde los

datos se encuentran muy dispersos.

El método inverso estocdstico (Dagan, 1982; Kitanidis & Vomvoris, 1983; Rubin & Dagan,
1987 a,b; Dagan & Rubin, 1988; Wagner & Gorelick, 1989; Sun & Yeh, 1992) consiste en un
grupo de parametros desconocidos considerados como un campo estocéstico descrito por
algunos parametros estadisticos, tales como la media, la variancia y la distancia de correlacién.
En este método el vector de pardmetros identificado consiste de solamente pocos parametros
estadisticos si el acuifero es basicamente homogéneo. El problema de sobreparametrizacién

puede ser evitado, y la solucién inversa obtenida por estimacién de maxima verosimilitud y
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cokriging es generalmente estable. La exactitud de la solucidn inversa depende de la exactitud

de algunas suposiciones estadisticas y la estructura de las funciones de covariancia.

Discretizacion. Se usa este término para representar el caso en el cual los valores discretos de
transmisividad (sobre todos los elementos) son tomados como parametros del modelo. Este es
el método més utilizado cominmente en los primeros intentos para resolver el problema

inverso.

3.2, CLASIFICACION DE LOS METODOS DE SOLUCION

Se conocen al menos cuatro métodos para la soluciéon de problemas inversos: los métodos
indirectos, los métodos directos, los métodos estocasticos y los métodos basados en algoritmos

genéticos (figura 3.2).
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Métodos de
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[ Criterio de
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Método de
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Directos <

Métodos de la
programacion
\matemética

Estocasticos

Basados en Algoritmos
Genéticos

{
|
{
{
{
|
|

Formacién de minimos cuadrados
Identificabilidad mediante minimos
cuadrados

Optimizaci6n no lineal sin
restricciones

Meétodos de bisqueda
Métodos de gradiente
Meétodos Quasi-Newton
Criterios de parada

Método fundamental de Gauss-Newton
Método modificado de Gauss-Newton

Coeficientes de sensibilidad

Problemas regularizados OLS
Parametros de regularizacién

Definicién general de problemas
inversos acoplados

Solucién de problemas de
optimizacion vectorial

Métodos de inversion

Criterio de la ecuacion error
Método matricial

Mal planteamiento en el método
matricial

Procesamiento de datos, cotas y
parametrizacion

Criterio norma - L1 y
programacién lineal

Criterio norma - L2 y
programacion cuadratica
Método de Cuasi-Linealizacion

Figura 3.2. Clasificacion de métodos de solucion de problemas inversos (Sun, 1994).
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Existen solamente dos tipos de criterios de error que han sido usados en la formulacién del
problema inverso para el sistema de parametros distribuidos. Chaven (1979b) clasifica el
procedimiento de identificacion dentro de dos categorias singulares basadas en el criterio de
error usado en la formulacién. Esta clasificacion es intrinsecamente consistente con la de
Neuman (1973). Asi, que los métodos del problema inverso pueden ser clasificados en

métodos directos e indirectos.

Los métodos directos minimizan la ecuacién residual o el error del balance de masas en los
nodos, mientras los métodos indirectos minimizan los residuos de las cargas. Los métodos
directos tienden a ser mucho mas eficientes que los métodos indirectos en términos de tiempo
de computo. Por otro lado, los métodos directos requieren del conocimiento de las cargas en

todos los nodos y pasos de tiempo y no filtran los errores de medicion.

3.2.1. Métodos directos

Cuando el nmimero de pardmetros desconocidos es menor que el nimero de ecuaciones
resultantes de la aplicacién del método de diferencias finitas o del elemento finito (nimero de
nodos en la malla del modelo), es posible utilizar la programacién lineal o la cuadratica para
minimizar alguna funcién de los residuos en los nodos de la malla, que represente el error de

balance de masa en cada nodo (Sun, 1994).

Los métodos directos requieren de valores de las variables de estado en todos los nodos de la
malla. En la préctica, sin embargo, las variables de estado se miden en s6lo algunos pozos de
observacion, y se requiere entonces de algin proceso de interpolacion para generar los valores
distribuidos. En consecuencia, el error de medicién de las variables de estado se ve
incrementado por el error de interpolacion. Desafortunadamente, la solucién inversa obtenida
por los métodos directos es muy sensible al error asociado con los datos observacionales, lo
que ocasiona que esta solucion sea generalmente inestable. Por esta razén los métodos directos

no se utilizan en la préactica (Sun, 1994).
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Chaven (1979b) llamé enfoque directo aquel que trata el modelo de pardmetros como

variables dependientes en un problema inverso de valores en la frontera.

Como antes se menciond, si las cargas fueran conocidas, la ecuacién de flujo, podria ser vista
como una ecuacion diferencial parcial de primer orden sobre los parametros del acuifero. Con
las condiciones de frontera apropiadas, tal ecuacion podria ser resuelta directamente para los
parametros del modelo. De hecho, los primeros intentos para resolver el problema inverso
siguieron este enfoque con ligeras variaciones (Stallman, 1956; Nelson, 1960, 1961 y 1962).
Estos autores fueron los primeros en mencionar los problemas de inestabilidad durante la
estimacion de las transmisividades del acuifero. Esto condujo a reducir la dimensién de los

parametros relativos al nimero de nodos en las ecuaciones de balance de masa.

Si las variaciones de las cargas y las derivadas (generalmente estimadas) son conocidas en
toda la region del flujo y si los errores en las mediciones son insignificantes, la ecuacion
original gobernante se transforma en una ecuacién diferencial parcial de pi'imer orden de tipo
hiperbdlica en términos de los pardmetros desconocidos. Con la ayuda de las condiciones de
frontera y datos de flujo, es posible obtener una solucién directa para los pardmetros
desconocidos. En la practica los pozos de observacion estan distribuidos en forma arbitraria y
sélo existe un numero limitado de pozos de observacién para la formulacién del problema
inverso por el criterio del error de la ecuacion, los datos faltantes (observaciones) tienen que
ser estimados por interpolacion. Los datos interpolados contienen errores de interpolacion. Si
los datos interpolados con las observaciones, los cuales también contienen ruido, son
substituidos dentro de la ecuacién gobernante, se obtendra un término de error. Tal error es
llamado error de la ecuacion. El error es entonces minimizado mediante la adecuada seleccion
de los pardmetros. Para minimizar la inestabilidad y no-unicidad, se requieren condiciones de

regularizacion. Modelos basados en éste tipo de criterios se muestran en la tabla 3.1.
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FORMULACION DEL PROBLEMA INVERSO

Tabla 3.1. Modelos de identificacion de parametros - criterio del error de la ecuacion.

CONDICIONES | METODO | PARAMETROs | TFORMACION | PROCEDIMIENTO
APLICABLES | NUMERICO | IDENTIFICADOS INICIAL-O RESULLCICN REFERENCIA
RESTRICCIONES INVERSA
Dos o tres
dimensiones diferencias KT Nelson,
confinado/libre finitas (1960, 1961)
estado permanente
Dos o tres dici d
dimensiones CONCICIONES €& | étodo de disipacion | Nelson,
; KT frontera de E
confinado/libre bilidad de energia (1968)
estado transitorio pe
Dos o tres
dimensiones rs 5 cion lineal Kleinecke,
confinado ' programa (1971)
estado transitorio
Doskc)hmensw::e LS 0 suavizado de los | norma de minimizacion Emsl e["a:;yy e
F = pardmetros del error del flujo )
y transitorio ; (1971)
Dos dimensiones T, conocidaa lo
confinado . largo de we linea . Frind y Pinder,
elemento finito T que atravieza en matriz inversa (1973)
estado permanente todas las lineas de
corriente.
Dos dimensiones . —
i6n lineal Neuman,
confinado | nento finito T Ty limites inferiory | Pro8ramecion inea 0
estado permanente : paramétrica (1973)
i superior
anisotropico
Dos dimensiones Ix, Ty
estado transitorio S0 aproximacion Sagar, et al .,
isotrépico, algebraica (1975)
anisotrépico
Dos dimensiones ; \ T
nfinad diferencias TS0 programcion lineal o | Hefezer al,
foasine finitas e cuadrética (1975)
estado transitorio
Dos dimensiones . ; limitaciones en la |integracion directa de laj
; : Nutb:
confinado T TS variabilidad local de | ecuacién diferencial o
w finitas ; (1975)
estado transitorio T parcial P.D.E.
Dos dimensiones minimizacion de una
confinado diferencias TS estimaciones funcién objetivo Navarro,
g finitas ' iniciales cuadrética con funcién (1977)
estado transitorio penalizacion
Dos di i
. lrrﬁler:dlones diferencias T inversion de la matriz Yehet al,
OReR. finitas generalizada (1983)
estado transitorio
NOTA: K, conductividad hidréulica 7, transmisividad
S coeficiente de almacenamiento @) fuente o sumidero
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3.2.2. Métodos indirectos

El procedimiento indirecto para la resolucién del problema inverso hace uso de algun criterio
de estimacion, o funcién objetivo, como medida de la diferencia entre los valores observados y
los simulados de las variables de estado. EI criterio mas utilizado en la practica es el de
Minimos Cuadrados Ponderados. Dado que los modelos de flujo y de transporte de solutos son
no lineales en sus pardmetros, los métodos indirectos requieren de algin algoritmo de
optimizacién no lineal para encontrar los valores de los parametros del modelo que minimizan
la funcién objetivo (Sun, 1994).

La filosofia del enfoque indirecto es completamente diferente al del enfoque directo. Mientras
el altimo minimiza la ecuacién de residuos, el primero minimiza el residuo de las cargas. Ya
que la relacién entre las cargas y los parametros del modelo es no lineal, los algoritmos
indirectos son iterativos por naturaleza. Varios enfoques han sido seguidos para asegurar el
ajuste entre las cargas observadas y las cargas calculadas. Y se pueden clasificar como

empiricos, filtros extendidos de Kalman y minimizacién de una funcion objetivo.

El criterio del error de salida, también llamado enfoque indirecto, es generalmente la
minimizacién de una norma de la diferencia entre cargas observadas y calculadas en puntos de
observacion especificados. La principal ventaja de este enfoque es que la formulacion del
problema inverso es aplicada a la situacion donde el nimero de observaciones es limitado y
esto no requiere diferenciacion de los datos medidos. Una desventaja de este enfoque es que la
minimizacién es usualmente no lineal y a menudo no convexo. Varios algoritmos de
optimizacion han sido usados para ejecutar la minimizacion. En general, un algoritmo
comienza desde un grupo de estimaciones iniciales de los parametros y se mejora en una
manera iterativa mientras la respuesta del modelo del sistema es suficientemente cercana a las
observaciones. Estudios de este tipo de modelos de identificacion de pardmetros son

mostrados en la tabla 3.2.
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FORMULACION DEL PROBLEMA INVERSO

Tabla 3.2 Modelos de identificacién de parametros - criterio del error de salida.

CONDICIONES METODO PARAMETROS INFORMACION VROCEDIMIDNIO
APLICABLES NUMERICO | IDENTIFICADOS INICTALAC DE SOLUCION S
RESTRICCIONES INVERSA
Dos dimensiones
diferencias Jacquard y Jain,
conﬁnad.u ’ finitas TS Gauss-Newton (1965)
estado transitorio
Dos dimensiones
dife i
confinado TR T8 Gauss-Newton Jobins,
£ finitas (1966)
estado transitorio
Dos di i ; 3 ' inciple i i
0s upensmnr:s diferencias Ma_mm‘um pflnmp]e i | emuri o
libre finitas K S conjuntion with steepest (1969)
estado transitorio descent Method
Una c:ill;nensmn T T # Ossttineatizatio Yeh y Tauxe,
N finitas W (1971)
estado transitorio
Dos dimensiones ) Gauss- Newton, el tamaiio
2 3 parametros sobre la ;
diferencias 5 del paso es determinado Thomas et al .,
fini K ¢ frontera superior ¥ oy
p i itas S por interpolacion (1972)
estado transitorio inferior .
cuadratica
Una dimension diferencias Marifio y Y
it o - y Yeh,
acuifero filtrante finiins T, S (K7b) Quasilinearlization (1973)
Dos dimensiones diferencias K ¢ Steepest descent and
estado transitorio finitas conjugate gradient Chienatl. (1974}
Dos dimensiones diferencias parametros Sﬂbl:e la Chaventezal.,
5 K ¢ frontera superior Steepest descent
. finitas EIE (1975)
estado transitorio inferior
Una dimensién Quasilinearlization;
libre difirsncias maxi1:num .principlc; Yeh,
;i D gradient; influence
i, finitas : ; (1975a)
estado transitorio coefficient programation
lineal
Un:onﬁn(::istjm seticiod D fhanferes superiore rogramacion cuadratica e,
i finitas inferior fuerza lincal | P08 (1975b)
estado transitorio
Dos dimensiones .
confinado elemento finito r estructura de fuerzas Quasilinearlization D]Ste?:l;?]g’)Rath’
estado transitorio
Uns dimensiba diferencias K "lidj:;i;“nlt:;z dge gradiente conjugado, Gavalas, et al .,
finitas ' ¢ o Gauss-Newton, Marquardt|  (1976)
pardmetros
Dos dimensiones parametros sobre la Gauss-Newton con Yoo v Yk
confinado elemento finito K frontera superior | gradiente de proyeccién de (19)':'6) :
estado transitorio inferior Rosen
NOTA:
T, transmisividad ¢, porosidad K, conductividad hca.
§, coeficiente de almacenamiento o fuente o sumidero D, difusividad
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Cont. Tabla 3.2 Modelos de identificacion de parametros - criterio del error de salida.
CONDICIONES | METODO | PARAMETROs | MFORMACION | PROCEDIMIENTO
APLICABLES NUMERICO | IDENTIFICADOS NICIAL O DE SOLUCION REFERENCLx
RESTRICCIONES INVERSA
Dos dimensiones ; , pardmetros sobre la Gauss-Newton con
G diferencias . _ . Yeh y Yoon,
libre 3 T frontera superior | gradiente de proyeccion de
oyl finitas e (1976)
estado transitorio inferior Rosen
Dos dimensiones Gauss-Newton modificado Boits
estado permanente | elemento finito K, O, flux (regresion no lineal y ¥s
% s (1977)
linealizacion)
Una di i6
e r media y covariancia de Gauss-Newton Shah, er al.,
2 la matriz de parémetros RN (1978)
Dos dimensiones estimacion de Neuman y
elemento finito T pardmetros sumados al Newton-Raphson Yakowitz,
estado permanente objetivo (1979)
Dos dimensiones T estimacion de
. " \ Neuman,
elemento finito pardmetros sumados al |  Gradiente conjugado (1980)
estado permanente objetivo
Dos dimensiones ; ; parémetros sobre la Gauss-Newton con
diferencias ; : = Yeh y Yoon,
confinado ; T frontera superior | gradiente de proyecci6n de
= finitas Wz (1981)
estado transitorio inferior Rosen
Dos dimensiones estincitn de . | Gauss-Newton modificado
elemento finito K, O flux pusriy D G & (regresion no lineal y Sosley
= confiabilidad sumados o (1982)
estado permanente [ linealizacion)
al objetivo
medlcionende: | ip o vemdiiiliind 3|  TUemdBY
K permeabilidad y cargas Krigin Vomvoris,
estado permanente hidraulicas Bing (1983)
Dos dimensiones Gauss-Newton con Sadeghipour y
confinado elemento finito K gradiente de proyeccion de Yeh,
estado transitorio Rosen (1984)
B diferencias mediciones de . Ho;ksu?n!a y
finitas L transmisividad y cargas Cokriging ity
estado permanente s (1984)
Dos dimensiones
confinado elemento finito T Gauss-Newton Sun y Yeh, (1985)
estado transitorio
Dos di -
e gmsasionts solucion mediciones de Media Condicionada Dagan,
o T s 5
analitica transmisividad y cargas Gaussiana (1985)
estado permanente
Dos dimensiones Sifirencias reilicdomes: e Hot'akse'm.ay
estado permanente flaitis T ixividad-y caraas Kitanidis,
infiltracion incluida (1985)
NOTA:
T, transmisividad ¢, porosidad K, conductividad hea.
S, coeficiente de almacenamiento 0, fuente o sumidero D, difusividad
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Métodos empiricos. La idea basica del método es la de resolver la ecuacion de flujo
recursivamente usando parametros del modelo modificados en cada iteracién, segin algunas
reglas empiricas, a fin de mejorar el ajuste entre las cargas medidas y calculadas. Un enfoque
comun es modificar las transmisividades para asegurar que el gradiente calculado es igual que
el medido. Una cuidadosa descripcion del método para estimar 7' en estado permanente es
dada por Ponzini & Lozej (1982). Kruger (1961) y Scarascia & Ponzini (1972) siguen un

enfoque similar.

Filtros extendidos de Kalman. En este método, la teoria clasica del filtro de Kalman se utiliza
al incluir las cargas y los parametros del modelo, como variables de estado. Aqui es donde se

definen las ecuaciones de estado y el modelo de observacion.

Minimizacién de una funcién objetivo. Es el enfoque mas comun para resolver el problema
inverso y consiste en definir una funcién objetivo que mida el tamafio de los residuos de las
cargas. De esta manera, la minimizacion de la funcién objetivo conduce a los valores

resultantes de las diferencias entre las cargas medidas y calculadas.

El criterio mas comin para minimizar los errores es utilizando la funcién objetivo de minimos

cuadrados definida como:

B =3 [ -3 )] (3.5)

i=1

Si E(pz) < E(p)) se concluye que p, es mucho mejor que p;, y se puede fijar una tolerancia de
error € > 0. Si el valor estimado E(p) < €, entonces el procedimiento se para y el valor es
aceptado como la solucién al problema inverso, con esta aproximacién la solucién inversa
puede ser determinada por un problema de optimizacién, donde se debe encontrar un estimado

de p que sea elemento del grupo admisible de parametros desconocidos, esto es:

E(p) = minE(p) 3.6)
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El problema se resuelve por medio de una subrutina de programacién no lineal, en otras
palabras el problema inverso es resuelto indirectamente a través de la solucién del problema

directo.

Una ventaja del método indirecto es la capacidad de resolver el problema inverso répidamente
por medio de computadoras sin la participaciéon humana. Ademas se puede encontrar un grupo

de pardmetros, que tenga el mejor ajuste, resolviendo el problema de optimizacion.

La mayoria de las metodologias reportadas para minimizar la funcién objetivo son similares y
estin basadas en el método de Gauss-Newton o el método del Gradiente Conjugado.
Variaciones sobre los métodos de Gauss-Newton para tomar en cuenta las fronteras superior e
inferior en los parametros del modelo han sido reportados por: Thomas ef al., 1972; Yoon &
Yeh, 1976; Yeh & Yoon, 1976y 1981. Algunos de los tltimos autores utilizaron la
interpolacion con los elementos finitos para la parametrizacién. La interpolaciéon Spline fue
propuesta por DiStefano y Rath (1975). Otros métodos, disefiados para mejorar la velocidad
de convergencia, incluyen regresién Ridge (Cooley, 1977, 1979) y el método de Marquardt
(Cooley, 1982, 1983(a,b), 1985).

3.2.3. Métodos estocdsticos

Las formulaciones estocésticas del problema inverso hacen énfasis en la captura de la
variabilidad espacial del campo de transmisividades. Las formulaciones estocésticas son
aquellas que se dirigen a estimar directamente log-transmisividades en todos los puntos del

acuifero.

Neuman, (1982) propuso usar kriging para obtener estimaciones previas de log-transmisividad

a través del acuifero, estas pueden ser impuestas por minimizacién de una funcién objetivo.

Un enfoque alternativo ha sido propuesto por Kitanidis & Vomvoris (1983). Ellos ponen més
énfasis sobre la caracterizacion estadistica del campo de log-transmisividad y usan los datos

de las cargas para ayudar a tal propdsito.
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3.2.4. Algoritmos genéticos

Los algoritmos genéticos (Goldberg, 1989) son una herramienta robusta de optimizacién que
pueden ser usados para resolver un amplio abanico de problemas de forma eficiente y precisa.
Son tres operadores basicos los que dirigen la bisqueda en los algoritmos genéticos. La
funcién de seleccion predispone la busqueda hacia soluciones prometedoras. La calidad de
cada pardmetro viene dada por la funcién de amplitud, que seré especifica al problema que se
tenga. Las funciones de cruzamiento y mutacién introducen variacion al combinar el conjunto

actual de soluciones prometedoras.

Un algoritmo genético (Goldberg 1989) desarrolla una poblacion de soluciones potenciales
con vistas a resolver un problema dado. La primera poblacion de soluciones se genera
aleatoriamente. Se usa una medida de calidad de las soluciones, expresada de forma usual en
forma de una o multiples funciones, para seleccionar las mejores soluciones de la poblacion
actual. Las soluciones seleccionadas pasan por los operadores de mutacion y cruzamiento para
crear una poblacién de nuevas soluciones. El proceso se repite hasta que los criterios de

terminacion especificados por el usuario se cumplen.

Los algoritmos genéticos se han aplicado de forma exitosa en un buen niimero de 4reas entre

ellas tenemos disefio e ingenieria, planificacion y aprendizaje artificial.
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IV. ASPECTOS TEORICOS

DE LOS METODOS

DE MODELACION INVERSA
MEDIANTE REGRESION NO LINEAL

4.1. F UNCf(jN OBJETIVO DE MAXIMA VEROSIMILITUD Y FUNCION OBJETIVO
DE MINIMOS CUADRADOS PONDERADOS

La funcién objetivo es una medida de ajuste entre los valores simulados y las observaciones
generadas por la regresion. El propésito de la regresiéon es calcular los valores de los
parametros definidos que minimizan la funcién objetivo; los valores resultantes se dice que

son los “Optimos”, “optimizados” o “estimados por regresion”.

La funcién objetivo de méaxima verosimilitud ha sido utilizada para estimar los pardmetros en
los problemas de agua subterranea (Carrera & Neuman, 1986a). La funcién objetivo de
maxima verosimilitud es utilizada para calcular estadisticos los cuales pueden ser comparados

con diferentes modelos.
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La funcién objetivo de maxima verosimilitud es desarrollada para considerar la naturaleza
aleatoria de las observaciones. Esta naturaleza aleatoria es una consecuencia de
conceptualizacién de la medicién del error cuando se considera una funcién de distribucion

normal. Si Y es el vector de la variable aleatoria conjuntamente distribuida de la cual y es una

realizacion, la funcién de distribucion de probabilidad conjunta, f.,(y] , depende del modelo

verdadero y de los valores verdaderos de los parametros. Para el prop6sito de la estimacion de

parametros para un modelo dado, se considera la funcién de distribucién de probabilidad

conjunta condicionada sobre un grupo particular de parametros, f, [y‘l_)) Esta funcién de

distribucion de probabilidad conjunta nos da una idea de cémo ocurriria la probabilidad de

diferentes grupos de posibles observaciones, dados los valores de los parametros b . Un

requisito de los valores estimados es que maximicen la probabilidad de obtener las

observaciones, y. Este requisito es impuesto segun la definiciéon de la funcién objetivo

utilizando la funcién de verosimilitud, I[b‘y}, la cual es definida como:

(b))

Si los errores verdaderos se incluyen en la funcién de verosimilitud conjunta, y se considera

una distribucion normal, la funcién queda de la siguiente manera (Brockwell & Davis, 1989):

(ﬁ} *Y(ﬁ)l_mexv{—éfT(Y(ﬁ))" ?} (42)

—

-

(=

| <

CUER T,
]

(_3 = )_(— )-,r' (43)

y' es una funcién de b y ND es el nimero de observaciones
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Vle)=s*o™ (4.4)

2 . ' . . .
s” es la variancia, e es el vector residual y,» es la matriz de ponderacion

Reemplazando ng J tomando logaritmo natural, y multiplicando por -2 produce la funcién
objetivo por maxima verosimilitud:

1
— @

§'(b) = —Zln[l[lg‘j_zD =NDin2n—In

+c_~,’"[i2mj-e (4.5)

El objetivo es determinar el parametro estimado que minimice la ecuacién anterior.

Para cualquier modelo con un grupo de observaciones y la matriz de ponderacién definida

S S . .y ” - . . 2
utilizando el procedimiento de estimacion de parametros, y ademas los términos ND, ¢ y ®

sean constantes, se llega a la ecuacion de la funcién objetivo por minimos cuadrados:
S(b)=¢" we (4.6)

La siguiente ecuacion representa la funcion objetivo de minimos cuadrados ponderados Stl}):

ND ; NPR :
Sb)= Y v, -y, + 3 g P, ~ B, )] 4.7)
i=1 P=1 -
donde:
b vector que contiene los valores de los NP pardmetros que estan siendo estimados
b numero de observaciones
NPR

numero de valores de informacién previa
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= nimero de parémetros estimados

Y, I - ésima observacién ajustada por regresion
yi (bJ valor simulado que corresponde a la I -€sima observacion (es funcion de b)
P P -ésima estimacion previa incluida en la regresion

P
Pe ng) P-ésima del valor simulado (restringido a funciones lineales de b )

o, peso de la 7 -ésima observacion

Op peso de la P- ésima estimacion previa

Los valores simulados que se relacionan con las observaciones son de la forma y' )= f(b,z,)
en donde &; son variables independientes tales como ubicacion y tiempo; la funcién puede ser
no lineal en b y &,. Usualmente los problemas complejos requieren de una solucién

numeérica y la funcién es en realidad un modelo numérico.

Los valores simulados relacionados con la informacién previa generalmente se restringen a la

forma P'p(bJ= Za,,jbj , que son funciones lineales de b. La mayoria de las ecuaciones de

informacién previa tienen sélo un término con un coeficiente igual a 1.0, de modo que su
contribucion a la funcién objetivo es simplemente la diferencia entre el valor de informacioén
previa (o valor previo) de un parametro y su valor estimado. Se requieren términos adicionales
cuando la informacidn previa esta relacionada con una funcién lineal que incluye més de un
parametro. Por ejemplo, si se estiman las recargas estacionales y se tienen mediciones de la

recarga anual, entonces el valor de p, representa la recarga anual y los términos de la

sumatoria son las recargas estacionales; o si se estiman los coeficientes de almacenamiento (o
transmisividad) para dos capas del modelo y en una prueba de bombeo se midié el coeficiente
de almacenamiento (o transmisividad) combinado, entonces el valor de P, es igual al
coeficiente de almacenamiento (o transmisividad) obtenido de la prueba de bombeo y la

sumatoria incluye términos para el coeficiente de almacenamiento (o transmisividad) de las

capas individuales del modelo.
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A las diferencias |_yi “y'i(I?)J y [Pp - P’;.Ll})] se les llaman “residuos”, y representan el ajuste

de los valores simulados a las observaciones. Los residuos ponderados se calculan como

fﬂimb'i —-Yi [t».)] y 0).,'/ . I_Pp -P, (lg)J y representan el ajuste de la regresion en el contexto de la

ponderacién otorgada a los residuos.

En la ecuacién (4.7) se utiliz6 una matriz simple de ponderacién diagonal con el fin de escribir
esta ecuacion en términos de sumatorias en lugar de utilizar una notacién matricial. De modo
mas general, la ponderacidn requiere de una matriz completa, y la ecuacion (4.7) queda de la

siguiente manera:

T

sb)- y-y'_('f) ?[Y-Y'('z)]=ef i (4.8)

en donde la matriz de ponderacién, ®, y los vectores de los valores observados y simulados,

YV y'(b), incluyen tanto las observaciones como la informacion previa, y e es un vector de

residuos.

Los parametros en el vector b de la ecuacién (4.7) pueden ser directamente los valores

originales relevantes al sistema, o pueden ser las transformaciones logaritmicas de los valores
originales. La transformacion logaritmica puede hacer que el problema inverso converja mas

facilmente, y evita que los valores de los parametros estimados sean negativos.

Cuando hay informacién previa en el valor de un parametro log-transformado, solamente un
parametro se puede incluir en la informaciéon previa (un término en la sumatoria), y el

estadistico especificado se relaciona con el logaritmo base 10 del pardametro.
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Asi, para el proceso de optimizacion de la funcion objetivo de maxima verosimilitud es igual a
la funcién objetivo de minimos cuadrados. MODFLOW utiliza este método de solucién en su

algoritmo de célculo.

4.2 METODO MODIFICADO DE OPTIMIZACION GAUSS-NEWTON

El método de optimizacién Gauss-Newton es una forma de regresion lineal estandar, y el
método es modificado para agregar la intervencién de un pardmetro Damping y un pardmetro

Marquardt. El método modificado esta basado en regresion no lineal.

El método modificado de optimizacion Gauss-Newton es visto con mayor detalle por
(Himmelblau, 1972; Bard, 1974; Beck & Arnold, 1977; Cooley, 1983b; Cooley & Naff, 1990;
Hill, 1994 y 1998).

Una de las diferencias entre regresion lineal y regresion no lineal es que en la primera los
valores de los parametros son estimados resolviendo el sistema de ecuaciones normales una
sola vez, mientras que en la regresion no lineal es un proceso iterativo, el que se lleva a cabo
mediante una secuencia de datos de los pardmetros calculados, resolviendo un sistema de

ecuaciones linealizadas una vez para cada parametro.

La regresion no lineal es usada cuando los valores simulados son no lineales con respecto a los
parametros que estdn siendo estimados. Esto es comun en los problemas de agua subterrdnea,
como en los temas discutidos por Hill (1992) y Sun (1994), y en general en otros sistemas. La
no-linealidad en los modelos produce importantes complicaciones para la regresion y ha sido

un tema de considerables investigaciones en diversos campos.

Las ecuaciones normales y el proceso iterativo para el método modificado de optimizacién

Gauss-Newton usado en MODFLOW (Hill, 1998) pueden ser expresados como:
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€' X" 0X,C+Im)C"'d, =C" X" 0(y~y (©,) (4.9)
l_?r+l =prér +Qr (4'10)
donde
. contador del nimero de iteraciones para la estimacion del parametro
A, matriz de sensibilidad evaluada en el pardmetro estimado b,
0] matriz ponderada o matriz de pesos

(i?'a)X ) estimador simétrico de la matriz de informacién de Fisher, es una matriz

cuadrada de NP por NP y es usada para calcular los estadisticos

matriz diagonal escalada con elementos c;; igual a [(i ¥ wX) L,]-”z, la cual

produce una matriz escalada con el nimero de condiciones lo mas pequefio

posible (Forsythe & Strauss, 1955; Hill, 1990)

d, vector con el nimero de elementos igual al nimero de pardmetros estimados
1 matriz identidad de dimension NP

m, parametro Marquardt (Marquardt, 1963)

Pr parametro Damping (o de amortiguamiento)

El pardmetro Marquardt es usado para mejorar el funcionamiento de la regresién para los

problemas mal planteados (Theil, 1963; Seber & Wild, 1989).

El valor del pardmetro de amortiguamiento, p, puede variar de 0.0 a 1.0 y modifica todos los
valores del vector d, por el mismo factor. El parametro Damping es usado por dos razones: 1)
para asegurar que los valores absolutos de los cambios de los pardmetros sean todos menores
que un valor especificado por el usuario, 2) para las oscilaciones damp que ocurren cuando los

elementos en d, y d,; definan direcciones opuestas (Cooley, 1993).
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4.3. DIAGNOSTICO E INFERENCIA ESTADISTICA

Un aspecto importante en el uso de la regresién no lineal es la utilidad de la estadistica que
puede ser generada durante el proceso, y que es usada para medir la cantidad de informacion
aportada por los datos y ademds para identificar los posibles errores del modelo, o para inferir
la incertidumbre con la cual los valores son calculados. La estadistica también puede ser usada

para determinar que aspectos del modelo son importantes.

La inferencia estadistica la realiza tanto MODFLOWP como PEST, ademés este tultimo
despliega esta informacion en una forma grafica facil de apreciar, donde también se lleva

acabo un analisis de sensibilidad para cada parametro con respecto a las observaciones.

4.3.1. Estadisticos para el andlisis de sensibilidad

Matematicamente hablando la sensibilidad es igual a la derivada de un valor simulado, Yy,
asociado a una observacion, y, con respecto a un parametro, b. Una sensibilidad es calculada

para cada observacion con respecto a cada parametro.

gy—b 4.11)

Yeh (1986) demostré que cuando el nimero de derivadas es mas grande que el nimero de
parametros, entonces las derivadas podrian ser calculadas més eficientemente utilizando el
método ecuacién de sensibilidad. El método de ecuacion de sensibilidad es utilizado para
calcular las derivadas requeridas para el método modificado de optimizacién Gauss-Newton.
Y cuando el nimero de derivadas es menor o igual al nimero de pardmetros entonces el
método del estado adjunto es més eficiente. Por lo tanto el método del estado adjunto es
utilizado para calcular las derivadas requeridas por el método de optimizacién de direccién

conjugada. El método de optimizacién de direccidon conjugada es discutido por Himmelblau

(1972), Neuman (1980, 1982), Cooley (1985), Carrera & Neuman (1986b) y Hill (1994).
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4.3.1.1 Método ecuacién sensibilidad

Los coeficientes de sensibilidad son la derivada parcial de la carga hidraulica con respecto a
cada uno de los parametros. En el algoritmo del método de Gauss-Newton, los elementos de la
matriz del Jacobiano estan representados por los coeficientes de sensibilidad. El método de

ecuacion sensibilidad es uno de los métodos utilizados para evaluar los coeficientes de
sensibilidad.

En este método, un grupo de ecuaciones de sensibilidad se obtienen tomando la derivada

parcial con respecto a cada parametro en la ecuacién de flujo y en las condiciones iniciales y

de frontera (Willis & Yeh, 1987).

Las sensibilidades para diferentes parametros pueden variar dependiendo de los valores de las
cargas hidraulicas y también de un parametro a otro hasta en varios ordenes de magnitud.
Cuando se estd utilizando una solucion iterativa, el criterio de convergencia especificado para

las cargas hidraulicas necesita ser adaptado para cada parametro.

4.3.1.2 Sensibilidades escaladas adimensionales

Cuando se utiliza una matriz de ponderacion, las sensibilidades escaladas adimensionales

(Hill, 1992) se calculan como:

58, =| 2 |bw,"? (4.12)
donde
SS, sensibilidades escaladas
Y; valor simulado asociado con la i-ésima observacién
b, J-€simo parametro estimado
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oy sensibilidad del valor simulado asociado con la i-ésima observaciéon con
respecto al j-ésimo pardmetro, y es evaluadaen b

b vector que contiene los valores de los pardmetros en los cuales las
sensibilidades son evaluadas. Como el problema es no lineal con respecto a
muchos de los pardmetros de interés, el valor de la sensibilidad serd diferente
para los distintos valores de b

L peso de la i-ésima observacién

Sensibilidades escaladas similares fueron empleadas por Harvey ef al., (1996). Estas
sensibilidades escaladas son cantidades adimensionales que pueden ser usadas para comparar
la importancia de diferentes observaciones para la estimacion de un parametro en particular o
la importancia de diferentes parametros para el célculo de un valor simulado. En ambos casos,

a grandes valores absolutos les corresponde una mayor importancia.
4.3.1.3 Sensibilidades escaladas compuestas

Las sensibilidades escaladas compuestas son calculadas para cada pardmetro utilizando las
sensibilidades escaladas para todas las observaciones, e indican la cantidad total de
informacién que proporcionan las observaciones para la estimacién de un parametro. La
sensibilidad escalada compuesta para el j-ésimo pardmetro, cssj, es calculada como (Hill,
1992; Anderman et al., 1996; Hill et al., 1998).

ND 1/2
css | = [Z (ssg)zb/ND} (4.13)

i=l
donde ND es el nimero de observaciones que se utilizan en la regresion y la cantidad en

paréntesis es igual a las sensibilidades escaladas.
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La sensibilidad escalada compuesta fue derivada desde un estadistico similar usado por
Cooley (1998). La sensibilidad escalada compuesta es funcién de la disposicion de los puntos
de observacion y de la precision de las observaciones, pero es independiente de los valores

observados y ademas al grado de ajuste del modelo.
4.3.1.4 Sensibilidades escaladas uno porciento

Las sensibilidades adimensionales son necesarias para comparar la importancia de diferentes
tipos de observaciones para la estimacién de los valores de los parametros, para otros
propositos esto es 1til para tener cantidades dimensionales. Las sensibilidades escaladas uno

porciento son calculadas como:

b,
dss, = i 20 (4.14)
ob, 100

y aproximadamente igual a la cantidad que el valor simulado podria cambiar si el valor del

pardmetro es incrementado uno porciento.

Las sensibilidades escaladas uno porciento no pueden ser usadas para formar un estadistico
compuesto porque generalmente tienen diferentes unidades. La omisién del peso tiene la
ventaja de que las sensibilidades escaladas uno porciento se pueden calcular facilmente para

cualquier cantidad simulada sin tener que asignar el peso.

Los planos resultantes de sensibilidad escalada uno se usan para identificar en donde seria mas
importante contar con observaciones adicionales de carga hidraulica para la estimacién de
diferentes pardametros y para comparar a través de la region del modelo la sensibilidad de las

cargas hidraulicas hacia los diferentes pardmetros.
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4.3.1.5 Sensibilidades escaladas de prediccion

oy ers . : dz’ :
Las sensibilidades se pueden calcular para predicciones simuladas como [Eij donde z: es
i
la prediccion simulada. Estas sensibilidades indican la importancia de los valores de los
parametros para estas predicciones y pueden ser escaladas para producir estadisticos que
permitan comparar la importancia relativa de los diferentes pardmetros. Las sensibilidades

escaladas de prediccién son calculadas como:

_(dz: | b; (100
B [dbj ][100]( z ) fhelad

Una utilidad de resultados escalados en un estadistico que indica el porcentaje de cambio en la

prediceidon producido por uno porciento de cambio en el valor del pardmetro.

Un diferente escalado es necesario cuando z;=0.0 o si el cambio en la cantidad relativa
predictiva, tal vez, un limite regulatorio, es de mayor interés, en tales circunstancias las

sensibilidades escaladas predictivas pueden ser calculadas como:

_[(dz: | b; Y100
L {dbj 1(100}( al ) el

El resultado estadistico es el cambio en la prediccion causada uno porciento de cambio en el

valor del pardmetro expresado como un porcentaje de a,. El valor usado para a, seria un

limite regulatorio u otro niimero que fuera relevante a la situacién dada.

Es importante calcular las sensibilidades escaladas de prediccion para los pardmetros para los
cuales no fueron estimados por regresion durante la calibracion del modelo, asi como los
parametros que si fueron estimados por la regresion. Los pardmetros que no fueron estimados

por regresion a causa de la insensibilidad como la indicada por la sensibilidad escalada
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compuesta pueden ser importantes para las predicciones y es probable que las sensibilidades
escaladas de prediccién manifiesten su importancia. A menudo es importante calcular las
sensibilidades escaladas de prediccién para otros grupos de valores de pardmetros ademas del
valor 6ptimo del pardmetro. Esto es una prueba de la robustez de las conclusiones extraidas a

partir de las sensibilidades escaladas de prediccién con respecto a la no-linealidad del modelo.

4.3.2. Medidas estadisticas del ajuste global del modelo

El ajuste del modelo se evalia mediante la consideraciéon de la magnitud de los residuos
ponderados y no ponderados y de su distribucién, tanto en un sentido estadistico como en su

relacion con los valores de las variables independientes, como son la ubicacién y el tiempo.

En corridas iniciales del modelo, la aparicion grandes residuos puede indicar la presencia de
errores en el modelo, en los datos, en la manera que se simula la variable observada, y/o en la
ponderacién asignada. En corridas subsecuentes del modelo, y después de que los grandes

errores se hayan corregido, los siguientes estadisticos adquieren una importancia creciente:

4.3.2.1 Valores de la Funcién Objetivo

El valor de la funcién objetivo de minimos cuadrados ponderados muy comunmente se utiliza
para indicar el ajuste del modelo. El valor de la funcién casi siempre decrece a medida que se
afiaden mdas parametros. La variedad de parametros hace que la incertidumbre con la cual se
estiman los valores de los parametros disminuya. Las medidas que se presentan a continuacion

reflejan con mayor efectividad esta situacion.

4.3.2.2 La variancia de error y el error estandar calculados

Un indicador comtnmente utilizado de la magnitud global de los residuos ponderados, es la

variancia de error calculada, s*, que est4 dada por:
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: Sie)

s =
(ND +NPR - NP)

4.17)

donde S(li)) es el valor de la funcién objetivo de minimos cuadrados ponderados (4.7 o 4.8),

mientras que las otras variables ya fueron previamente definidas. La raiz cuadrada de la
variancia de error calculada, s, se conoce como el error estandar de la regresion. Los valores
pequefios de la variancia de error calculada y del error estandar indican un buen ajuste a las
observaciones, y son preferibles los valores pequefios que los grandes en tanto los residuos

ponderados no indiquen la presencia de un error del modelo.

Si el ajuste obtenido por regresion es consistente con la precision de los datos, lo que se refleja
en la ponderacién asignada, el valor esperado de la variancia de error y del error estandar
calculados es 1.0. Esto se puede probar sustituyendo la ecuacion (4.8) en la ecuacién (4.17) y

tomando el valor esperado.

La presencia de desviaciones significativas de la variancia de error calculada o del error
estandar del valor 1.0, indica que el ajuste es inconsistente con la ponderacién de los datos.
Los valores de la variancia de error calculada y del error estandar son comtinmente mayores
que 1.0 en la practica, lo que refleja la presencia de error del modelo o un error de medicién

mayor a lo esperado.

4.3.3. Estadisticos de los pardmetros

Aunque las sensibilidades escaladas compuestas son buenas mediciones de la informacién
contenida en los datos para un solo pardmetro, las sensibilidades escaladas compuestas, no
reflejan el problema que representa la estimacién simultnea de demasiados parametros y no
reflejan la actual precision de los parametros estimados. Los siguientes estadisticos cumplen
esta funcién y, ademas, uno de ellos, el coeficiente de correlacion es independiente del ajuste

del modelo, un atributo que comparte con las sensibilidades escaladas compuestas.
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4.3.3.1 Variancias y covariancias

La confiabilidad y la correlacién de los parametros estimados pueden ser analizadas usando la

matriz de variancia-covariancia, V(b'J, para los parametros finalmente estimados, QJ) (Bard,

1974), y se calcula como:
vl )" ox “19)

Donde YQ)) es una matriz de NP x NP; s?, es la variancia de error calculada; X es la matriz

de sensibilidad (calculada en los pardmetros Gptimos de b'); y @ es la matriz de ponderacién
de las observaciones. Si se incorpora informacion previa sobre los parametros, tanto X como

® se aumentan para incluir las sensibilidades y los pesos de la informacion previa.

Los elementos de la diagonal principal de la matriz son las variancias de cada uno de los
pardmetros, los elementos fuera de la diagonal principal son las covariancias de entre los
parametros respectivos. Conformando una matriz simétrica de variancias-covariancias. Para

un problema con tres parametros estimados se tendria una matriz con la siguiente estructura:

var(l) cov(1,2) cov(1,3)
cov(2,1) var(2) cov(2,3) (4.19)
cov(3,1) cov(3,2) var(3)

donde
var(l) variancia del parametro 1
cov(1,2) covariancia entre los pardmetros 1 y 2, y asi los demds. La matriz de variancia-

covariancia es siempre simétrica, asi que la cov(l,Z) = cov(z,l), (Hill, 1998)
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La ecuacién (3.18) es la variancia-covariancia de estimacion de los parametros solamente si se
evalia para los valores Optimos de los mismos, pero esta matriz se puede calcular para
cualquier conjunto de valores de los pardmetros, y algunos de los estadisticos calculados
utilizando esta matriz son muy utiles para diagnosticar problemas con la regresion (Anderman
et al., 1996; Poeter & Hill, 1997; Hill et al., 1998). En la practica, es importante indicar si los
valores de los pardmetros utilizados para calcular la matriz de variancia-covariancia son los

Optimos 0 no.

4.3.3.2 Desviacion estandar, intervalos de confianza y coeficientes de variacién

Las desviaciones estandar de los pardmetros son iguales a la raiz cuadrada de las variancias de
los pardmetros. La desviacion estdndar es tal vez mas 1til cuando es usada para calcular otros

dos estadisticos, que son: los intervalos de confianza lineal para los valores de los parametros

y los coeficientes de variacion. Los intervalos de confianza lineal calculados son descritos por
Hill (1994).

El intervalo de confianza no lineal mas preciso (Vecchia & Cooley, 1987; Christensen &

Cooley, 1996) requiere un tiempo sustancial de ejecucion.

Un intervalo de confianza lineal para cada pardmetro B, es calculado como:

J

i, = it(n,l.ﬂ N %Jsbj (4.20)
donde

t(n,l.ﬂ - %) estadistico t-student para n grados de libertad y un nivel de significancia de o y

S,; es la desviacion esténdar del j-ésimo parémetro
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Técnicamente un intervalo de confianza es un rango que tiene una probabilidad de estado de
contener el valor verdadero del pardmetro. Como tal, los intervalos de confianza son referidos
a usar el valor verdadero, aunque desconocido, que esta siendo estimado. Los intervalos mas
estrechos indican una mayor precision. Si el modelo representa correctamente el sistema, los
intervalos también pueden ser concebidos como una medida de la exactitud probable de las
estimaciones (Hill, 1994). Cuando se dibujan sobre una grafica junto con los valores
estimados, los intervalos de confianza proveen una imagen gréfica de la precision con la cual
los pardmetros son estimados usando los datos como observaciones en la regresion, dadas por

el modelo construido.

El coeficiente de variacion para cada parametro es igual a la desviacion estandar dividida por
el valor del parametro y constituye un nimero adimensional con el cual la precision relativa de

estimacion de los diferentes parametros puede ser comparada.

Para los parametros transformados mediante logaritmos, los intervalos de confianza y los
coeficientes de variacion de los parametros transformados pueden ser dificiles para interpretar.

Los coeficientes de variacién son destransformados mediante una destransformacion de la

variancia del pardmetro, (S,,‘,g,,)z como:

S, = exp[2.3(S,., ] + 2logb lexp(2.3(S,,,, } )-1] 421)

donde los exponenciales y los logaritmos son en base 10, bes el pardmetro nativo y .., es el

pardmetro estimado log-transformado. El parametro nativo es calculado dividiendo la raiz
cuadrada de esta variancia entre b. Se puede notar que los intervalos de confianza lineal para
el valor verdadero desconocido de los pardmetros nativos son simétricos cuando se dibujan
sobre una escala logaritmica, pero son asimétricos cuando se dibujan sobre una escala

aritmética.
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4.3.3.3 Coeficientes de correlacion

Los coeficientes de correlacion son independientes del ajuste del modelo. Los coeficientes de
correlacion de los pardmetros indican si los valores estimados son probables a ser tnicos. Los
coeficientes de correlacion son calculados como la covariancia entre dos pardmetros dividida
por el producto de sus desviaciones estandar. Asi, la correlacién entre el i-ésimo y el j-ésimo

parametro se calcula como:

A cov(i, j)
cor(l, j)—— e (i)”’ o (j)"’ 4.22)

donde

cor(i, j) correlacién entre el i-€simo y j-€simo parametro
cov(i, j) covariancia entre el i-ésimo y j-ésimo parametro
var(i) variancia del i-ésimo pardmetro

var(j) variancia del j-ésimo parametro

Los coeficientes de correlacion tienen un rango de —1.0 a 1.0, con los valores cercanos a —1.0
y 1.0 indican que los valores del parametro no pueden ser estimados de manera Unica con las
observaciones utilizadas en la regresion. Poeter & Hill (1997) proporcionan una buena
descripcién de los coeficientes de correlacion calculados para un caso en especial; Anderman
et al. (1996) muestra como los coeficientes de correlacion pueden ser usados para evaluar el
valor de diferentes tipos de observaciones. La matriz de coeficientes de correlacion es siempre

simétrica y los elementos de la diagonal principal siempre son iguales a 1.0.

4.3.4. Incertidumbre de prediccién

La incertidumbre con la cual se simulan las predicciones se puede aproximar mediante los

intervalos de confianza y de prediccion. Los intervalos de confianza se refieren a las
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predicciones verdaderas (desconocidas), y resultan de la incertidumbre de la estimacion de los
pardmetros, misma que estd representada por la matriz de variancia-covariancia de los
parametros (4.18). Por su parte, los intervalos de prediccién incorporan ademas el error de
medicion aleatorio de la cantidad para la cual se construye el intervalo. Los intervalos de
confianza y de prediccion son discutidos con detalle en los documentos de Cooley & Naff
(1990) y Hill (1994).

4.3.4.1 Intervalos de confianza y de prediccion lineales

Los intervalos de confianza lineal se calculan como:

Zit t,(n,l.ﬂ - %)s (4.23)

donde:

z: es el i-ésimo valor simulado; la probabilidad de que una variable aleatoria con

distribucién #-student sea mayor que ts(n,l.o—%] es %; n es el nimero de grados de

libertad, que aqui es igual aND+ NPR —P ; a es el nivel de significancia y es comtinmente

0.0560.10;y s, es la desviacion estandar de la prediccién, que se calcula como:

12
NP NP azi (- az
s, = —Vb | — 4.24
= [.ZI: i ab i Ob; (4:24)
donde
V[b') elemento en la i-ésima fila y j-ésima columna de la matriz de variancia-covariancia

= - 4

de los parametros

Se dice que el intervalo de confianza calculado tiene una probabilidad de 1—a. de incluir el

valor verdadero de la cantidad predicha.
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Los intervalos de prediccion lineal se calculan como:
Z)rtt, [n.l.O 2 %](s +s,) (4.25)

donde s, es el error estandar de la regresion ajustado por el error de medicion esperado de la

prediccion. En la prictica s, se aproxima como la desviacion estandar del error de medicién

de la prediccion.
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V. APLICACION AL ACL‘[iFERO
DEL VALLE DE QUERETARO

En este capitulo se presenta el trabajo de calibraciéon mediante los métodos inversos para la
estimacion de parametros y los resultados obtenidos por cada uno de los métodos y la
comparacion entre los diferentes escenarios. Los métodos utilizados son MODFLOWP,

Multiescala y PEST, con el fin de valorar la eficacia y robustez.

5.1. ACUIFERO DEL VALLE DE QUERETARO

En el Valle de Querétaro el abastecimiento de agua a todos los sectores de consumo ha
alcanzado niveles de gran importancia que tradicionalmente no se le reconocia su valor real.
El incremento en la demanda ha ocasionado que los organismos operadores e instituciones
rectores del recurso hidrico realicen estudios mas sofisticados con metodologias que permitan
conocer, analizar, aprovechar y administrar el agua en forma oOptima. La metodologia
empleada en este trabajo es la utilizacién de los métodos inversos como una herramienta
poderosa en la estimacion del parametro de la conductividad hidraulica. La informacion del

acuifero del Valle de Querétaro presentada en este apartado proviene del estudio de Guysa
(1996).
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5.1.1. Marco fisico

5.1.1.1. Localizacién

La zona de estudio se encuentra ubicada al sur-oeste del Estado de Querétaro a 210 km de la
ciudad de México. Sus coordenadas geograficas van desde los 20° 33" 25" a 20° 45" 00" de
latitud Norte y 100° 22° 40°" a 100° 31" 03" de longitud Oeste, figura 5.1.

Las poblaciones mas importantes localizadas en el area de simulacién son: Querétaro, Santa
Rosa Jauregui, La Solana, El Nabo, Jurica, San Pedrito El Alto, Tlacote, Villa Corregidora, El
Pueblito, Los Angeles y El Romeral.

5.1.1.2. Fisiografia

La zona de estudio se encuentra enclavada en la porcién septentrional de la provincia
fisiografica denominada Eje Neovolcanico, (SPP, 1981). El Eje Neovolcanico esta
conformado por un conjunto de estructuras y productos volcanicos de edad Oligoceno-
Holoceno y ocupa el area continental de la Republica Mexicana comprendida entre los 19° y

21° de latitud Norte.

En la provincia fisiografica Eje Neovolcénico se encuentra la subprovincia Llanuras y Sierras
de Querétaro e Hidalgo. Dentro de esta subprovincia se definen tres sistemas de topoformas
que caen dentro de la zona de estudio. Pequefio llano aislado que abarca gran parte del area de
estudio ocupando la parte central desde la ciudad de Querétaro hasta Obrajuelo, la altimetria
predominante en el valle es 1800 msnm. Sierra de laderas tendidas con lomerios, que se
localiza al este del valle de Querétaro, abarca las altitudes comprendidas entre 1900-2400
msnm y la maxima altitud se encuentra en el Cerro del Cimatario (2340 msnm). Lomerio con
colinas redondeadas con llanuras tienen una direccién de este-oeste, se encuentra tanto al
norte desde San Pedro Martir hasta Santa Rosa de Jauregui como al sur en Villa Corregidora
hasta el poblado de Los Olveras. Estas colinas son de dimensiones menores que las anteriores,

presentan una altura menor de 2300 msnm.
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Figura 5.1. Localizacién del drea de estudio.
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5.1.1.3. Climatologia

El clima del Valle de Querétaro es semiseco y esta condicionado a los accidentes del relieve
topografico y a factores geograficos. Segun Képpen, modificado por Enriqueta Garcia, el
clima se divide en dos tipos, clima semiseco semicalido y clima semiseco templado con
verano calido. La temperatura media anual es de 17.4° C y la precipitacion media anual en la
zona es de 550 mm. El periodo de lluvias se presenta entre los meses de mayo a octubre y el
periodo de estiaje de noviembre a abril. La evaporacién potencial media anual del area de
estudio es de 2041 mm. Los datos estin basados en los registros de las estaciones

climatologicas de Juriquilla, El Pueblito y La Palma, (SPP, 1981).

5.1.1.4. Hidrologia superficial

En el valle de Querétaro se sitiia la subcuenca hidrolégica Rio Laja, que pertenece a la cuenca
hidrolégica Rio Lerma-Salamanca de la regién hidrolégica No. 12, (SPP, 1981). Dentro del
area de estudio se presentan las corrientes poco caudalosas de los Rios Querétaro y El
Pueblito, que recogen volimenes en una cuenca cuya caracteristica esencial es la de pertenecer
a una zona semidrida ya que los factores climaticos son los que controlan los recursos

hidraulicos superficiales.

5.1.1.5. Estratigrafia

La zona de estudio se encuentra ubicada en una fosa tectonica o graben originada en el
Oligoceno-Mioceno en la que se identificaron 10 unidades de roca de las cuales una es de
origen marino (Formacién Soyatal), y el resto son volcénicas extrusivas, intrusivas y
continentales depositadas en un ambiente lacustre. La descripcion estratigrafica del area de

estudio se encuentra detallada en el estudio de Guysa.
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5.1.1.6. Geologia regional

El marco geoldgico regional esta constituido de rocas sedimentarias depositadas en el
Cretacico Superior en un ambiente marino al cual se le denomina Formacién Soyatal. A fines
de Cretacico Superior y principios del Terciario se inicia una etapa de tectonismo activo en el
que se retiran los mares y se generan esfuerzos compresionales que pliegan y deforman a las
rocas calcareas. Estas fueron alteradas por rocas intrusivas que la empujaron hacia la
superficie, quedando ambas rocas como testigos de los eventos tectonicos desde principios de
Terciario. Cubriendo a la formacién calcirea se encuentran rocas volcanicas, acidas,

intermedias y basicas que fueron eruptadas en el Oligoceno y Mioceno.

5.1.1.7. Geologia estructural

El Valle de Querétaro se aloja en una gran fosa tecténica limitada por las fallas Querétaro y
Tlacote de rumbo noroeste-sureste situadas al oriente y poniente respectivamente. El graben se
divide en un sistema de fosas escalonadas sepultadas por una potente acumulacion de
sedimentos volcanolacustres con derrames intercalados de lavas 4cidas y basicas que forman

un paquete acuifero de mas de 600 metros de espesor.

5.1.1.8. Geologia del subsuelo

Se presentan seis secciones geoldgicas que muestran las caracteristicas litologicas y la
estratigrafia de la zona de estudio. Estas secciones estan basadas en la informacién de los
cortes litolégicos, los sondeos eléctricos verticales de resistividad y sondeos

electromagnéticos.

El relleno de la fosa tecténica tiene un espesor promedio entre los 500 y 600 metros, que se
confirma con los sondeos eléctricos verticales que registran que en general los rellenos
granulares pueden encontrarse por debajo de los 600 metros de profundidad y los espesores en

promedio oscilan entro los 300 y 400 metros, y los sondeos electromagnéticos indican que el
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espesor dentro del relleno de la fosa es de 300 a 350 metros encontrandose un medio

fracturado intercalado o interdigitado con depésitos lacustres.

5.1.2. Hidrogeologia

Los principales rasgos indicadores de sistemas de flujo subterraneo existentes son: la
topografia, que define diferencias del nivel estatico de hasta de 200 metros entre el valle de

Querétaro y los valles aledafios.

5.1.2.1. Unidades hidrogeoldgicas

De acuerdo con la informacién disponible se identificaron dos tipos de medios geoldgicos por
donde circula el agua subterranea. El medio poroso que estd formado por depoésitos aluviales
del Terciario, tobas arenosas y sedimentos vulcanolacustres del Cuaternario. Este se encuentra
rellenando la fosa tectonica de Querétaro como cuerpos lenticulares en los que es dificil
determinar su extensiébn ya que pierden continuidad lateral. Se le pueden encontrar

intercalados e interdigitados con varias secuencias de derrames volcanicos.

El medio fracturado estd definido litolégicamente por andesitas, andesitas alteradas,
ignimbritas y riolitas del Terciario y basaltos, brechas volcénicas, tobas liticas y vitreas del
Cuaternario. Es una unidad hidrogeologica ampliamente distribuida hasta con el 70 % en
superficie, ocupa desniveles topograficos en ocasiones abruptos ya que forma mesetas y en
menor cantidad edificios volcanicos. En el subsuelo se encuentra intercalada e interdigitada

con depdsitos lacustres.
5.1.2.2. Censo de aprovechamientos
La informacién de campo con la que se contaba era la actualizacién del censo general de

aprovechamientos para 1995, que indicaba la existencia de 494 pozos profundos. De ellos, 216

se encontraron activos, 107 inactivos, 49 registrados como secos, 109 estaban tapados, 10
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fueron negativos y 3 se encontraban en perforacion. La extraccion por bombeo de los 216

pozos profundos era de 97.82 Mm’.
5.1.2.3. Usos del agua

El uso del recurso hidrico en el Valle de Querétaro era de la siguiente manera: de los 216
pozos activos para el periodo de 1990 a 1995 se extrajeron un total de 97.82 Mm®. El sector de
mayor consumo es el potable con el 61 %, seguido del agricola con el 29.30 % y el industrial
con 8.60 %. El 1.10 % del volumen restante era utilizado para las actividades de abrevadero y

recreativas.
5.1.2.4. Piezometria

Analizando la informacién piezométrica de los afios de 1981, 1985, 1990 y 1995, se realizaron
las configuraciones correspondientes de la elevacion del nivel estatico para cada uno de los

afios antes mencionados con 41 pozos de observacion.

La profundidad del nivel estdtico en la zona plana del valle era de 100 a 110 metros.
Localmente las méaximas profundidades se encuentran en El Romeral, San Pedro Martir, El
Estadio y La zona Industrial Benito Judrez, con un promedio de 130 metros en las primeras
tres y hasta 160 en la altima. En la zona de La Cafiada el nivel esttico se localizaba entre 50 y

70 m y en las proximidades de El Salitre y San Pedrito El Alto de 30 a 50 m de profundidad.

5.1.2.5. Recarga

Los mecanismos de recarga al sistema estan dados por la recarga vertical de la lluvia, los
retornos por riego de la limitada zona agricola y las entradas laterales. Por la parte oriental
ocurre la entrada de agua subterranea de mayor cuantia al valle procedente del valle de San
Juan del Rio — Pedro Escobedo a través del lineamiento estructural de La Cafiada y por

infiltracién en el cauce del escurrimiento del Rio Querétaro.
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Por el lado norte, actia simultdneamente los corredores de entradas subterraneas de Jurica y
Tlacote. Por el lado sur del valle, el flujo subterraneo se lleva a cabo a través del lineamiento

del Rio El Pueblito y de las zonas altas.

5.1.2.6. Descarga

La descarga de agua subterranea del Valle de Querétaro se lleva a cabo por el bombeo de 216
pozos y por flujo subterraneo hacia el Estado de Guanajuato. Las extracciones de los pozos

activos que existian para 1995 ascendian a 97.82 Mm®.

5.1.3. Modelo conceptual

El sistema acuifero es de tipo libre y en algunas localidades con tendencia a semiconfinado
pudiéndose presentar secuencias repetitivas entre derrames volcanicos y depositos granulares.
Existen en el acuifero de Querétaro los sistemas de flujo local e intermedio. El primero
funciona generalmente recargando al acuifero desde las zonas topograficamente altas y el

segundo funciona como descarga en la zona central del valle, figura 5.2.

Por un lado se presenta dentro de la zona central del valle un area de reducida extensioén, poca
profundidad y muy bajo rendimiento, observado generalmente a lo largo del cauce del Rio

Querétaro.
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Figura 5.2. Modelo conceptual.

Por otro lado, se presenta el sistema de flujo intermedio, cuyas lineas de flujo responden a
cargas hidraulicas mayores respecto del flujo local. Cabe destacar que este sistema sustenta

casi el total de la extraccion en el valle.

En el sistema local los niveles de agua se encuentran entre 15 y 40 metros de profundidad. Se
infiere de acuerdo con la informacién disponible que esta limitado en su base por una capa
semiconfinante que en algunas localidades se presenta en medios porosos y en otras en medios
fracturados. A través de la capa semiconfinante, se considera el paso de reducidos volimenes
de agua ya sea por goteo o en forma artificial, a través de los ademes ranurados de las

captaciones que lo atraviesan.
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Para el sistema intermedio el nivel promedio del agua subterranea varia de 90 a 110 metros de
profundidad en la mayor superficie del valle y hasta de 170 en las zonas menos permeables
como es de la zona industrial Benito Judrez. En éste sistema los niveles obedecen a cargas

hidraulicas procedentes de los valles aledafios.

5.1.4. Balance hidrdulico

Se cuenta con la informacién de dos balances de agua subterranea, el primero realizado en el

afio de 1990 y el segundo en el afio de 1995.

5.1.4.1. Area y periodos de balance

Para el primer periodo de balance se tomaron en cuenta los afios de 1985 a 1990 y la zona de
balance constaba de 139.39 km?. El segundo periodo de balance lo forman los afios de 1990 a
1995. La zona de balance actualizada para el afio de 1995 tenia una superficie de 137.5 km?.

5.1.4.2. Entradas y salidas subterraneas

Las entradas y salidas subterraneas para los afios de 1985, 1990 y 1995 se presentan en las
tablas 5.1 y 5.2.

Tabla 5.1 Calculo del volumen de entradas y salidas.

ANO ENTRADAS SALIDAS

m°/afio Mm°®/afio m*lafio Mm°®/afio
1985 26 862 365 26.862 6 982 070 6.982
1990 29 949 739 29.950 5698 555 5.698
1995 27 032 659 27.033 6 130 598 6.131
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Tabla 5.2 Resumen de entradas y salidas subterraneas.

PERIODO Q (Mm°/periodo) Q (Mm*/afio)
ENTRADAS
1985 - 1990 149.131 28.406
1990 - 1995 113.964 28.491
SALIDAS
1985 - 1990 33.285 6.340
1990 - 1995 23.656 5.914

5.1.4.3. Extraccion por bombeo

Para el periodo 1985-1990 se tom6 el dato de 88 Mm’/afio del Estudio Geohidrolégico
Integral del Valle de Querétaro concluido en 1990. El célculo del volumen extraido en el
periodo 1990-1995 fue tomado de la informacién hidrométrica de los resultados de cada

seguimiento a partir de 1992, para este periodo se tomo el dato de 97.82 Mm?®/afio.
5.1.4.4. Cambio de almacenamiento

Para determinar los valores del cambio de almacenamiento ocurridos en los periodos de
analisis se tiene que para el periodo 1985-1990 se tomo el resultado del volumen drenado del
estudio efectuado en 1990 de tal forma que se multiplicaron las areas por las evoluciones del
periodo. El célculo se realizé con planimetro arrojando un resultado de 1920.45 Mm® para
todo el periodo.

Para calcular el cambio del almacenamiento del periodo 1990-1995, se utilizd el paquete
SURFER, mediante la diferencia de superficies de elevacion al nivel estatico para los afios en
cuestion, obteniéndose un valor de 1967 Mm®, En la tabla 5.3 se presenta en forma resumida

la informacion respectiva de volimenes para cada periodo.

63



MODELACION INVERSA EN AGUA SUBTERRANEA APLICACION AL ACUIFERO DEL VALLE DE QUERETARO

Tabla 5.3 Volumen drenado.

PERIODO |[DATOS DEL|AREA METODO VOL. DRENADO | ABAT.POR |ABAT.POR| CAMBIO DE
ESTUDIO | (km?) (Mm*/Periodo) |PERIODO (m)| ANO (m) |ALMACENAMIEN
TO (AV) (Mm?)
1985-1990| 1990  [139.39]  PLANIMETRO 1920.45 13.77 2.62 365.80
1990-1994| 1996  |137.50|PROGRAMA SURFER 1967.00 14.30 3.57 491.75

5.1.4.5. Ecuacidn de balance

Los elementos de la ecuacién de balance para los dos periodos de analisis son las entradas
subterrdneas (Es), las salidas subterraneas (Ss), el bombeo (B), el cambio de almacenamiento
(A), la recarga (R) y el coeficiente de almacenamiento (S), estas dos ultimas variables son

estimadas resolviendo el sistema de ecuaciones lineales siguiente:
Periodo (1985-1990) Es+R-B-Ss=-AvS 5.1

Periodo (1990-1994) Es+R-B-Ss=-AvS (5.2)

El resultado del sistema de ecuaciones define los valores de la recarga del acuifero y el valor
del coeficiente de almacenamiento R y S respectivamente. En la tabla 5.4 se presentan los

valores de los parametros conocidos normalizados por afio para sustituirse en las ecuaciones

anteriores.
Tabla 5.4 Balance volumétrico.
PERIODO Es B Ss Av
1985-1990 28.40 88.00 6.34 365.71
1990-1994 28.48 97.82 5.91 491.75

Volumen en millones de metros cubicos.
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Solucioén al sistema de ecuaciones

28.40 + R - 88.00 — 6.34 =365.71 (S) (5.3)

28.48 + R — 97.82 — 5.91 = 491.75 (S) (5.4)

La solucién del sistema de ecuaciones simultaneas utilizando el método por igualacién de

términos arrojo los siguientes resultados:

S =0.0738654
R = 38.9267 Mm?®/aio.

El valor de 38.93 Mm®/afio corresponden solamente a la recarga vertical, 28.44 Mm?®/afio es la
recarga por entradas horizontales por lo tanto la recarga total estimada es de 67.37 Mm?®/afio y
el volumen de salidas del sistema subterraneo de 99.03 Mm?/aflo, lo que ha generado un
déficit anual de 31.66 Mm®. Este desbalance origina un abatimiento promedio anual de 3.17

metros tomados del almacenamiento del acuifero durante el periodo 1985 - 1995.

El valor del coeficiente de almacenamiento obtenido tiene caracter regional y se adecua
perfectamente con el tipo de acuifero libre a semiconfinado y al funcionamiento hidraulico

conceptual que se tiene del Valle de Querétaro.

5.1.5. Modelo directo de Guysa

El disefio del modelo se desarrollé con el paquete Visual Modflow versién 2.61.

5.1.5.1. Seleccién del area modelada

Se defini6 el area por simular de 18 km de ancho por 25 km de largo con una superficie total

de 450 kmz; sus limites referidos a coordenadas UTM son 342,000 a 360,000 de longitud oeste
y 27270,000 a 2°295,000 de latitud norte.
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Con esto se garantiza que el area de simulacion corresponda con los limites naturales del valle
como son las sierras, parteaguas, y zonas por donde se presentan las principales entradas y

salidas de agua subterraneas del sistema acuifero.

5.1.5.2. Discretizacion espacial

La malla fue disefiada a partir de la carta topografica escala 1: 50,000 editada por el INEGI
tomando en cuenta limites naturales como la presencia de estructuras geologicas, elevacion
topogréfica, densidad de captaciones de agua subterranea y geologia de subsuelo. Consta de
58 renglones y 44 columnas cuyo origen se localiza en la coordenada UTM 342,000 de
longitud Oeste y 27295,000 UTM de latitud Norte, es decir al NW de la ciudad de Querétaro,
figura 5.3.

Para caracterizar con mayor detalle al acuifero se decidio simular el acuifero en cinco capas y
analizar por separado cada uno de los medios encontrados, o sea el medio poroso y el medio
fracturado. Entonces se definieron cinco capas de diferente espesor que en seccion vertical y
desde el nivel del terreno se presentan las capas 1, 3 y 5 que corresponden al medio granular o
poroso e intercaladas a estas se presentan las capas 2 y 4 que forman parte del medio

fracturado.
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Figura 5.3. Discretizacion espacial en diferencias finitas.

5.1.5.3. Discretizaciéon temporal

Se definieron tres periodos de esfuerzo de cinco afios cada uno, con los cuales se simul6 el

estado transitorio del sistema partiendo del afio de 1981 hasta 1995, tabla 5.5.

Tabla 5.5 Periodos de simulacion.

PERIODO ANOS

INICIA DIA

FINALIZA DIA

DURACION DIAS

1981 - 1985
1985 — 1990
1990 — 1995

0
1825
3650

1825
3650
5475

1825
1825
1825
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5.1.5.4. Parametrizacion

A continuacién se menciona la metodologia para la obtencién de los datos utilizados en el
modelo de simulaciéon como son conductividad hidraulica, coeficiente de almacenamiento,
recarga natural por precipitaciéon y por retornos por riego, cargas iniciales y condiciones de

frontera.

Conductividad hidraulica

Se llevé a cabo la reinterpretacién de 19 pruebas de bombeo utilizando los métodos
convencionales conocidos y un método alternativo definido por Rathod y Rushton el cual

toma en cuenta la componente vertical y ademas permite utilizar dos capas.

Se puede concluir que en el medio poroso se tienen conductividades entre 0.1 y 2 m/dia
pudiendo encontrarse con valores de 10 m/dia, sobre todo en la zona central del valle donde

los depésitos granulares son menos arcillosos.

Estas caracteristicas fueron asignadas como referencia inicial a las capas 1, 3 y 5; de hecho el

esquema de conductividades entre estas capas no varia mucho.

Para el medio fracturado se tienen conductividades mayores a las del medio poroso ya que los
valores oscilan entre 2 y 10.5 m/dia, pudiéndose encontrar zonas hasta con 80 m/dia, como en

la localidad del Tlacote. Estas caracteristicas fueron asignadas a las capas 2 y 4.

Coeficiente de almacenamiento

Para el medio poroso se consider6 un coeficiente de almacenamiento de 3e-06 y un
rendimiento especifico de 0.1 que corresponden a material dentritico sin consolidar de origen
volcanico. Estas caracteristicas fueron asignadas a la zona plana de la capa 1 y a la totalidad de

las capas 3y 5.
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El coeficiente de almacenamiento del medio fracturado es de le-07 y el rendimiento
especifico de 0.042 que corresponden a la zona de sierras de la capa 1 y a los derrames

volcénicos fracturados de las capas 2 y 4.

Condiciones iniciales

La simulacién en el estado transitorio se realizé a partir del afio de 1981, donde obviamente la
carga inicial corresponde al esquema elaborado mediante pozos de monitoreo, donde la
posicion del nivel estatico corresponde a este mismo afio. La red de monitoreo piezométrica

contaba con 41 pozos de observacion.

Condiciones de frontera

Basados en el marco conceptual del funcionamiento hidrogeolégico, las condiciones de
frontera utilizadas en la simulacién fueron del tipo flujo dependiente de la carga hidraulica.
Este tipo de frontera de carga general fue utilizado para representar exclusivamente las

entradas y salidas de agua subterraneas del sistema.

En la tabla 5.6 se presenta el resumen de los datos de entrada del modelo para las zonas donde

se aplicaron fronteras dependientes de la carga.

Tabla 5.6 Fronteras remotas aplicadas a las entradas y salidas subterraneas.

% ESTADO DE
ZONA LA CANADA EL PUEBLITO JURICA
GUANAJUATO
PERIODO [ CARGA | CONDUCTANCIA | CARGA |[CONDUCTANCIA| CARGA [CONDUGTANCIA| CARGA | CONDUCTANCIA
1981 - 1985 1815 10,000 1940 30.0 1977 30.0 1690 14.0
1986 — 1990 1810 10,000 1920 30.0 1957 30.0 1680 14.0
1991 - 1995 1805 10,000 1900 30.0 1927 30.0 1670 14.0

* La carga esta dada en (m.s.n.m.) y la conductancia en (m?/dia)
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Recarga natural

Con el fin de obtener los volumenes probables de recarga natural para la zona plana del valle,
Guysa llevé a cabo un andlisis para una celda de dimensiones conocidas, es decir, a una celda
de 500 x 500 metros (250,000 m?), se le aplico la lamina de precipitacién anual de 550 mm

(0.55 m), y un valor del 10% para el coeficiente de infiltracion.

Esto significa que el volumen resultante (137,500 m3/aﬁo) deberia aplicarse a cada una de las
celdas activas de la primera capa, representado en lamina diaria seria 0.00021 m/dia para el
medio poroso. Aplicando la misma analogia para el medio fracturado pero con un coeficiente

de infiltracién de 14%, se estima una lamina diaria de 0.00025 m/dia.

El volumen de recarga vertical por retornos de riego, es una lamina de 5.89 x 10™ m/dia, que
se adiciona a la lamina de recarga natural exclusivamente en las celdas discretizadas con
frontera agricola. Otra lamina de recarga que se suma a la natural, es la que proviene de
pérdidas por fuga en la red de abastecimiento municipal con una la ldmina diaria de 2.1 x 10°

m/dia.

5.2. PAQUETES UTILIZADOS

El programa utilizado para la modelacién del acuifero es el MODFLOW 2000, que como ya se
menciond en otros capitulos es la base en la cual se corren los métodos inversos en la
busqueda del mejor grupo de parametros. Las herramientas para la estimacién de parametros
son programas acoplados al cédigo numérico MODFLOW 2000, para este caso se han
utilizado tres métodos MODFLOWP, Multiescala y PEST; que a continuacion se da una breve

descripcién de cada uno de estos.
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5.2.1. MODFLOWP

MODFLOWP es un programa de cdmputo para la estimacién de pardmetros de un modelo
tridimensional de flujo de agua subterrdnea en estado establecido o transitorio usando
regresion no lineal. Los parametros son estimados minimizando la funcidén objetivo a través de
minimos cuadrados ponderados y por el método modificado de Gauss-Newton o por un

método de direccidn conjugada.

Los datos empleados para la estimacioén de parametros en MODFLOWP son la piezometria o
cargas hidraulicas observadas, y los cambios temporales, las condiciones iniciales y de
frontera, y un grupo de valores iniciales de los parametros hidraulicos a ser estimados. Los
resultados del modelo incluyen una serie de pardmetros estadisticos que sirven para analizar
los valores de los parametros estimados y la construcciéon del modelo mismo. Estos
estadisticos pueden ser utilizados para cuantificar la confianza de los resultados del modelo,
sugerir cambios en la construccién del modelo y compara resultados de los modelos

construidos de diferente manera.

5.2.2. MULTIESCALA

Se trata de una técnica de regularizacion cuya idea central consiste en construir una sucesion
de aproximaciones discretas del parametro o parametros por estimar en subespacios de
dimensién finita definidos a partir de discretizaciones cada vez mas finas de la region del
acuifero, iniciando con una discretizacion gruesa hasta llegar a una 6ptima, la cual no debe ser
mas fina que la utilizada para resolver el problema directo. El nimero de discretizaciones
juega en este caso el papel de parametro regularizador. Las sucesiones empleadas en

Multiescala se muestran en el siguiente esquema (figura 5.4).
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A A A

o 1 k

Figura 5.4. Proceso de optimizaci6én Multiescala.

Dos propiedades importantes que destacan en la Optimizaciéon Multiescala son: 1) El proceso
de célculo es muy veloz para las primeras mallas debido a que la dimension de los espacios es
pequeila y la funcién objetivo resultante es suave y convexa (solucidn Unica), lo que permite
obtener una buena aproximacién con un bajo costo computacional. 2) Paradéjicamente,
comenzar con una discretizaciéon gruesa permite lograr un efecto de convexificacion del
problema de optimizaciéon de manera que es posible obtener el mismo minimo a partir de

distintas aproximaciones iniciales.

Esta técnica de Multiescala utiliza el método Quasi-Newton que usualmente se plantea como
la solucién del problema de minimos cuadrados no lineal con restricciones de acotacidon sobre

las variables.

5.2.3. PEST

Estimacion de parametros (PEST) es un método desarrollado por John Doherty. Es la técnica
disponible més avanzada para la estimacién de pardmetros en agua subterranea, agua
superficial, y de otros modelos ambientales. Usando el PEST se puede aplicar la calibracién
avanzada y los métodos predictivos del anlisis de la incertidumbre en aplicaciones de
modelacién. Con la utilizacién del PEST se pueden aplicar las técnicas avanzadas de la
regularizacidén para mejorar la estabilidad numérica. Ademas se puede combinar el PEST con
el uso de campos de generacién estocastica para explorar la incertidumbre en los parametros

del modelo en un sistema heterogéneo.
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Algunos de los avances en la estimaciéon de pardametros en los ultimos afios son la
combinacién de la regularizacién con el uso de los puntos piloto como dispositivo espacial de
la parametrizacién. El uso de los puntos piloto es una metodologia para la caracterizacion
espacial de las propiedades hidraulicas que otorga cierta flexibilidad en el proceso de
calibraciéon. Cuando se emplea la estimacion regularizada del parametro, el modelador puede
utilizar mas puntos pilotos que antes mientras que mantiene estabilidad numérica
incondicional. La combinacién de puntos piloto regularizados con la generacién de campos

estocasticos produce una calibracién con campos de parametros con constricciones.

PEST se basa en el método Gauss-Marquardt-Levenberg para estimar un nuevo juego de
parametros. Este algoritmo usado por PEST es robusto y poderoso que puede generalmente

realizar pocas corridas para la estimacién de los parametros que cualquier otro método.

El método Gauss-Marquardt-Levenberg requiere que la derivada de cada observacion con
respecto a cada parametro sea evaluada una vez por cada iteracién de optimizacién. PEST
utiliza estas derivadas por medio de la técnica de diferencias finitas o una de sus variantes de
tres puntos, en todos los casos, el valor de la derivada depende de la diferencia de dos o tres
observaciones calculadas sobre las bases de incrementar variablemente el valor de los

parametros.

5.3. ESCENARIOS DE CALIBRACION

Para demostrar la utilidad practica de los métodos inversos para la modelaciéon de aguas
subterraneas se analizaron cinco escenarios para el modelo del acuifero de Querétaro, los

cuales se comparan con la solucién directa obtenida por Guysa.

Para la experimentacién numérica primeramente se corridé el modelo en su forma directa sin
ninguna modificacion a su estructura ni a los valores de los parametros hidraulicos y después
se corrié con el método inverso PEST. Para los siguientes escenarios se disminuyé la

complejidad del modelo de Querétaro reduciendo la discretizacién vertical de cinco capas a
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una, representando de esta manera toda la profundidad del acuifero y ademads, también se

redujo el nimero de parametros a estimar, tabla 5.7.

Tabla 5.7 Escenarios de calibracion.

ESTIMADOR DE PARAMETROS
ESCENARIO | SOLUCION . ESTADO MEDIO CAPAS | MALLA
PARAMETROS ESTIMADOS
. Isétropo
1 Directa . Transitorio 5 58 x44 26
Heterogéneo
Win PEST (Visual Isétropo
2 Inversa Transitorio 5 58x44 26
MODFLOW PRO) Heterogéneo
3 MODFLOWP Isétropo | 58 x 44 10
o X
Inversa | \opFLOW-2000 | TTARSitOrio | i rogéneo
. Multiescala Is6tropo ) 16 x 16 185
I X
Inversa | MODFLOW-2000 | TTansitorio | pyeieroeéneo
5 Win PEST (Visual Is6tropo ) 58 x 44 10
o X
Inversa MODFLOW PRO) Transitorio Heterogéneo
p Win PEST (Visual Isétropo . 58x44 20
. X
Inversa MODFLOW PRO) Transitorio Heterogéneo

Escenario 1. Solucion Directa. Modelo original del acuifero del Valle de Querétaro realizado
por Guysa. Utilizando calibracién directa tradicional (prueba y error), desarrollado para un
estado transitorio, en un medio isétropo, heterogéneo y con cinco capas. Utilizando una malla
de 58 renglones x 44 columnas con un total por capa de 2552 celdas de diferentes tamafios. En

este modelo se estimaron 26 zonas de conductividad hidraulica.

Escenario 2: Solucidn Inversa del escenario 1. Modelo original de Guysa con cinco capas
utilizando Visual MODFLOW Pro 3.1 que incluye el estimador de pardmetros WinPEST que
es el programa estandar mas reconocido para la calibracion automatizada de modelos de agua
subterranea. Se utilizé la misma malla, el mismo nimero de parametros (26 zonas) y 41

observaciones.

Escenario 3: Solucion Inversa. Modelo sintético del acuifero del Valle de Querétaro,
utilizando una malla igual a los escenarios anteriores pero solamente con una capa en la

vertical. Las observaciones de la carga hidraulica se complementaron con la interpolacién de
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los datos disponibles para cada periodo de tiempo (1985, 1990 y 1995). La conductividad
hidraulica se redujo a 10 zonas. Para resolver este escenario se empleo el estimador de
parametros MODFLOWP que trae incluido el paquete MODFLOW-2000, mediante la interfaz
grafica MODFLOW GUI version 4.10 a través del paquete Argus ONE version 4.2.0w.

Escenario 4: Solucion Inversa. Modelo sintético del acuifero del Valle de Querétaro, con una
secuencia de mallas inclusas a partir de la primera, se obtuvieron las siguientes por biparticion.
La secuencia utilizada fue de 4 x 4, a 8 x 8 y hasta 16 renglones x 16 columnas como malla
final con un total de 256 celdas y una sola capa en la vertical. Los pardmetros de
conductividad hidraulica en este método se consideran todas las celdas que caen dentro del
dominio del modelo, y para nuestro caso se utilizaron 185 celdas. Las observaciones también
fueron generadas a partir de la interpolacion de las observaciones disponibles hacia toda la
malla final. Para la solucién se empleé una variante d¢ MODFLOW-2000 en doble precision
con una implementacion del optimizador Quasi-Newton de (Nocedal, J. & Wright 1999), al
que se le denomina método “optimizacién multiescala” implementado por el Dr. Angel Pérez

Dominguez del Instituto de Cibernética, Matematica y Fisica, La Habana, Cuba.

Escenario 5: Solucion Inversa. Escenario igual numero 3, pero utilizando Visual MODFLOW
Pro 3.1 que incluye el estimador de pardmetros WinPEST. Ambos escenarios son alimentados
por el mismo grupo de observaciones de la carga hidrdulica, mismo niumero de parametros a

estimar, es decir, solamente se cambia el método de inversion.

Escenario 6: Solucién Inversa. Escenario igual al anterior, pero con 20 zonas de

conductividad.
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5.4. CALIBRACION DEL MODELO

La calibracién del modelo es el proceso de seleccion de los parametros de entrada, que
posteriormente son ajustados secuencialmente dentro de limites razonables para producir
resultados simulados que mejor se ajusten a los datos observados. Se puede decir que la
calibracién del modelo es el proceso mas critico en la construccién de modelos de flujo de
agua subterrdnea, porque la calidad de la calibracién inevitablemente determina la

confiabilidad de los resultados de la simulacién.

La calibracién se llevé a cabo utilizando un conjunto inicial de datos hidraulicos, como son: la
conductividad hidraulica, el rendimiento especifico, condiciones iniciales y de frontera,
recarga, pozos de observacién y configuraciones piezométricas (figura 5.5) que produjeron un
nuevo grupo de pardmetros de conductividad hidraulica cuyo valor estimado simul6 los
valores observados de la carga hidrdulica dentro de un rango de error permisible. El problema

inverso se resuelve indirectamente a través de la solucién del problema directo.
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o ~._Campo de datos de conductividad hidraulica
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Figura 5.5. Esquema de alimentacién del modelo.
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5.4.1. Criterios de calibracion

El método tipico para cuantificar el error es calcular el promedio de las diferencias entre las
cargas hidraulicas medidas y calculada en el proceso de la calibracién. El objetivo de la
calibracién es minimizar este error, llamado criterio de calibracion. En el paquete de computo
utilizado existen varias formas de expresar la diferencia entre las cargas hidraulicas simuladas
y calculadas: residual, residual medio, residual medio absoluto, error estandar de Ia
estimacion, raiz cuadratica media del error, rajiz cuadratica media del error normalizada y
coeficiente de correlacion. Durante este capitulo se indicard cada uno de los estadisticos antes

mencionados por sus siglas en inglés.

El error residual (R) se define como la diferencia de la carga hidraulica entre los valores
calculados (hea) y observados (hops):
Ri = hcal _hobs (55)

El residual medio (RM) es el promedio de las diferencias entre las cargas hidraulicas
calculadas (hca) y las cargas hidraulicas observadas (hops). Para m puntos de calibracion:

RM=13R ‘ (5.6)

i

El residual medio absoluto (ARM) es el promedio del valor absoluto de las diferencias entre

las cargas calculadas y las cargas observadas. Para n puntos de calibracion:

Ri

ARM = 12": (5.7)
n

i=1

El error estandar de la estimaciéon (SEE) es una medida de la variabilidad del residual

alrededor del valor residual esperado, y se expresa como:

T

| =

SEE =

(5.8)
n
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La raiz del error cuadratico medio (RMS) o desviacion estandar, es la raiz cuadrada del

promedio del cuadrado de las diferencias, y se expresa como:

RMS = /lZR,? (5.9)
R

La raiz del error cuadratico medio normalizado (NRMS) es el RMS dividido entre la maxima

diferencia de la carga hidraulica observada y se calcula de la forma:

NRMS = RMS x100 (5.10)

(hobs )ma’.v K (hobs )mln

El NRMS es expresado en porcentaje y es una medida mas representativa del ajuste que el
RMS ya que este toma en cuenta el rango potencial de los datos. Si el valor de esta medida de
ajuste es menor o igual al 10%, se puede decir que la calibracién es buena y si el valor es
menor o igual a 5% entonces se tiene un excelente ajuste del modelo (comunicacién verbal
con el Dr. Nilson Guiguer, Presidente de Waterloo Hydrogeologic, Inc., en el curso de
Modelaciéon Avanzada de Aguas Subterraneas, 2003). Para el modelo de este trabajo las

multiples corridas fueron realizadas hasta llegar a un NRMS menor al 10%.

El coeficiente de correlacion (CC) es calculado como la covariancia entre el producto de la
desviacion estandar de cargas hidraulicas calculadas y las cargas hidrdulicas observadas, y se

€xpresa Como:

= Cov(hcal ’ hobs )

i (5.11)

acal 2 O-ons

Los efectos de la variacion del error del nivel de la carga hidraulica para los afios y periodos

estipulados se representan con los criterios de ajuste.
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5.5. RESULTADOS DE LA CALIBRACION INVERSA

Los resultados de las simulaciones de los escenarios se muestran en la figura 5.6. La grafica de
cargas hidraulicas calculadas contra cargas hidraulicas observadas es la representacién més
comun para visualizar la comparacién entre los valores observados y calculados. Si los puntos
se encuentran por arriba de la linea trazada a 45°, entonces los valores calculados son maés
grandes que los observados y los residuales son positivos por lo tanto los valores calculados
son sobreestimados. Y si los puntos se encuentran por debajo de la linea de 45°, entonces los
valores calculados son menores que los observados y sus residuales son negativos por lo tanto

los valores calculados son subestimados.

Como apoyo a la grafica también se muestra el grado de ajuste del modelo mediante el reporte
de estadisticos de los residuales entre los valores calculados y observados. Para calcular los
estadisticos se verifico que los residuales de la calibracién presentaran un comportamiento
basado en la distribucién normal. En la tabla 5.8 se muestran los estadisticos de cada uno de
los escenarios. Se observa que la raiz del error cuadratico medio normalizado (NRMS) es

mucho menor al 10%, esto nos indica que todos los escenarios tienen un buen ajuste.

Tabla 5.8 Estadisticos de la calibracion de los diferentes escenarios.

; ESCENARIO
ESTADISTICO UNIDA 1 3 3 y 5 5

Residual Medio (RM) m -1.84 -2.04 3.12 -0.97 3.96 -1.14
Residual Medio Absoluto (ARM) m 4.55 4.35 3.20 6.23 5.90 5.33
Carga Hidraulica Observada Media m 1713.37| 1713.37| 1708.98| 1696.17| 1708.98] 1713.37
Carga Hidraulica Calculada Media m 1711.53| 1711.32| 1712.10f 1695.21| 1712.95] 1711.33
Error Estandar de la Estimacion (SEE) m 1.1 1.05 0.53 1.47 1.06 1.20
Raiz del Error Cuadrético Medio (RMS) m 7.36 7.02 4.54 9.21 7.70 7.70
|Carga Hidraulica Observada Médxima m 1881.48] 1881.48] 1876.98| 1884.99| 1876.98| 1881.48
Carga Hidraulica Observada Minima m 1657.84| 1657.84| 1654.46| 1636.07| 1654.46| 1657.84
Raiz del Error Cuadrético Medio

Normalizado (NRMS) % 3.29 3.14 2.04 3.70 3.46 3.44
Coeficiente de Correlacion (CC) adim 0.980 0.983 0.997 0.981 0.987 0.977
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El balance de masa es otro de los indicadores del ajuste del modelo, si el error del balance de
masa es menor que 2% entonces la calibracion se puede considerar como aceptable (Waterloo
Hydrogeologic, 2004). Si el error en el balance de masa es mayor que 2% entonces puede que

existan inestabilidades en la solucién y algunas inconsistencias en los resultados.

El balance de agua subterranea esta basado en la ecuacion de conservacion de masa, tal que el
volumen de agua que entra menos el volumen que sale del sistema acuifero es igual al cambio
de almacenamiento al final de cada periodo. El balance original y el resultante de cada uno de
los escenarios se muestran en la tabla 5.9 con valores de la discrepancia menores al 2%

indicando un buen ajuste del modelo.

Tabla 5.9 Balance de masa de agua subterranea de los diferentes escenarios, en Mm?>/afio.

VARIABLES DE BALANCE ESCENARIO
1 [ 2 1 3 T 4 1 5 1 6 [calculado!
Entradas
Almacenamiento 44.52 44.19 70.57 64.54 56.87 65.81 52.66
Flujo lateral 30.98 31.45 19.93 25.22 23.70 21.08 28.55
Recarga 38.61 38.61 38.45 36.90 38.37 38.37 38.71
Total 114.11 114.25 128.95 126.66 118.94 125.27 119.93
Salidas

Almacenamiento 0.00 0.00 0.08 0.00 0.17 0.00 0.13

Flujo lateral 2.46 2.48 1.97 1.31 4.22 4.87 3.18
Bombeo 111.63 111.66 128.59 125.34 114.55 120.39 116.62
Total 114.09 114.14 130.64 126.65 118.94 125.26 119.93
Cambio de almacenamiento -44.52 -44.19 -70.48 -64.54 -56.70 -65.81 -52.53
Discrepancia (%) 0.018 0.098 -1.294 0.008 0.001 0.003 -0.004

Las diferencias en los valores del balance en los modelos son ocasionados por el empleo de
diferentes mallas, tamafios de celdas, nimero de capas y nimero de observaciones. Los
métodos inversos se basan principalmente en la cantidad y calidad de informacién que
interviene en la estimacién de los pardmetros, ya que una de sus condiciones es que el nimero

de parametros a estimar se menor o igual al nimero de observaciones.
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5.6. ANALISIS DE LOS RESULTADOS

Los seis escenarios de simulacion del modelo del acuifero del Valle de Querétaro se calibraron
dentro de valores permisibles de los estadisticos resultantes del analisis de residuales y con
valores aceptables en cuanto al balance de masas. La precision de cada una de las alternativas

es directamente proporcional a la disponibilidad de datos.

En estos seis escenarios se pueden hacer comparaciones de los resultados entre los escenario 1
y 2 que exactamente contienen la misma informacién, solamente que el escenario 1 es la
solucién directa del modelo realizado por la empresa Guysa; y el escenario 2 es la solucién
inversa o automatizada empleando el paquete PEST como cédigo inversor. Los resultados son
muy semejantes, como lo muestran las figuras 5.7 y 5.8. El método inverso solamente perturbo
muy poco los parametros de conductividad hidraulica en su estimacién dando como ajuste
3.14% del NRMS, que es un valor ligeramente menor a los resultados de la solucién directa de
Guysa (3.29%), por lo tanto el método inverso da mejores resultados. Esto se debe al gran
numero zonas de conductividad hidraulica utilizadas para la calibracién (26 zonas utilizadas
por Guysa). El método de WinPEST recomienda que entre menor sea el numero de zonas
mejor sera su ajuste, porque se debe cuidar que no se presente una sobreparametrizacion, ya

que las observaciones son muy escasas.

Otro grupo de comparacién serian los escenarios 3 y 4 son muy similares en cuanto a la
construccion del modelo. El escenario 3 utiliza el método de MODFLOWP, sin cotas en los
pardmetros de estimacién y el escenario 4 utiliza el método multiescala mediante el
optimizador Quasi-Newton con cotas. La zonificacién utilizada en el escenario 3 consta de 10
zonas de conductividad hidraulica y en el escenario 4, a través de la sucesién de escalas, se
llega a 185 zonas de conductividad hidraulica. Los parametros fueron estimados con muy
buenos valores de ajustes tanto de residuales como de balance de masa. El escenario 4 es el
modelo que arroja los valores de ajuste mas altos como es el NRMS de 3.70% (figura 5.10).
En cambio el escenario 3 es el modelo mejor ajustado en cuanto al criterio de los residuales

(NRMS 2.04%) pero con respecto al balance de masa es el modelo que presenta mayor
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discrepancia (-1.294%) dado que el valor permisible es del 2% (figura 5.9). Esto se debe a que
en este escenario se complementd la informacién de piezometria en pozos donde faltaban
datos en cada uno de los periodos de simulacion, pero tal vez la manera de complementar la

informacion no fue la adecuada ya que los valores del balance son grandes.

Una de las comparaciones mds interesantes es entre los escenarios 3 y 5. Estos escenarios
fueron construidos y alimentados con la misma informacion, solamente se utilizo diferente
método para la estimacion de parametros. En el escenario 3 se empleo MODFLOWP con
resultados de ajuste muy buenos con valores de NRMS 2.04 % pero en cuanto al balance de
masa presenté una discrepancia de -1.294 % con un cambio de almacenamiento de -70.49
Mm?/afio, muy distante del balance calculado con valor de 52.53 Mm®/afio (figura 5.9). En
cambio en el escenario 5 se utilizd como codigo inversor el paquete PEST con excelentes
resultados tanto del ajuste de cargas hidraulicas como del balance de masa, presentando
valores de NRMS 3.46 % y discrepancia del 0.001 % con un cambio de almacenamiento de

56.70 Mm*/afio siendo este mas parecido al resultado del balance calculado (figura 5.11).

Otra comparacion se hace entre los escenarios 5 y 6. Estos modelos fueron resueltos mediante
Visual MODFLOW utilizando el estimador de pardmetros WinPEST. Los dos modelos
contienen la misma informacién solamente cambia el esquema de zonificacién. En el
escenario 5 se utilizan las 10 zonas utilizadas en los dos escenarios anteriores y el escenario 6
utiliza 20 zonas de conductividad hidraulica misma que se emplean enlos escenarios 1 y 2
pero solamente utilizando las zonas de la capa 1. Los resultados fueron obtenidos con muy
buenos criterios de ajuste, tanto en los estadisticos de residuales como en el balance de masa.
Los valores de NRMS son 3.46% para el escenario 5 y 3.44% para el escenario 6 (figuras 5.11

y 5.12 respectivamente).

En la tabla 5.10 se muestra el resumen de los criterios de calibracion para cada uno de los
escenarios simulados tomando en cuenta los valores permisibles de ajuste, como es el NRMS

que debe cumplir que sea inferior al 10% y para el balance de masa la discrepancia debe ser
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menor al 2%. Todos los escenarios simulados cumplen con los criterios antes mencionados y

del andlisis anterior se puede escoger el modelo que present6 el mejor ajuste global.

Tabla 5.10 Criterios de calibracion y ajuste de las simulaciones.

CRITERIOS DE CALIBRACION
BALANCE
ESCENARIO 2 CAMBIO DE
RMS (m) | NRMS (<10 %) Dlscg%NCIA ALMACENAMIENTO
(Mm*/ANO)
1 7.36 3.29 0.018 - 44.52
2 7.02 3.14 0.098 -44.19
3 4.54 2.04 -1.294 -70.49
4 9.21 3.70 0.008 - 64.54
5 7.70 3.46 0.001 -56.70
6 7.70 3.44 0.003 - 65.81

En resumen el escenario 3 es el modelo con mejor ajuste de calibracién, considerando
solamente los valores de sus estadisticos, sin embargo en el ajuste del balance de masa es el

modelo con mayor error.

El escenario 5 es el modelo de mejor ajuste de calibracién, aunque sus valores de los
estadisticos no sean los mas bajos, pero si lo es el balance de masa que es muy parecido al

balance dado por Guysa que se tenia para el afio de 1995 (tabla 5.11).

Tabla 5.11 Comparacion entre balances de masa

para el modelo mejor ajustado, en Mm’/afio.

Simulado Calculado
Variables de balance
Escenario 5 1995
Entradas
Almacenamiento 56.87 52.66
Flujo lateral 23.70 28.55
Recarga 38.37 38.71
Total 118.94 119.92
Salldas

Almacenamiento 0.17 0.13

Flujo Ilateral 4.22 3.18
Bombeo 114.55 116.62
Total 118.94 119.93
Cambio de almacenamiento -56.70 -52.53
Discrepancia (%) 0.001 -0.004
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VI. CONCLUSIONES Y
RECOMENDACIONES

Es dificil convencer a los modeladores que los métodos inversos son una herramienta util en la
calibracion de los modelos de agua subterranea, pero en trabajos recientes se ha demostrado
que la modelacién inversa, aun cuando se considera una herramienta imperfecta o mal
planteada, provee capacidades que ayudan a los modeladores a tomar grandes ventajas en la

intuicién dentro de sus modelos y los datos disponible.

Los modelos inversos son una poderosa herramienta que permiten calibrar los modelos méas
rapidamente y en su proceso se aprende mucho mas acerca del modelo mismo que usando
solamente las técnicas tradicionales de calibracion. Esto también permite cuantificar la
incertidumbre y facilitar su manejo a través de un analisis de incertidumbre. El desarrollo de
los modelos inversos es una retroalimentacién continua a tal grado que practicamente cada dia
surge una nueva metodologia para resolver los problemas inversos, por ejemplo: métodos de
minimos cuadrados, minimos cuadrados ponderados, métodos de regularizacion, métodos

bayesianos, métodos estocasticos, redes neuronales, algoritmos genéticos, entre otros.
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Las desventajas del procedimiento de calibracién por ensayo y error son las siguientes:
consume mucho tiempo cuando el numero de parametros es grande. Es muy dificil que se
puedan obtener soluciones 6ptimas con este procedimiento. Distintos analistas o0 modeladores
pueden obtener resultados muy diferentes. La calidad de los resultados es muy dificil de
evaluar. Por falta de tiempo y de indicadores estadisticos apropiados, este método restringe el
ensayo y la comparacién de modelos conceptuales alternativos que en principio son

igualmente viables.

La calibracion automatizada proporciona estadisticos de diagndstico e inferenciales que
evallan la calibracién y la informacion contenida en los datos y cuantifican la precision de los
parametros estimados y la confiabilidad de las predicciones. Ademas exhibe problemas que
pueden pasar inadvertidos hasta para los modeladores mas avanzados, como la no unicidad,
falta de sensibilidad, modelos conceptuales inapropiados. Mediante el empleo de los métodos
inversos se pueden probar varios modelos conceptuales del mismo acuifero, también se puede

dar valores a un grupo de parametros para comprobar ciertas teorias, hipdtesis o modelos.

En base a los resultados de la aplicacion de los métodos inversos a los escenarios del modelo
del acuifero de Querétaro, se puede decir que los escenarios calibrados con WinPEST fueron
los que obtuvieron los mejores valores en los criterios de ajuste. Especialmente el escenario 5
presenta excelentes valores en los estadisticos y también en el balance de masa. Esto confirma
que no siempre los modelos mas saturados de informacion deban dar mejores resultados, sino
que en una forma més simple pero con un buen modelo conceptual de los procesos ocurridos
en el acuifero, podemos obtener la misma calidad en la calibracion, ya que nunca obtendremos
los pardmetros reales del acuifero pero si un buen grupo de pardmetros de comportamiento que

nos ayuden en el manejo adecuado en la administracion del recurso hidrico.

El escenario 3 que utiliz6 como estimador de pardmetros MODFLOWP también proporciona
buenos resultados, pero en este caso fue el modelo con mas error en la calibracion del balance
de masa pero el mejor ajustado en los estadistico, aunque a veces no respeta los limites
impuestos como cotas inferior y superior en la estimacién de los parametros, es por eso que

Visual MODFLOW no lo utiliza en su procedimiento, aunque este predeterminado dentro del
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MODFLOW 2000, sino que se auxilia del WinPEST que es mas estable y facil de manejar, y
ademas se pueden visualizar los resultados en cada una de las iteraciones en el proceso del

ajuste automatico de la calibracion.

El escenario 4 fue una aplicacién del método de multiescala que se estd probando con
resultados aceptables, como es el caso, la simulacién se calibr6 dentro de los valores
permisibles de los criterios de calibracion. En un futuro este método se refinard ya que se
sigue modificando su método de estimacioén de parametros. Este método inicia con un grupo
conocido de pardmetros y termina con un valor diferente en cada una de las celdas de la malla
dentro del dominio, es decir la simulacién estima una distribucion muy heterogénea del
parametro. El inconveniente fundamental es que aumenta considerablemente el niimero de
parametros a estimar, por lo que seria conveniente una adaptacion de “multiescala” al

problema con zonas.

Como vemos en el andlisis de los resultados de los escenarios 1 y 2, obtenemos el mismo
grado de ajuste entre el modelo directo de Guysa y el método inverso WinPEST empleado
para realizar la calibraciéon automatizada, que nos ahorra tiempo y esfuerzo para obtener

mejores resultados que el método directo.

Los métodos inverso se pueden utilizar como una herramienta para realizar una primera
calibracion y después seguir empleando la experiencia e intuiciéon del modelador para ajustar

mucho mejor la simulacidn a la realidad.

Como una recomendacion en cuanto al paquete de computo, para utilizarlo como herramienta
en la modelacién inversa se recomienda ampliamente el WinPEST porque este proporciona
graficos en tiempo real al momento de la calibracién como son: el valor de la funcién objetivo,
valores de los parametros, sensibilidades de los parametros, carga hidraulica calculada contra
observada, residuos y muchas otras mas. Por ello es el paquete de computo mas utilizado y

recomendado en el campo de la modelacién inversa.
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Para poder llevar a cabo una excelente simulacion del sistema, se requiere contar con un censo
de captaciones actualizado, que permita identificar en el espacio, la distribucién de las
captaciones, su profundidad total y el espesor de la cdmara de bombeo, su volumen de

explotacion por usos, asi como identificar las zonas con mayor explotacion y abatimiento.

Para conocer las propiedades hidrodinamicas del acuifero, la geometria del mismo y sobre
todo la disponibilidad del recurso, con base en balances volumétricos y modelos mateméticos
de simulacién es fundamental la definicién del marco fisico conceptual de funcionamiento
hidréulico subterraneo; para ello se requiere contar con un muy sélido conocimiento del marco
geologico ademdas de disponer de informacion histérica sobre niveles piezométricos,

volumenes de extraccion, pruebas de bombeo, aforos y exploraciones geoldgicas y geofisicas.
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