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Abstract

Los modelos computacionales son herramientas utiles en la mayoria de las dreas de
conocimiento y pueden ser facilmente utilizados para visualizar el comportamiento de sis-
temas complejos. En este trabajo se presenta un modelo sencillo de compartimentos para
simular la dinamica de la concentracion de un plaguicida en un cultivo de arroz. En el
modelo se consideran diferentes compartimentos, tales como: aire, agua, plantas de arroz
y sedimentos al que se acopla una columna de suelo mediante una ecuacion de conveccion-
adveccion. El modelo ha sido implementado en MATLAB® y tiene una interfaz grifica de
usuario (GUl) que permite cambiar facilmente el valor de los diferentes pardmetros del
modelo y obtener representaciones grdficas de los resultados. Se proponen también difer-
entes posibilidades de aplicacion del modelo para una clase prdactica de Quimica Ambiental
y Agricola.

Computational models are useful tools in most of the knowledge areas and can be easily
used to visualize the behaviour of complex systems. In this work, we present a simple com-
partmental model to simulate the dynamics of the concentration of a given pesticide in a
rice crop. The model considers different compartments such as: air, water, rice plants
and sediments, which are coupled with a soil column modelled by means of a convection-
advection equation. The model has been implemented in MATLAB® and has a Graphical
User Interface (GU1) that allows to change easily the value of different parameters of the
model and to obtain graphical representations of the results. Different possible applications
of the model for a practical class of the subject Environmental and Agricultural Chemistry
are proposed.
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1 Introduccion

La agricultura intensiva es una de las actividades senalada como causante de un fuerte impacto
ambiental, debido fundamentalmente a problemas de contaminacion por el uso de pesticidas
y fertilizantes. Los pesticidas son productos quimicos, normalmente de naturaleza organica
y sujetos a volatilizacion y degradacion en los suelos, destinados a luchar contra las plagas,
enfermedades y malas hierbas que disminuyen la produccién de los cultivos agricolas. Pueden
ser insecticidas si se utilizan contra plagas de insectos, fungicidas si se utilizan contra hongos,
bactericidas, herbicidas, etc.

El uso de estos productos es necesario para asegurar una produccién de calidad que garan-
tice la rentabilidad al agricultor, pero, en ocasiones, las practicas agricolas no adecuadas o el
uso incorrecto de estas sustancias pueden ocasionar problemas de contaminacién [1]. La con-
taminacién ambiental por plaguicidas y fertilizantes en areas de cultivo esta, en gran medida,
relacionada con las caracteristicas toxicoldgicas y fisicoquimicas de estos compuestos, por lo que
el conocimiento de su comportamiento en el suelo puede mejorar los criterios que se siguen en
la actualidad para la aplicacién de los mismos y predecir una posible contaminacién del suelo
y el agua.

La gran cantidad de sustancias utilizadas, la gran variedad de suelos y de sistemas de aplicacién
existentes hacen que sea complicado describir de forma general el comportamiento de los pes-
ticidas. En el sistema suelo-agua-planta el destino del producto vendra determinado por una
serie de procesos fisicos, quimicos y bioldgicos cuya intensidad dependera de las propiedades
del suelo y las del pesticida.

Hasta la aparicion de efectos ambientales adversos, el enfoque en el andlisis de las propiedades
de los pesticidas se concentraba en su efectividad para el control de plagas. Actualmente,
es mucho mas importante analizar su destino ambiental: toxicidad, transporte, degradacion,
etc. De este modo, para que un pesticida se pueda aplicar, la legislacion exige, entre otros
requisitos, la realizaciéon de una serie de ensayos de campo y de laboratorio que permitan
evaluar su comportamiento en el medio natural.

En concreto, se examinan:

e La toxicidad de un pesticida y sus productos de degradacion sobre plantas y animales.

e El destino quimico y el transporte del pesticida en el suelo, el aire y el agua.

A partir de datos obtenidos experimentalmente se pueden elaborar modelos de simulacién que,
una vez calibrados, permiten ampliar el conocimiento sobre el sistema estudiado en situaciones
que no se han medido experimentalmente. El modelado matematico como herramienta de
descripcion es aplicable en la mayoria de las areas de conocimiento y permite el estudio del
comportamiento del sistemas complejos. La simulacién es una técnica que facilita el aprendizaje
activo [2]; los alumnos adquieren el aprendizaje a través de las decisiones que toman a lo largo
de la tarea y su utilizacién implica tres fases:

e Fase de informacién. Se marcan los objetivos a conseguir y los alumnos buscan la
informacion necesaria.

e Simulacién. En este caso, utilizando el programa desarrollado.

e Evaluacién y andlisis de la situacién. Permite a los estudiantes interpretar los resul-
tados.
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Con esta técnica el alumno aprende a interpretar las caracteristicas del pesticida y del suelo,
conocimiento que le va a permitir tomar decisiones acertadas en un hipotético uso futuro del
mismo.

Dada la importancia del estudio de los pesticidas, se ha considerado conveniente desarrollar
un modelo sencillo del transporte de pesticidas en el suelo, que pueda ser utilizado en clases
practicas de simulacién. El uso de un modelo de este tipo, permite analizar el efecto de la apli-
cacion de insecticidas y herbicidas. Para utilizar el modelo, hay que conocer las propiedades
fisicoquimicas del producto estudiado. Estas caracteristicas estan recogidas en las etiquetas
de los productos comerciales. Los alumnos de la titulaciéon de Ingeniero Agrénomo aprenden
a interpretar estas etiquetas en las clases tedricas de la asignatura Quimica Agricola y Am-
biental. Esta es una asignatura obligatoria de universidad que se imparte en el tercer curso
de la titulacién de Ingeniero Agrénomo. Es, por tanto, una asignatura comun a todas las in-
tensificaciones de la titulacion. Entre sus objetivos se encuentran el estudio y manejo de los
pesticidas, conocer sus propiedades y caracteristicas y la interpretacion de su comportamiento
en el medio ambiente. De los cinco bloques de los que consta la asignatura, el cuarto esta
dedicado a la Quimica de los plaguicidas y el quinto a los aspectos medioambientales del uso
de estos productos.

El uso del modelo también requiere conocer las propiedades del suelo que el alumno ha adquirido
en la asignatura Suelo, Agua y Atmasfera.

2 DModelo de transporte de pesticidas

Hoy dia existe una gran variedad de modelos utilizados para describir el comportamiento de
los plaguicidas en el sistema agua-suelo-planta. El modelo que hemos utilizado, hace uso del
concepto de fugacidad, como fuerza conductora de los procesos de particion del compuesto entre
los compartimentos del sistema aire, agua sélidos y planta [3].

Para desarrollar el modelo, se ha utilizado un ejemplo sencillo de cultivo con varias fases como
es el cultivo de arroz inundado (figura 1), al que se le acopla una columna de suelo a través de
la cual se transporta el pesticida.

En este cultivo, se pueden distinguir las fases:

e Aire (fase gaseosa).
e Agua (fase liquida).
e Planta.

e Sedimento.

e Columna de suelo.

Se consideran los compartimentos y las relaciones entre ellos que se muestran en la figura 2.

La dinamica de los distintos compartimentos se obtiene planteando ecuaciones de balance. Por
ejemplo, para el caso que se muestra en la figura 3, con dos compartimentos, se tienen las
siguientes ecuaciones de balance. Para el compartimento 1,

dry [ —Transferencia hacia 2 — salidas hacia el exterior
dt + entrada desde 2 + entrada desde el exterior
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Figura 2: Compartimentos del modelo para el cultivo del arroz.
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y para el compartimento 2

@ | —Transferencia hacia 1 — salidas hacia el exterior
dt | + entrada desde 1 + entrada desde el exterior

En concreto, se hard uso de un modelo de fugacidad de nivel IV, que viene dado por un sistema
de ecuaciones diferenciales que modelizan las variaciones de la fugacidad con el tiempo en cada
compartimento [1]. Las concentraciones relativas de un producto quimico en las fases gaseosa,
liquida y sélida, C;, pueden relacionarse con el concepto de fugacidad (presién de vapor del
producto en equilibrio con una fase), f;, mediante la expresién

Ci=2Zifi,
donde Z; es la capacidad de fugacidad.

La capacidad de fugacidad del aire esté definida por
1
Za = 5
RT
donde Z, se mide en mol m—3 Pa~!, T es la temperatura del aire en K y R es la constante de
un gas perfecto e igual a 8.314 m® Pa mol~! K1,

La capacidad de fugacidad en el agua esta definida por

1

H

donde Z,, se mide en mol m™3 Pa™!, y H en m?® Pa mol™! es la constante de Henry para el
pesticida. Esta constante se puede estimar mediante la expresion

PmPo

Y
Sw

Ly =

1

H—

donde p,, (g mol™!) es la masa molar del pesticida, p,, en Pa, es la presién de vapor del
pesticida v s,,, en g m™3, es la solubilidad en el agua del pesticida.

La capacidad de fugacidad de las plantas de arroz puede ser definida por
Zr - (waw + xlkowa) (pr/pw) )

donde Z, se mide en mol m=3 Pa~!, p,,, en kg m~3, es la densidad del agua, k,,, es el coeficiente
de particién octanol-agua del pesticida, p,, en kg m~3, es la densidad de las plantas de arroz,
Ty es la fraccion volumétrica de agua en las plantas de arroz y x; es la fraccién volumétrica de
lipidos en la planta.

La capacidad de fugacidad del sedimento se define por

PsOCskoc

g

donde Z, se mide en mol m—3 Pa~!, p, en kg m~3 es la densidad del sedimento, oc; es la fraccién

volumétrica de carbén organico en el sedimento y k,. en m3 kg™! es el coeficiente de particién
del pesticida en el carbono organico del sedimento.

Ly =

1

Para cada compartimento la ecuacion de balance es de la forma

df; ,
ViZid_J; = Ei+GiCpi — GiZifi — k;ViZi f;

- Z dz](fz_f])a izla"'>n7

j=1,#1
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con lo que considerando los compartimentos mostrados en figura 2, se tiene el modelo,
d_f.(l dwafw drafa GaCBa dawfa dCLT’fCL Gafa

B Vi iZh T Viz,  Vida Vade v, el
df_w o dawfa + drwfr + dswfs + GwCBw _ UO (07t>
dt Vo Z o Vo Zow Vo Zow |V OwZw
Ve VZe Ve VoZe v
or
dfr dwrfw darfa QwTsfc/ drwfr drafr
Ir _ Ddyp — Zrwlr  Cralr
at vz, vz, Towg, | CWhd sy M
0
d S dws w GSC S GS S dSw S
G _ duhy  GuCpGufe _duwfi

dt ‘/SZS ‘/;Zs ‘/S ‘/;ZS

El origen y el significado de los distintos coeficientes que aparecen en las ecuaciones anteriores
se puede consultar en la referencia [1] y las correspondientes que alli se citan.

Para simular el transporte del pesticida en una columna de suelo, se hace uso de una ecuacién
unidimensional de conveccién-dispersion de la forma,

2 T.
DaC—U%—Rf(@—C<M_Qw sfc)): :

“ o2 ox

donde C' = C (z,t), enmolm™>, Doenm? h™', venmh™!, Ry y uen h™" son, respectivamente,
la concentracion del pesticida en la solucién del suelo, el coeficiente efectivo de dispersion, la
velocidad del agua en el poro, el factor de retardo del pesticida y la vida media del pesticida
en el suelo. T4 es el coeficiente de absorcion radicular del pesticida por la planta, @, es el
caudal de agua transpirado por la planta y V, es el volumen radicular.

El factor de retardo del pesticida se calcula mediante la expresion
p/UOCkOC
9 Y
donde p, en kg m~3, es la densidad del terreno, v, es la fraccién volumétrica de carbén organico

en el suelo, @ es la fraccién volumétrica de agua en el suelo y k., en m? kg=!, es el coeficiente
de particion del pesticida en el carbén organico del suelo.

Rf:1+

El acople de la columna de suelo con los otros compartimentos del modelo se hace por medio
de las condiciones de contorno, que son de la forma

vC (0, ) —De% o Zufu(t), £ 0,
9C (z0rt) _ gy 5,
0z

Para la solucién numérica del modelo se utiliza el método de Crank-Nicolson [1].

3 Aplicacion didactica

Para la utilizaciéon del modelo en las préacticas de la asignatura de Quimica Agricola, el modelo
numeérico desarrollado, se ha implementado en un programa de MATLAB® que utiliza una serie
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Carbofuran Atrazina
— Datos simulacion — Datos simulacion -
Tiempo final 300 h Tiempo final 300 h
- Datos suelo st
Carbono organico 0.0011 m3im3 Carbonooranico uots Lty
Conduct. Hidrauica | 0.0024 i Condict Flcatically| 00024 [juris
— Datos pesticida < — Datos p
Vida media suelo 87 h Vida media suelo 2880 h
Vida media aire 5 h Vida media aire 9.386 h
Presion de vapor 6.5e-4 Pa Presion de vapor | 3.85e-5 Pa
Solubil. agua 320 mg L-1 Solubil. agua 347 mg L1
Coef. adsorcion 0.022 m3 kg-1 Coef. adsorcion 0103 m3 kg-1

Figura 4: Datos de entrada considerados para los pesticidas carbofuran y atracina.

de ventanas (GUI) que permiten variar de forma sencilla una serie de pardmetros y obtener
representaciones graficas de la solucién del modelo.

El objetivo, por tanto, de la realizacién de la practica es que el alumno comprenda el significado
de las variables que caracterizan el comportamiento ambiental del pesticida. Son particular-
mente importantes propiedades del suelo como la conductividad hidraulica, que deter mina
la velocidad de transporte del pesticida y el contenido de carbono organico que determina la
mayor o menor inmovilizacion del pesticida en el suelo. También se pueden considerar variables
del pesticida como su vida media, que determina la velocidad de degradacion del pesticida, su
presiéon de vapor, que determina la volatilizacion, asi como la solubilidad y el coeficiente de
adsorcion.

Se ha particularizado el modelo para evaluar el comportamiento de dos pesticidas (atrazina y
carbofuran) en suelos con diferentes caracteristicas que se muestran en la figura 4.

Para ver el efecto de una propiedad importante del suelo, como es la conductividad hidraulica
saturada, directamente implicada en el movimiento de solutos, se simula el comportamiento
de la atrazina en un suelo con baja capacidad de conducir agua (arcilloso) y en un suelo con
una conductividad hidrdulica més alta (franco limoso). Para ello, se le proporcionan al alumno
valores habituales de conductividad hidrdulica saturada (k,), como los mostrados en la tabla
11.1.

Tras la simulacién, se obtienen los resultados para el suelo arcilloso que se muestran en la
figura 5. Para el suelo franco limoso, se obtienen los resultados mostrados en la figura 6. En
los resultados obtenidos se aprecia la importancia de la conductividad hidraulica saturada del
suelo sobre el transporte del pesticida. En un suelo con conductividad baja el pesticida queda
retenido en los 20 cm superficiales del suelo al final de la simulacién, en cambio en un suelo con
una conductividad hidraulica saturada maés alta la distancia a la que se transporta el pesticida
es cinco veces superior.

De forma similar a la expuesta, el alumno puede comparar el comportamiento de dos pesticidas
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Tabla 11.1: Valores de conductividad hidraulica saturada

Clase textural ks (m h=1)
Franco limosa 6.8 x 1073
Franco arcillosa 2.3 x1073
Arcillo arenosa 1.2 x 1073
Franco arcillo limosa 1.5 x 103
Arcillo limosa 9.0 x 10~4
Arcillosa 6.0 x 104
) latrazina El@l@l
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Figura 5: Resultados para el suelo arcilloso.
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Figura 6: Resultados para el suelo franco limoso.

diferentes en un mismo suelo, o bien modificar algunas propiedades de un pesticida para evaluar
su influencia en el comportamiento ambiental de este pesticida.

4 Conclusiones

Se ha construido un modelo sencillo para el transporte de pesticidas aplicado a una plantacién
de arroz. Este modelo estd constituido por cuatro ecuaciones diferenciales acopladas a una
ecuacion de conveccion dispersion. Estas ecuaciones se pueden resolver mediante un esquema
numérico sencillo, por lo que resulta un modelo con interés didactico, tanto para asignaturas
de tipo matematico, como agronémico.

La aplicacion desarrollada va a servir a los alumnos para:

e Sintetizar la informacion necesaria para estudiar el comportamiento de un pesticida.

e Analizar los resultados obtenidos al ir cambiando las condiciones de la simulacién.
La implementacién del modelo en MATLAB®, permite la creacién de una aplicacién de ventanas
(Gur) que facilita el uso del modelo y la interpretacién de los resultados por parte de los

alumnos. Este tipo de modelos pueden ser de utilidad para el diseno de actividades que seran
necesarias en las nuevas metodologias propiciadas por el EEES.
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