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Resumen

El proceso de dispersion de solutos en el seno de un medio poroso heterogéneo
ha sido el objetivo de numerosas investigaciones en las ultimas décadas debido tanto a
las limitaciones de las ecuaciones matematicas que lo describen como a la necesidad de
describir y predecir el movimiento de contaminantes en acuiferos reales, con la
complejidad derivada de los patrones espaciales de heterogeneidad reales y otras
incertidumbres en el conocimiento del medio.

Si asumimos que la ecuacion clasica de conveccion-dispersion (Advection-
Dispersion Equation, ADE) es valida a escala microscdpica, se identifican dos
aproximaciones principales. La primera se centra en la busqueda de parametros
efectivos en el dominio, de forma que la evolucion del penacho de contaminante pueda
ser predicha con éstos por medio de la ADE. Conforme un penacho evoluciona, va
atravesando diferentes heterogeneidades, y a distintas escalas, en su camino, por cuyo
efecto va evolucionando el valor del pardmetro que rige la dispersion hasta que,
tedricamente, a partir de cierto momento llegaria a estabilizarse. Sin embargo, distintos
estudios demuestran que no siempre se alcanza un valor asintdtico para la dispersividad.
Esto se ha achacado tanto al efecto combinado de las distintas conductividades
hidraulicas a distintas escalas como a un posible comportamiento no fickiano de la
dispersion.

Otros autores han demostrado la importancia de modelar adecuadamente la
heterogeneidad de la conductividad hidraulica a las distintas escalas, asumiendo el
comportamiento fickiano de la dispersion y achacando las desviaciones de los
resultados reales frente a los tedricos a heterogeneidades de la conductividad a escalas
inferiores a la de trabajo. Para resolver esta limitacion, recurren a conceptos como los
medios de porosidad dual, el transporte multitasa (multirate transport) u otros.

Ambos puntos de vista se centran generalmente en un Unico parametro para
explicar la desviacion del comportamiento de un penacho de soluto frente a los
resultados predichos por la ADE: la variabilidad de la conductividad hidréaulica. En
ningln caso se hace referencia o se tiene en cuenta la variabilidad espacial de la
dispersividad. Aunque se reconoce que este parametro representa de forma efectiva la
heterogeneidad de la conductividad hidraulica a pequefia escala, no se caracteriza su
variabilidad espacial tratando de representar patrones de heterogeneidad anélogos a los
de formaciones reales. La dificultad para medir o estimar este pardmetro y su enorme
dependencia de la escala de la discretizacion numérica han limitado esta via de
investigacion. Es frecuente que se calcule el valor efectivo de la dispersividad en todo el
dominio en que evoluciona un penacho utilizando el método de los momentos
espaciales o a partir de las curvas de llegada a ciertos puntos del medio. Asi, se pierde



el detalle de la posible influencia en la dispersion de la variabilidad local de la
dispersividad a través del medio poroso.

Esta tesis presenta el primer intento de modelar la variabilidad local de la
dispersividad basandose en un experimento de flujo y transporte de solutos en un
tanque de experimentacion de escala intermedia (Intermediate Scale Experiment, ISE).
Los medios disponibles actualmente para la monitorizacion, adquisicion y
procesamiento de datos en este tipo de experimentos permiten la obtencion de
informacion exhaustiva de ensayos controlados constituyendo una oportunidad todavia
no agotada para la investigacion en aspectos basicos del flujo y transporte. Hasta ahora,
la experimentacion en laboratorio se habia centrado en la estimacion de valores
efectivos basados en el andlisis de las curvas de llegada o de momentos del penacho, en
algunos casos con el objetivo de verificar las teorias estocdasticas del transporte. En esta
investigacion, se ha construido un medio poroso artificial inserto en un tanque de
experimentacion cuasi-2D, cuyos patrones de heterogeneidad estaban basados en datos
de conductividad hidraulica procedente de una formacion natural altamente heterogénea
de caracteristicas no gaussianas (MADE-2 site, Columbus Air Force Base en
Mississippi, EEUU). Controlando el potencial hidraulico a la entrada y la salida del
tanque, de longitud 1,2 m, altura 0,50 m y espesor 0,05 m, se crearon condiciones de
flujo estacionario en las que se llevaron a cabo varios ensayos de transporte de
trazadores conservativos. Este tanque, construido en metacrilato, fue monitorizado con
una red de transductores de presion de alta precision y se tomaron fotografias digitales
de la evolucidn del penacho de trazador coloreado. El procesado de estas imagenes
permitio obtener informacion exhaustiva en una malla de alta resolucién de la
distribucion de concentraciones del trazador para distintos instantes del experimento.

Los resultados de los diferentes ensayos realizados fueron analizados
cuidadosamente para calcular las dispersividades tanto locales como efectiva,
centrandose esta investigacion en un experimento seleccionado. Se observa que incluso
a escala de laboratorio ocurren fenomenos de transporte andmalo y que la dispersividad
efectiva central, obtenida de los momentos de segundo orden del penacho, es mas
dependiente de los patrones de heterogeneidad de la conductividad hidraulica que de las
propiedades de los distintos materiales que forman el medio poroso del tanque. Las
imagenes sucesivas tomadas fueron procesadas sobre una malla de discretizacion para la
que, asumiendo la validez de la ADE, se calcularon los valores locales efectivos de la
dispersividad en distintos instantes de tiempo. Se observa como, para cada elemento de
la discretizacion, la dispersividad local efectiva instantanea varia segiin una forma tipica
que depende de la evolucion del gradiente de concentracion en su interior y del material
de que estd compuesto. Esta investigacion proporciona la primera evidencia disponible,
basada en un experimento de laboratorio controlado, de como la dispersividad local
estimada, debido a que es un parametro efectivo, varia en el tiempo y el espacio, su
correlacion con la conductividad hidraulica y también su dependencia de la “historia” de
concentraciones y gradientes en cada elemento de la discretizacion.



Abstract

Solute dispersion processes in porous media remain as a subject of research due to both
the limitations of available mathematical approaches, and to the need of properly
reproducing the real patterns of the medium heterogeneity. Yet, building models able to
accurately predict transport processes in real formations require dealing with dispersion
processes. Assuming that the classical Advection-Dispersion Equation (ADE) is valid at
some fine scale referred to as Representative Elementary Volume, two main and
important research lines are identified. The first focused on the average ad effective
dispersivity parameter that allows reproducing a solute plume development using the
ADE. As a plume evolves, it flows through different heterogeneities, each of them with
its own effect on the plume. These make the dispersion parameter value to increase until
reaching an asymptotic value. But, different studies show that dispersivity does not
reach an asymptotic value possibly due to the combined effect of different scales of
hydraulic conductivity (K) heterogeneity and to the non-Fickian behavior of transport.

A second line assumes the importance of properly modeling K at different
scales, and that non-Fickian features can be approached by modeling heterogeneity
occurring at very fine scale. Then, some mathematical approaches, such as the multirate
transport formulation, allow incorporating the effects of this fine scale heterogeneity in
a coarse scale, using effective values of dispersivity. Besides, the spatial variability os
this parameter is not addressed in this approaches; only K variability is accounted for.

Both points of view focus on a unique parameter in order to explain the
deviation of real plume behavior from ADE predictions. This parameter is the
heterogeneity of hydraulic conductivity, K. No attention is given to the heterogeneity of
dispersivity distribution. The difficulty to estimate this parameter, and its scale
dependence, has limited the number and scope of reseachs. Though is usual to estimate
an average value for dispersitivy, these methods are not able to predict the details of
local heterogeneties on the plume shape or velocity.

This research is based on a solute transport intermediate scale experiment in
which local and instantaneous values of dispersivity are estimated, using a laboratory
tank. The available means for data monitoring, acquisition and process avoid to gather
exhaustive information of the evolution of a tracer plume evolution experiment. Current
researchs have focused on estimating the dispersivity value using the spatial moments
method or breakthrough curve analysis, mostly to verify different stochastic theories. In
this research, we have built an artificial porous media, within a quasi-2D tank, with
patterns of heterogeneity based on K data from a real non-Gaussian formation (MADE-
2 site, Columbus Air Force base, Mississippi, USA). By controlling the head gradient
between both ends of the tank (1,2 meters long, 0,40 high and 0,05 m deep) steady state
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flow conditions were created,and several conservative tracer tests have been conducted.
The lab tank, built in plexiglas, is monitored by means of a grid of pressure transducers
and by taking digital images of the evolution of dye tracer tests. By processing these
digital images exhaustive information of solute concentration evolution was obtained.

Results for different tracer tests have been carefully analyzed to compute both average
and local dispersivities. It is found that even at this small lab scale transport anomalous
behavior is observed and that average dispersivities, computed from the plume second
order moments, are more dependent on the heterogeneity patterns than on the physical
properties of the individual materials that make up the tank porous medium. Moreover,
the successive plume images obtained have been processed over a discretization grid
where, assuming the validity of the ADE, local effective dispersivities have been
computed for different time steps. It is found how local dispersivity varies, in every grid
cell, following a typical pattern that is significantly depends on the concentration
gradient evolution and the material type within it. Although these results are consistent
with some of the theoretical formulations to explain anomalous transport found in
literature, provide the first available evidence, based on a controlled experiment, on how
dispersivity varies in space and time, and how might be correlated with K.

Resum

El procés de dispersio de soluts en el si d'un mitja pords heterogeni ha sigut I'objectiu de
nombroses investigacions en les tltimes decades hagut de tant a les limitacions de les
equacions matematiques que ho descriuen com a la necessitat de descriure 1 predir el
moviment de contaminants en aqiiifers reals, amb la complexitat derivada dels patrons
espacials d'heterogeneitat reals 1 altres incerteses en el coneixement del mitja.

Si assumim que 'equaci6 classica de conveccio-dispersio (Advection-Dispersion
Equation, ADE) és valida a escala microscopica, s'identifiquen dues aproximacions
principals. La primera se centra en la recerca de parametres efectius en el domini, de
manera que l'evolucio6 del plomall de contaminant puga ser predita amb aquests per
mitja de la ADE. Conforme un plomall evoluciona, va travessant diferents
heterogeneitats, 1 a diferents escales, en el seu cami, per l'efecte del qual va
evolucionant el valor del parametre que regeix la dispersid fins que, teoricament, a
partir de cert moment arribaria a estabilitzar-se. No obstant aco, diferents estudis
demostren que no sempre s'aconsegueix un valor asimptotic per a la dispersivitat. A¢o
s'ha atribuit tant a aquest efecte combinat de les diferents conductivitats hidrauliques a
diferents escales com a un possible comportament no fickiano de la dispersio.

Altres autors han demostrat la importancia de modelar adequadament I'heterogeneitat de
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la conductivitat hidraulica a les diferents escales, assumint el comportament fickiano de
la dispersid i atribuint les desviacions dels resultats reals enfront dels tedrics a
heterogeneitats de la conductivitat a escales inferiors a la de treball. Per a resoldre
aquesta limitacid, recorren a conceptes com els mitjans de porositat dual, el transport
multitasa (multirate transport) o uns altres.

Tots dos punts de vista se centren generalment en un unic parametre per a explicar la
desviacio del comportament d'un plomall de solut enfront dels resultats predits per la
ADE: la variabilitat de la conductivitat hidraulica. En cap cas es fa referéncia o es té en
compte la variabilitat espacial de la dispersivitat. Encara que es reconeix que aquest
parametre representa de forma efectiva I'heterogeneitat de la conductivitat hidraulica a
petita escala, no es caracteritza la seua variabilitat espacial tractant de representar
patrons d'heterogeneitat analegs als de formacions reals. La dificultat per a mesurar o
estimar aquest parametre i la seua enorme dependéncia de 1'escala de la discretizatcid
numérica han limitat aquesta via d'investigacio. Es freqiient que es calcule el valor
efectiu de la dispersivitat en tot el domini en que evoluciona un plomall utilitzant el
metode dels moments espacials o a partir de les corbes d'arribada a certs punts del mitja.
Aixi, es perd el detall de la possible influéncia en la dispersid de la variabilitat local de
la dispersividad a través del mitja porods.

Aquesta tesi presenta el primer intent de modelar la variabilitat local de la dispersivitat
basant-se en un experiment de flux i transport de soluts en un tanc d'experimentacio
d'escala intermedia (Intermediate Scale Experiment, ISE). Els mitjans disponibles
actualment per al monitoratge, adquisicid i processament de dades en aquest tipus
d'experiments permeten 1'obtencid d'informacid exhaustiva d'assajos controlats
constituint una oportunitat encara no esgotada per a la investigacid en aspectes basics
del flux 1 transport. Fins ara, 'experimentacio6 en laboratori s'havia centrat en 1'estimacio
de valors efectius basats en 1'analisi de les corbes d'arribada o de moments del plomall,
en alguns casos amb 1'objectiu de verificar les teories estocastiques del transport. En
aquesta investigacid, s'ha construit un mitja poros artificial inserit en un tanc
d'experimentaci6 quasi-2D, els patrons de la qual d'heterogeneitat estaven basats en
dades de conductivitat hidraulica procedent d'una formacio natural altament heterogénia
de caracteristiques no gaussianes (MADE-2 site, Columbus Air Force Base en
Mississippi, EUA). Controlant el potencial hidraulic a I'entrada 1 1'eixida del tanc, de
longitud 1,2 m, altura 0,50 m 1 espessor 0,05 m, es van crear condicions de flux
estacionari en les quals es van dur a terme diversos assajos de transport de trazadors
conservatius. Aquest tanc, construit en metacrilat, va ser monitoritzat amb una xarxa de
transductors de pressio d'alta precisi6 1 es van prendre fotografies digitals de 1'evolucio
del plomall de trazador acolorit. El processament d'aquestes imatges va permetre obtenir
informaci6 exhaustiva en una malla d'alta resoluci6 de la distribucié de concentracions
del trazador per a diferents instants de 1'experiment.

Els resultats dels diferents assajos realitzats van ser analitzats acuradament per a
calcular les dispersivitats tant locals com a efectiva, centrant-se aquesta investigacié en



un experiment seleccionat. S'observa que fins i tot a escala de laboratori ocorren
fenomens de transport anomal i que la dispersivitats efectiva central, obtinguda dels
moments de segon ordre del plomall, és més depenent dels patrons d'heterogeneitat de
la conductivitat hidraulica que de les propietats dels diferents materials que formen el
mitja pords del tanc. Les imatges successives preses van ser processades sobre una
malla de discretizatcio per a la qual, assumint la validesa de la ADE, es van calcular els
valors locals efectius de la dispersivitat en diferents instants de temps. S'observa com,
per a cada element de la discretizatcid, la dispersivitat local efectiva instantania varia
segons una forma tipica que depén de l'evolucid del gradient de concentracio en el seu
interior i del material que esta compost. Aquesta investigacio proporciona la primera
evidéncia disponible, basada en un experiment de laboratori controlat, de com la
dispersivitat local, a causa que és un parametre efectiu, varia en el temps i I'espai, la
seua correlacié amb la conductivitat hidraulica i també¢ la seua dependéncia de la
“historia” de concentracions i gradients en cada element de la discretizatci6.
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1. Introduccion

1.1 Presentacion del problema

Es evidente que el agua es un factor esencial para la vida y que por ello todos los
asentamientos humanos se localizan cerca de una fuente de agua. Sin embargo, frente a
la importancia puesta desde siempre en obtener un abastecimiento de agua en suficiente
cantidad, el disponer de un agua de calidad suficiente no fue considerado como algo
importante hasta entrada la segunda mitad del siglo XIX. Hasta ese momento, la
principal preocupacion por el abastecimiento de agua se centraba en obtenerla en
cantidad suficiente. Sin embargo, quizé debido a la falta de compresion del papel de los
microorganismos en la aparicion de enfermedades, la calidad de las fuentes de agua no
tuvo una atencion preferente.

La relacion entre la contaminacion del agua y las enfermedades no fue deducida
hasta mediados del siglo XIX. En 1854, una epidemia de cdlera aparecid en el Soho,
barrio del sur de Londres, originada en un pozo de Broad Street. El doctor John Snow,
en una de las investigaciones médicas mas conocidas, demostrd que el foco de la
epidemia se debia al agua del propio pozo. Una vez clausurado, la epidemia desaparecid
por si sola. Posteriormente, se descubri6 que la fuente de la enfermedad estaba en un
panal sucio enterrado cerca del pozo y que filtraba microorganismos a éste. De este
modo, se comenzaron a prescribir los primeros perimetros de proteccion, que prohibian
algunas actividades en un area centrada en el propio pozo.

En todo el mundo, los residuos de origen antropico han acabado fluyendo en los
rios durante milenios. No solo porque los cauces hayan sido utilizados como vertederos
de las ciudades, sino que las industrias también han vertido sus desechos en los rios. Los
residuos de curtidurias y mataderos fueron los principales contaminantes hasta la
revolucion industrial. Con la aparicion de la industria moderna, tanto la cantidad como
la variedad de residuos que se vertian a los rios crecieron exponencialmente. Esta
tendencia se mantuvo hasta mas de la mitad del siglo XX. AUn actualmente, en los
paises en vias de desarrollo, enfermedades como el célera o el tifus acaban con la vida
de decenas de miles de personas al afio por no disponer éstas de una fuente de agua de
calidad suficiente.

El rio Cuyahoga (en Ohio) se incendi6 en varias ocasiones en los afios 30 debido
al vertido de aceites inflamables por parte de las industrias de la zona. Pero fue el
incendio ocurrido en el Cuyahoga en 1969 el que llevo a la promulgacion de la Clean
Water Act (CWA), ley pionera en la conservacion de la calidad ambiental del agua. La



CWA prohibe el vertido de desechos industriales en rios navegables y, desde su
promulgacion, ha servido para mejorar la calidad medioambiental de rios, embalses vy,
en consecuencia, acuiferos y humedales. Pese a ello, se ha criticado a la CWA por no
establecer sistemas de control y monitoreo efectivos, en gastar demasiado en “limpiar”
frente a “prevenir”. Esto es debido a la dificultad inherente en el control de la
contaminacion difusa, cuya fuente no es facilmente identificable, que es una tarea
mucho mas compleja que controlar la contaminacion puntual, cuyas fuentes pueden ser
controladas y monitorizadas.

La segunda mitad del siglo XX vio los rapidos avances industriales y
tecnologicos en los paises desarrollados. Incluso muchos avances en el campo bélicos
demostraron posteriormente ser muy utiles en la vida civil: el desarrollo de los
antibioticos, los fertilizantes nitrogenados o pesticidas como el DDT. Pero
paralelamente a estos avances, muchos residuos nuevos comenzaron a verterse en las
aguas. Y a menudo, residuos quimicos muy toxicos letales a muy bajas concentraciones.
Estos residuos han causado la desaparicion de gran cantidad de fauna y flora salvaje, asi
como son causantes de elevar la tasa de cancer o de malformaciones de nacimiento en
las comunidades cercanas a este tipo de industrias.

El incidente mas conocido de este tipo de contaminacion, aunque no el tnico ni
el mas grave, ocurri6 en 1976 en el llamado Canal Love, en el estado de Nueva York. A
finales del siglo XIX, William T. Love construy6 un canal entre dos ramas del rio
Niagara para generar energia hidroeléctrica que abasteciera la industria quimica de su
propiedad cercana al rio. Sin embargo, las dificultades econdmicas hicieron que la
construccion del canal jamas se terminara. Hacia mediados de la década de 1920, parte
del canal fue utilizado para verter residuos quimicos. Hacia 1953, la Hooker Chemical
Company enterr6 el canal y vendio los terrenos a la ciudad de Nidgara Falls. A
principios de los afios 60, sobre el antiguo vertedero se situaban ya una escuela y un
centenar de viviendas. Los contaminantes de este vertedero percolaron hacia el acuifero
vecino y, tras una serie de anos hlimedos, el nivel fredtico subio6 hasta alcanzar los
sOtanos, patios y garajes de las viviendas cercanas. Esta exposicion causé una gran
alarma en todo Estados Unidos, no s6lo por su gravedad, sino por el enorme niimero de
lugares donde también podia llegar a suceder. El incidente del Canal Love es un
ejemplo de libro de cémo los contaminantes procedentes de vertederos mal disefiados y
mal manejados pueden crear catastrofes capaces de amenazar la vida y el
medioambiente de la zona.

Tras la alarma, se descubrieron otros casos similares como el de Times Beach
(Missouri), donde el pavimentado de los caminos con aceites de desecho contaminado
con dioxinas causo la contaminacion del suelo. La operacion de limpieza costé al
gobierno 110 millones de dolares. Otros casos fueron el llamado “Valle de los barriles”
(Valley of the Drums) en Kentucky, donde la falta de una legislacion clara sobre el
almacenamiento de residuos permiti6 la existencia de un vertedero a cielo abierto de
cerca de 100,000 m? de barriles de residuos toxicos de composicion desconocida. La



alarma social creada por esta serie de casos llevaron a la creacion de la Comprehensive
Environmental Response, Compensation, and Liability Act, también llamada
“Superfund”, para la investigacion, descontaminacion, regulacion y la prevencion de la
contaminacion de las aguas.

Ademas del esfuerzo legislativo, esta alarma social revel6 la necesidad de
investigar el movimiento de los contaminantes en las aguas subterraneas a fin de poder
proteger a las poblaciones cercanas y las fuentes de abastecimiento de agua de
potenciales contaminaciones, asi como establecer perimetros de proteccion que impidan
actividades peligrosas en zonas cercanas a pozos o zonas de valor medioambiental.

Del mismo modo, la creacion de vertederos de combustible nuclear ya agotado
para la generacion de energia, pero muy peligroso, hizo necesario crear nuevos métodos
de caracterizacion de la geologia de las zonas susceptibles de alojar este tipo de
vertederos. Puesto que se trata de residuos cuya vida media es de miles de afio, es
necesario garantizar la seguridad de estos vertederos a muy largo plazo. Para ello, se
necesita un conocimiento exhaustivo de las heterogeneidades presentes en el terreno.
Puesto que el conocimiento deterministico de la totalidad del terreno es imposible, esto
llevé al desarrollo de métodos estocasticos donde el conocimiento deterministico de las
heterogeneidades queda reemplazado por una distribucion de probabilidades y una
estimacion de la incertidumbre.

Pero todos estos esfuerzos han ido acompanados, ademas, por un exhaustivo
esfuerzo a la hora de comprender y caracterizar los procesos que rigen el transporte de
contaminantes en las aguas subterrdneas. Hasta el punto de generar un debate sobre si
las ecuaciones constitutivas para el transporte estan bien formuladas, a la vista de que en
la naturaleza se dan fenomenos que las ecuaciones clasicas no describen adecuadamente



1.2 Objetivos

A fin de describir el comportamiento de los solutos en el seno de un medio
poroso saturado, se han utilizado diversas aproximaciones basadas en reemplazar un
medio poroso heterogéneo por un medio continuo equivalente donde el proceso de
mezcla pueda ser analizado mediante ecuaciones matematicas analiticas. Asi, por
ejemplo, Taylor (1953) reduce el medio poroso a un conjunto de tubos capilares o de
celdas, que permiten un tratamiento matematico exacto. Taylor (1953), describe
analiticamente el comportamiento de un soluto introducido en un tubo capilar que
evoluciona por el efecto combinado de la difusion molecular y la diferencia de
velocidad del fluido en la seccion del tubo. Concluye que la dispersion a lo largo de la
seccion del tubo esta regida por un “coeficiente virtual de difusividad” que puede ser
determinado a partir de la distribucién de concentraciones observada. Posteriormente
Aris (1953) ampliaria el trabajo de Taylor desarrollando un método para obtener el
valor de los parametros de la distribucion de soluto en términos de los momentos de la
distribucion de soluto en la direccion del flujo. Aris demuestra que la tasa de aumento
de la varianza de la distribucion es proporcional a la suma del coeficiente de difusion
molecular D y el “coeficiente de difusion de Taylor” formado por el producto de
K- a>-U?/ 48 D, donde K es una constante, U es la velocidad de flujo, D es el
coeficiente de difusidon molecular y a una dimension caracteristica de la seccion del
tubo. También determina que la distribucion de una cantidad finita de soluto tiende a
adoptar forma normal en la seccion del tubo. Sin embargo, conforme mas se simplifica
un modelo, menos factores que afectan a la dispersion se tienen en cuenta.

Otro enfoque historico es el de Bear (1960), en el que considera el medio poroso
como una larga serie de celdas unidas entre si mediante pequefios canales a fin de
estudiar la dispersion en sentido longitudinal. El modelo supone que cuando un liquido
con cierta concentracion de soluto entra en una celda ocupada por liquido con una
concentracion de soluto diferente, desplaza parte de éste y el liquido entrante se mezcla
inmediatamente con lo que queda del anterior para formar un nuevo liquido con una
nueva concentracion homogénea. Para obtener esta mezcla, la velocidad del soluto debe
ser mayor que la velocidad media de flujo, debido a la difusién molecular o la
turbulencia. De ese modo, el fendmeno de dispersion es debido a la mezcla perfecta en
las celdas elementales y el movimiento del soluto entre celdas elementales debido a la
velocidad media de flujo a través de los canales que interconectan esas celdas.

Estos primeros estudios dejaron clara la dificultad de realizar una descripcion lo
suficientemente detallada tanto del medio como del movimiento de las particulas como
para obtener una solucidn analitica del comportamiento del soluto. Puede verse la
trayectoria de una molécula de soluto como el resultado de dos movimientos diferentes:
uno a lo largo de la trayectoria de una particula del liquido y otro movimiento de una
trayectoria a la adyacente. Una es debida a la geometria del medio y otra debida al



caracter aleatorio de la difusion molecular. Esta naturaleza aleatoria impide la
prediccion deterministica de la trayectoria de una particula de soluto (Bear, 1972).

Ya que resulta imposible la prediccion deterministica debida al gran nimero de
factores que afectan al movimiento de una particula individual, otro enfoque estima que
es posible predecir la distribucion espacial de un conjunto grande de particulas en un
momento dado, utilizando las reglas de la teoria de probabilidad (Josselin de Jong,
1958, Saffman, 1959, 1960). La distribucion de probabilidad de la posicion de una
particula concreta se interpreta como la distribucion de probabilidad de la concentracion
relativa de un conjunto de particulas que parten del mismo punto en el mismo momento,
y que se mueven bajo las mismas condiciones generales. Utilizando asi la Teoria de los
Grandes Numeros (Feller, 1958), se asume que el desplazamiento de una particula se
puede considerar como la suma de un nimero grande de desplazamientos elementales
independientes uno de otro.

Bear y Bachmat (1967) emplearon un modelo de tubos capilares para obtener
una expresion del tensor que rige el flujo de masa debido a la dispersion en base a la
geometria del medio, la velocidad de flujo y la difusion molecular representada por una
funcién dependiente del nimero de Péclet y el radio hidraulico del tubo capilar. La
difusién molecular actua de dos formas diferentes: uno es como fendmeno a escala
microscdpica que tiene efecto a escala macroscopica. El otro es permitiendo el
movimiento de moléculas de soluto entre trayectorias adyacentes, convirtiendo asi el
fendmeno de dispersion hidrodinamica en irreversible. El coeficiente que rige la
dispersion hidrodinamica es la suma del efecto de la dispersion mecanica (debida a las
diferentes trayectorias que adoptan las moléculas de soluto) y la difusiéon molecular.

Saffman (1960) propuso distinguir la dispersion hidrodindmica en una dispersion
longitudinal (en direccion de la velocidad de flujo) y una dispersion transversal, y para
ello desarroll6 una larga expresion para sus coeficientes en el que se tenia en cuenta la
velocidad media de flujo, el radio y longitud de los tubos capilares del modelo
(obtenidos del tamafio de grano del medio poroso), y el &ngulo que éstos tubos forman
con la direcciéon media de flujo.

Bear (1967), desarrolla analiticamente el flujo de masa en un volumen
elemental, y atendiendo al balance de masa y la ecuacion de continuidad deduce que el
proceso de dispersion molecular puede describirse con una ley de tipo fickiano. Asi que
a la ecuacién que integra estos tres procesos para explicar el transporte de solutos en un
medio poroso saturado, se la conoce como Ecuacion de Conveccion-Dispersion
Fickiana (Advection-Dispersion Equation, o ADE)

En la literatura en castellano se observa un uso casi indistinto de los términos
“adveccion” y “conveccion” como traduccion del término en inglés “advection”.
Desgraciadamente, entre los escasos libros destinados a fijar un vocabulario técnico
homogéneo en el campo de la hidrogeologia (entre los que cabe destacar el



“Vocabulario de Hidrologia Subterranea”, editado por la Fundacion Centro
Internacional de Hidrologia Subterranea, 1996) no se establece ninguna traduccion
precisa para el término. De hecho, incluso en inglés la diferencia entre los términos
“advection” y “convection” es bastante difusa. De ese modo, para establecer un criterio
en este trabajo, se ha consultado el Diccionario de la Real Academia Espafiola, que
determina que:

Conveccion (Del lat. convectio):

1. f. Fis. Transporte en un fluido de una magnitud fisica, como masa, electricidad
o calor, por desplazamiento de sus moléculas debido a diferencias de densidad
o cualquier otra propiedad.

De ese modo, en adelante se utilizara el término “conveccion” como traduccion
al castellano del término “advection”, sin ninguna otra trascendencia que la de usar
siempre la misma.

Asi pues, la Ecuacion de Conveccion-Dispersion Fickiana proviene de la
aproximacion clasica a los mecanismos que controlan la evolucion de un soluto
conservativo en un medio poroso sometido a un gradiente de potencial hidraulico. En
ese caso, los procesos considerados son tres procesos fundamentales que ocurren de
manera simultinea. Estos son: conveccion, difusion y dispersion. La conveccion
consiste en el proceso por el que, si el agua se mueve en determinada direccion a
determinada velocidad, todas las sustancias disueltas en el agua se moveran con esa
misma direccion y velocidad. La difusion es igualmente fécil de entender y consiste en
el transporte de soluto desde las zonas de mayor concentracion a las de menor
concentracion por una serie de movimientos al azar (brownianos), con lo que acabaran
ocupando volumenes cada vez mayores (y, por tanto, su concentracion maxima
disminuird). El ultimo proceso, conocido como dispersion, esta causado por el hecho de
que las trayectorias que deben adoptar las moléculas de soluto sometidas a un gradiente
piezométrico nunca son rectas ni en la direccion del gradiente global. De ese modo, las
moléculas de soluto se ven forzadas a adoptar trayectorias que cada vez se apartan mas
unas de otras, con la consiguiente expansion del cuerpo del penacho. Este proceso
también hace que el soluto se mueva de zonas con mayor concentracion a zonas de
menor concentracion.

La ecuacion de conveccion-dispersion se formula usando un parametro clave
denominado “dispersividad”, que es una propiedad del acuifero, que describe la
distribucion de las concentraciones alrededor del centro de masas del penacho
originado. Si la dispersion fuese fickiana, esta dispersividad tendria un valor constante
en formaciones homogéneas, o lo alcanzaria con el tiempo en formaciones
heterogéneas. Sin embargo, numerosos estudios y experimentos ponen en duda esto
ultimo, ya que se observa que la dispersividad tiende a aumentar conforme el penacho
evoluciona, a un ritmo superior al esperado. Se han propuesto varias explicaciones para
este problema, desde la existencia de heterogeneidades no caracterizadas de tamafio



inferior a la escala de trabajo que causarian una dispersion muy alta atribuida al
elemento discretizado, hasta que simplemente no se puede considerar correcta la
hipotesis de una dispersion fickiana.

La falta de comprensién del funcionamiento del proceso de dispersidon en medios

porosos ha resultado siempre una limitacion para la construccion de modelos numéricos
que puedan predecir de manera fiable la evolucion de un soluto en el seno de un
acuifero. Este fendmeno es importante porque es la causa de que un soluto (sea toxico o
no) en el seno de un acuifero, alcance un punto determinado antes del tiempo calculado
a partir del andlisis de la velocidad obtenida unicamente a partir del analisis del
gradiente piezométrico y la conductividad del medio. Esto, cuando cada vez existe un
mayor nimero de compuestos en el medio ambiente y en el que algunos de ellos son
toxicos aun a concentraciones muy pequefias, hacen de este problema un asunto

importante.

Analizando el fendmeno de la dispersion, se observa que se da por motivos a dos
escalas diferentes:

- Microscdpica: A nivel de poro, existen diferencias de velocidad entre el
agua que discurre por la zona central del poro frente a la que discurre cercana a las
paredes. Del mismo modo, al tener que seguir trayectorias de mayor o menor
tortuosidad en el seno del medio poroso, la velocidad local del agua a nivel
microscopico experimenta desviaciones muy importantes frente a la velocidad media
definida por el gradiente medio y la conductividad macroscopica.

- Macroscopica: Parte de la dispersion estd causada por la presencia de
heterogeneidades en el terreno que hacen que partes del penacho se muevan a mayor o
menor velocidad que el resto. A menudo estas heterogeneidades son de una escala
menor que aquella en que se ha discretizado el acuifero para su estudio, por lo que su
existencia puede pasar desapercibidas a la hora de modelar el transporte. El resultado es
que materiales con una dispersividad determinada en el laboratorio, parezcan tener una
dispersividad varias 6rdenes de magnitud superior en el medio natural.

Para tratar estas dificultades, la aproximacion general ha sido ajustar los valores
de la dispersividad del terreno a posteriori, de manera que el modelo reproduzca de
forma correcta la distribucion de los datos de concentracion de que se dispone. Y una
vez ajustado este valor, se asigna esa dispersividad a todos los puntos en los que existe
el penacho, como una propiedad comun de estos. Es la llamada dispersividad global o
central. Esto conlleva una serie de problemas. Hace, por una parte, que el valor de la
dispersividad asignada a los diferentes puntos varie continuamente conforme el penacho
evoluciona. Asi, la dispersividad deja de ser una constante para ser un parametro
dependiente del tiempo o de la distancia recorrida por el penacho. Del mismo modo, la
mayoria de valores obtenidos son demasiado altos para ser representativos, ya que en



realidad se trata de dispersividades equivalentes que recogen la contribucion de todas
las dispersividades locales de todos los puntos en los que existe el penacho.

En principio, si se pudiese definir el campo local de velocidades con nivel de
detalle suficiente, hasta llegar al nivel de poro, el transporte podria ser hipotéticamente
modelado tinicamente con el término convectivo y una pequeiia contribucion de la
difusion molecular. Sin embargo, el término de dispersion en la ecuacion general se
introduce debido a que no es posible definir el campo de velocidades de una manera tan
exhaustiva que represente las desviaciones locales de la velocidad en todos los puntos.
Una alternativa defendida por varios autores (Schwartz, 1977; Smith y Schwartz; 1980,
1981) ha sido la de representar el campo de conductividades de manera estocastica, y
de ese modo simular los efectos de la dispersion macroscopica directamente. De ese
modo, se demuestra que la forma y la distribucion de las heterogeneidades de escala
menor que la de discretizacion son fundamentales en la dispersion final.

Actualmente las vias de investigacion principales se centran en el desarrollo de
métodos estocasticos de identificacion de heterogeneidades o de célculo de parametros
efectivos. La generalizacion de los modelos numéricos ha hecho que éstos se utilicen
para validar las distintas aproximaciones matematicas de la difusion o estructuras de
conductividad generadas de forma estocéstica para intentar reproducir las anomalias del
transporte mediante modelos basados en la ecuacion de transporte clésica.

Esta investigacion sigue un camino diferente al tratar la dispersividad como un
parametro fisico local variable espacialmente, frente al punto de vista mas frecuente
centrado en obtener valores medios en el tiempo y en el espacio de este parametro. Para
ello se ha recurrido a la construccion de un medio artificial en laboratorio, de
dimensiones limitadas, que se ha equipado con un sistema de adquisicion de datos capaz
de definir la evolucion de un penacho de trazador y el campo de velocidades locales con
el suficiente detalle como para, mediante una adecuada modelacion inversa, estimar los
valores locales instantaneos de la dispersividad en cada uno de los elementos en que se
ha discretizado el medio. Asi, mediante una formulacion numérica adecuada, puede
observarse la evolucion temporal de las dispersividades locales y se abre una via de
investigacion para analizar la influencia de las dispersividades locales instantaneas
sobre el valor de la dispersividad global calculada a partir de los momentos espaciales
de segundo orden.

Otro de los problemas relativos al uso de modelos matematicos para el estudio
del transporte de masa surge de la necesidad de discretizar el continuo en una serie de
elementos de propiedades homogéneas, momento en que se pierde el efecto de la
heterogeneidad de las distintas conductividades presentes en la realidad. Al bloque
discretizado se le asigna una conductividad hidraulica equivalente, que no recoge la
influencia de estas heterogeneidades en fendmenos como la macrodispersion. Este
trabajo, como objetivo adicional, abrir una nueva via para observar la evolucion de la
dispersividad local instantanea a distintas escalas, ya que proporciona datos suficientes



como para comparar los resultados de la dispersividad local instantanea a varias escalas
de discretizacion.

Los objetivos de esta tesis son varios. Por una parte trata de la construccion de
un dispositivo fisico de experimentacion de escala intermedia (Intermediate Scale
Experiment, ISE) en cuyo interior se construye un medio poroso con patrones de
heterogeneidad basados en las caracteristicas de una formacion natural altamente
heterogénea. En este tanque se llevaran a cabo varios ensayos de flujo y transporte de
solutos en condiciones controladas, monitorizados por un sistema de adquisicion de
datos capaz de recoger informacion exhaustiva de la evolucion de un penacho de soluto
coloreado. Estos datos seran posteriormente tratados segiin un proceso de tratamiento
de imagen digital destinado a proporcionar mapas de concentracion de muy alto detalle.

Que tengamos noticia, hasta este momento la bibliografia que describe la
experimentacion en tanques de laboratorio se ha centrado en la estimacion de valores
efectivos de la dispersividad, obtenidos mediante el analisis de las curvas de llegada o
de momentos espaciales del penacho. Sin embargo, en esta tesis los datos de velocidad
local y concentracion a los largo del tiempo, son analizados cuidadosamente para
obtener una estimacion de los valores de la dispersividad a nivel local y su evolucioén en
el tiempo. Esta investigacion pretende proporcionar una evidencia de cémo la
dispersividad local estimada, debido a que es un parametro efectivo, varia en el tiempo
y el espacio, su correlacion con la conductividad hidraulica y también su dependencia
de la “historia” de concentraciones y gradientes en cada elemento de la discretizacion.



1.3 Organizacion del documento

El presente documento se organiza en 7 capitulos y dos anexos. En este primer
capitulo se introduce el problema del transporte de solutos en medios porosos y los
problemas asociados a la prediccion de la evolucion de un soluto conservativo en el
seno de un acuifero. También se han fijado los objetivos que se persiguen con la
experimentacion en un dispositivo de laboratorio a escala intermedia.

El capitulo 2 supone una revision de las distintas ecuaciones utilizadas para
describir el proceso de transporte, analizando sus limitaciones y relaciones entre ellas.
En realidad, debido a la amplitud del tema, algunos conceptos se amplian a lo largo de
los distintos capitulos de la tesis, en los momentos en que se recurre a ellos. Este
capitulo también presenta una revision de los experimentos de escala intermedia
llevados a cabo en el estudio del transporte de solutos conservativos hasta la fecha y las
conclusiones que se han podido extraer de ellos.

El dispositivo de escala intermedia utilizado en este estudio se describe
brevemente en el capitulo 3. Sus dimensiones, las caracteristicas del medio poroso
utilizado, las caracteristicas del sistema de medida y toma de datos, asi como su
precision y exactitud son descritas en este capitulo.

El capitulo 4 expone la estrategia a seguir para determinar las dispersividades
locales de cada uno de los elementos en que se han discretizado el medio, utilizando
para ello los datos obtenidos en la experimentacion llevada a cabo en el dispositivo de
escala intermedia. El capitulo 5 expone los resultados experimentales y los compara con
los obtenidos mediante el modelo numérico construido para reproducir estos
experimentos. Las discrepancias seran objeto de analisis y estudio en el capitulo 6, en el
que se exponen las conclusiones obtenidas en la investigacion llevada a cabo y se
apuntan distintas posibilidades para continuar el trabajo iniciado con este documento
aprovechando los datos obtenidos.

El capitulo 7 detalla las referencias bibliograficas utilizadas a lo largo de la tesis.

En el primer anexo incluido se describe con mayor profundidad las soluciones
constructivas utilizadas en el montaje del dispositivo fisico, asi como las caracteristicas
técnicas de la instrumentacion utilizada. La idea es servir de utilidad y guia para la
construccion de otros posibles dispositivos en un futuro. El anexo 2 realiza un estudio
detallado sobre la teoria del color y el uso de la imagen digital para obtener medidas de
concentracion de una elevada resolucion espacial y de magnitud, asi como la estrategia
seguida para la utilizacion de estas imagenes en el estudio realizado
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2. Estado del arte

2.1 Modelacion matematica del transporte en medios
porosos saturados

Al introducir en el seno de un acuifero un volumen discreto de un soluto
conservativo, su evolucion posterior vendrd determinada por tres procesos
fundamentales: el proceso de difusion, el de conveccion y el de dispersion
hidrodindmica. Este volumen discreto de trazador de concentracion conocida
evolucionard hacia un tamafio mayor y una menor concentracion maxima conforme se
desplaza aguas abajo del punto de inyeccion, sufriendo una dispersion longitudinal en el
eje definido por la velocidad del agua subterranea y una dispersion transversal en los
ejes perpendiculares.

El fenémeno de dispersion hace que el contaminante acabe ocupando un
volumen de acuifero mayor que el debido soélo al arrastre por el movimiento del agua
subterranea y la difusion molecular. Caracterizar correctamente este fendmeno tiene
especial importancia cuando se trata de predecir la evolucion del comportamiento de
contaminantes toxicos o peligrosos. La dispersion es la causa de que los contaminantes
lleguen a puntos sensibles (pozos de abastecimiento, rios o humedales...) antes de lo
previsto si tenemos en cuenta Unicamente la velocidad media del agua subterranea. Esta
llegada mas rapida es una caracteristica del proceso de dispersion y se debe a que partes
del penacho se mueven mas rapido que otras.

Los trabajos pioneros a la hora de caracterizar matematicamente el fendmeno de
dispersion a menudo vienen firmados por Taylor (1921, 1953), y sus esfuerzos tuvieron
fruto durante las décadas entre 1950 y 1970 en el que se llevaron a cabo numerosos
estudios sobre la dispersion de contaminantes en aguas subterraneas.

La dispersion esta creada por causas tanto microscopicas como macroscopicas.
A escala microscOpica, estd causada por diferencias en la velocidad entre las moléculas
de fluido que pasan por el centro del espacio poroso y las que pasan cercanas a la pared
del poro. También aparece porque, debido a la difusion molecular, algunas moléculas de
soluto saltan de una trayectoria de flujo a la trayectoria adyacente, credndose asi una
propagacion todavia mayor.

Entre las primeras investigaciones sobre la dispersion se encuentra la realizada
por Slichter (1905), en la que obtuvo curvas de llegada sigmoidales en un ensayo de
trazadores en campo. El autor atribuy6 la forma de estas curvas a la difusion, aunque
posteriormente estudio el fendmeno en laboratorio para concluir que “la propagacion
del electrolito no puede explicarse unicamente por la difusion molecular, sino por la
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continua ramificacion y subdivision del espacio poroso alrededor de los granos de arena
de medio”.

Ademas de este efecto a escala microscopica, la dispersion también viene
causada por la presencia de heterogeneidades en el campo de conductividad hidraulica,
tal como explican Skibitze y Robinson (1963), en un estudio en que un trazador
coloreado evoluciona en el interior de un tanque de arena en el que se construyeron
pequefias zonas de alta conductividad. Skibitze y Robinson demostraron que la
presencia de heterogeneidades tiene un efecto muy superior a la dispersion de orden
microscopico, tal como confirman estudios en campo entre los que cabe destacar el de
Anderson (1979).

Junto a la dispersion, la difusion molecular es el proceso por el cual las
moléculas de un soluto se mueven de zonas con mayor concentracion a zonas de menor
concentracion debido al movimiento browniano, de forma que las concentraciones entre
las diferentes zonas en las que existe el soluto tienden a homogeneizarse. Esta
gobernada por la ley de Fick, que establece que el flujo masico debido a la difusion es
igual al gradiente de concentracion entre un punto y otro del medio multiplicado por una
constante de difusion (o “difusividad molecular”) Dg.

La separacion entre la dispersion y la difusion es una separacion artificial, puesto
que ambos son de por si inseparables. Aun asi, la dispersion es un efecto de la
heterogeneidad del campo de velocidades y la difusion ocurre incluso en masas de agua
en reposo. Por ello, es de esperar que a velocidades muy bajas sea la difusion molecular
la que resulte mas significativa a velocidades bajas.

Estos mecanismos, junto con el movimiento por el arrastre del agua subterranea
a su velocidad media no son los tnicos fendmenos que afectan la distribucion de las
concentraciones de un soluto que se mueve en un acuifero. El soluto puede, ademas,
interactuar con la superficie solida de la matriz en procesos de adsorcion, deposicion,
disolucion en la matriz, intercambio de iones, etc. Otros efectos debidos al propio
soluto, como la descomposicion radioactiva o reacciones quimicas, pueden modificar
también la distribucion de concentraciones.

Se define como “trazador ideal” aquel soluto inerte que no reacciona con el
medio ni afecta a las propiedades de viscosidad o densidad del fluido. En los siguientes
puntos, se tratara sobre el comportamiento de trazadores ideales en un medio poroso
saturado.
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2.2 Ley de Darcy y transporte convectivo

2.21  Flujo en medio poroso

En 1856, Henry Darcy presento la ley basica que describe el flujo en un medio
poroso. Esta ley indica que el flujo de agua a través de una columna llena de arena es
proporcional al area de la seccidon de la columna y la diferencia de carga entre sus
extremos, e inversamente proporcional a la longitud de la columna. En sistemas
multidimensionales, la Ley de Darcy se expresa, de forma simplificada, como:

Donde K es la conductividad hidraulica de la arena, h; el potencial hidraulico
aguas arriba, h, el potencial hidraulico aguas abajo, A es el area transversal y L la
longitud de la columna (figura 2.1).
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Figura 2.1 - Representacion esquemadtica de la experiencia de Darcy (de “Applied
Contaminant Transport Modelling”, Zheng y Bennet, 1995)

Si expresamos esta ecuacion en términos de gradiente, la ecuacion de Darcy
puede expresarse como:

dh
Q=-KA— (2.2)

Donde | representa la distancia a lo largo de la columna.
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Por lo general no se trata s6lo de la cantidad de fluido que pasa a través de la
columna, sino el tiempo que necesita el fluido en llegar desde un extremo de la columna
al otro. Esta velocidad real es:

po K an (23)

En realidad, el fluido s6lo puede discurrir a través de parte del area transversal
(el espacio poroso). A la velocidad que tendria el fluido si circulara por toda la seccion
del medio poroso (caudal/seccion) se la conoce como velocidad de descarga especifica o
“velocidad de Darcy”). A través del uso de este término, la Ley de Darcy se simplifica
a:

q =%=—K@ (2.4)

2.2.2  Generalizacion de la Ley de Flujo

En la realidad, rara es la situacion en que se pueda asumir que la velocidad de
descarga especifica o la velocidad real de flujo sea unidimensional y ademas
coincidente con el sistema de coordenadas elegido, por lo que la formulacion propuesta
en el punto anterior no suele ser adecuada y es necesaria una generalizacion de esta Ley
para que pueda ser aplicada al mayor nimero posible de casos reales.

En el caso més general, un flujo tridimensional, la velocidad de Darcy puede ser
expresada como un vector de componentes:

q=q,i+q,j+q.k (2.5)

Donde q es el vector de la velocidad de Darcy, i, j, k los vectores unitarios en
las direcciones X, y, z, mientras que qx, qy, q, son las componentes escalares del vector q
en las direcciones x, y, z. Podemos caracterizar en el medio poroso tres ejes principales
de conductividad hidraulica. Y si los hacemos coincidir con los ejes coordenados, los
componentes de la velocidad de Darcy vienen dados por

dh
=-K_ — 2.6
q. e (2.6)
dh
qy = _Ky d_y (27)
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dh
- K = 2.8
q. 2 (2.8)

Donde K, Ky, K, son los componentes de la conductividad hidraulica a lo largo
de las direcciones x,y,z. definidas.

Si sustituimos estas expresiones en la ecuacion de Darcy, y la expresamos en
términos de potencial hidraulico, obtenemos la conocida expresion para la ecuacion de
flujo (Freeze, 1993):

E(Kx%j_{_g K % +£(K2%j+qS=SS% (29)
ox ox) oyl "oy) oz oz ot

Donde qs es el término debido a las fuentes/sumideros de flujo y Sg es el
llamado “coeficiente de almacenamiento”, o volumen de agua liberado en una unidad de
volumen de acuifero cuando el nivel hidraulico disminuye en una unidad.

2.2.3  Balance de masa y enfoque euleriano del transporte convectivo

Establecemos un balance de masa para un volumen diferencial definido por dos
secciones de una columna de area transversal separadas una distancia A/. La masa Qy,
de soluto transportada a través del area transversal A sera la correspondiente a la que
viene en el caudal que la atraviesa disuelta a una concentracion C.

0, =0C (2.10)

Figura 2.2 — Balance de masa en un diferencial de volumen A - Al (de “Applied
Contaminant Transport Modelling”, Zheng y Bennet, 1995)

Si utilizamos el vector de la velocidad de Darcy, q, puede calcularse un vector
de flujo masico qn, de direccion igual a la de q y modulo igual a la masa de soluto
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transportada de forma convectiva por unidad de tiempo a través de una unidad de area
normal al flujo. Este vector de flujo masico viene definido por la expresion:

4, =qC=C-(g,i+q,j+q.k) 2.11)

La tasa de acumulacion de masa de soluto por unidad de tiempo en el diferencial
de volumen, si consideramos que el flujo es estacionario, vendra dada por la diferencia
de concentracion de soluto a la entrada y a la salida:

a:{—A;[=Q(CI—C2)=qA(C1—C2) (2.12)

Lo que es cierto si asumimos que no hay transporte de masa desde o hacia
columnas de arena vecinas debido a otras componentes del transporte como la
dispersion, que trataremos mas adelante. El volumen de agua contenido en el diferencial
de volumen A-Alesiguala 6, -A4-Al.Y siconsideramos que C representa la

concentracion media en ese diferencial de volumen, la masa de soluto contenida en él en
cualquier instante t viene dada por 8, - 4- Al - C. Por tanto, el ritmo al que esta masa de

soluto del interior del diferencial de volumen cambia, viene dada por:

a :HEA-AI% (2.13)
dt ot

Igualando ambas expresiones:

qA(C, - C,)= GAAlaa—f (2.14)

Si consideramos el término (C; — C;) como un gradiente entre los dos extremos
del diferencial de volumen y lo introducimos en la formula, obtenemos la ecuacion del
transporte convectivo:

oC  aC
_,9€ _,oC 2.15
T = 2.15)

Bajo condiciones mas generales, podemos suponer un diferencial de volumen
que no esté alineado con la direccién de flujo sino con un sistema de coordenadas tal
que podamos definirlo como el producto de Ax - Ay - Az (figura 2.4). El area transversal
a la componente gy del flujo serd Ay - Az. Asi que la diferencia neta entre la entrada y
salida de masa de soluto en el elemento a través de la direccion x vendra dada por:

d
—a(qXC)AX'Ay-AZ (2.16)
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Ay

Figura 2.3 — Diferencial de volumen no alineado de dimensiones Ax - Ay - Az (de
“Applied Contaminant Transport Modelling”, Zheng y Bennet, 1995)

Podemos, del mismo modo, generalizar para las direcciones y, z, de forma que la
diferencia neta entre la entrada y la salida total de masa de soluto viene dada por:

- {3 (¢.0)+ 2 (g,0)+ 2 (qZC)}AxAyAz (2.17)
oy Oz

Si definimos como Qs la tasa volumétrica a la que se anade o sustrae agua del
diferencial a través de las fuentes o sumideros, y Cg la concentracion de soluto en el
agua afiadida o sustraida, el producto QsCs representard la tasa neta a la que se afade o
sustrae masa de soluto del diferencial de volumen a través de sus fuentes o sumideros.
Asi que este término debe ser afiadido como una componente mas en el calculo de la
tasa neta de cambio de masa de soluto.

0 0

-{5@£%5ﬂ%d+§@xﬂmyx+gﬁs (2.18)

La tasa de acumulacion de masa de soluto en un elemento es, por definicion, la
tasa de cambio de la concentracion de soluto en el diferencial de volumen:

0, Avyaz o€
ot

Igualando y simplificando, obtenemos la expresion general para el transporte

convectivo:
0 0 oC

0
5003 0. .0+ 0,6 =0, 2.19)
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Que, si recordamos que v = 01 , podemos seguir simplificando a otra expresion,

e

en funcion de la velocidad real:

o B o q oC
L CO)-=,C)+=r.C)+ e, ==
=~ 0.0) ay(vy )+8Z(z )+ Cs=—

e

(2.20)

Donde gs es la tasa volumétrica de entrada de flujo a través de fuentes o
sumideros. Esta tiltima ecuacion puede expresarse de manera mas compacta utilizando
su forma vectorial o su forma en subindices:

-V (vC)+ZiCS :aa—f (2.21)
0 gs . oC

-~ (vO)+ 5 c. == 2.22
0O+ G =— (2.22)

Que son distintas formas, en definitiva, de la componente convectiva de la

. ) . ) ocC . ..
Ecuacion de transporte. Este tipo de ecuaciones, en las que la derivada o indica la tasa
de cambio en la concentracion de soluto para un punto fijo en el espacio se conocen
como “expresiones eulerianas”. Para obtener la solucion de las ecuaciones eulerianas se
pueden utilizar directamente la mayoria de métodos numéricos. Sin embargo, en ciertas
ocasiones la solucion directa de la forma euleriana de la ecuacion de transporte de masa
viene dificultada por un problema serio, llamado “dispersion numérica”

2.2.4 Enfoque lagrangiano del transporte convectivo

Una forma de evitar esta dispersion numérica consiste en adoptar otro enfoque
para tratar el fendmeno del transporte de masa convectivo. Bajo este otro punto de vista,
la concentracion de soluto no se asocia a puntos o elementos de volumen del espacio,
sino que se asigna una determinada concentracion a particulas concretas del fluido, que
se mueven con la direccion y velocidad del flujo. Para averiguar la concentracion de
soluto en un punto, se hace un recuento de cudntas de estas particulas marcadas hay en
esa posicion. A este enfoque se lo conoce como “enfoque lagrangiano”, y se puede
derivar una expresion matematica para ello a partir de la ecuacion de transporte por
flujo convectivo:

0 qs oC
——WwC)+—=C. =— 2.23
axi(v,) ) Cs=— (2.23)

e
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Desarrollando el primer elemento de la ecuacion:

2 (0)=v, L (2.24)
Oox, ox. ox.

l 1

1

. Ov . . . .
El término o es lo que se conoce como “divergencia de flujo”, o flujo de
X .

1

salida de masa por unidad de volumen de poro. Es decir, igual a Z—S

e

Sustituyendo en la ecuacion de transporte convectivo (2.23):

o ox, 6

e

(C, —C) (2.25)

El término de la izquierda representa la tasa de cambio de concentracion
asociada a una particula o elemento de fluido que se mueve a lo largo de una trayectoria
de flujo. Puesto que segln el enfoque lagrangiano, la concentracion C est4 asociada a un
elemento del fluido, en el caso de transporte puramente convectivo en régimen
estacionario, la concentracion asociada a las particulas procedentes de una fuente es
igual a la concentracidn asociada a la propia fuente. Y la concentracion asociada a los
sumideros es igual a la asociada a las particulas que entran ese sumidero. El significado
de esto es que los términos C y Cs son equivalentes en el caso del transporte convectivo
estacionario. Por tanto:

o€y (2.26)
ot Oox,

Esta ecuacion indica que la concentracion asociada a un elemento de fluido,
segun este enfoque permanece constante a lo largo de todo su camino a través de la
trayectoria de flujo. Por ello, la solucion al problema del transporte convectivo bajo el
enfoque lagrangiano pasa por establecer correctamente las trayectorias de flujo en un
medio de conductividad hidraulica heterogénea.
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2.3 Dispersion, difusion y transferencia de masa

2.3.1 Introduccién

En el punto anterior se ha hecho una generalizacidon que en los casos reales no se
observa: que todas las particulas de fluido y soluto se mueven a lo largo de sus
trayectorias con una velocidad igual a la velocidad media del fluido. Sin embargo,
existen numerosos factores por los cuales la velocidad instantanea de una particula
fluctia en un ancho rango. Por ejemplo, las particulas de soluto pueden ver modificada
su velocidad instantanea por la existencia de gradientes de concentracion. Aunque este
efecto sea despreciable a velocidades altas, si la velocidad es muy pequeia, puede ser
una componente significativa del campo de velocidades. Del mismo modo, la
tortuosidad y la heterogeneidad microscépica a escala de poro hace que las particulas de
soluto tengan velocidades instantdneas diferentes segun discurran por el centro del poro
o0 por su parte externa. Y, finalmente, la alta heterogeneidad de los medios naturales
hace que las distintas trayectorias de flujo discurran por zonas de muy diferente
conductividad hidraulica, por lo que las particulas de soluto desarrollan velocidades
instantaneas muy diferentes segln la trayectoria por la que discurran (figura 2.4)

C o O*OCPI "~ PN )
QOE Lento . </ ) O Finos ;:]H’-HCG%E_ES’}’J
ﬂ@(}@ﬂ{)g Gﬂﬁﬁrﬁbc}g
=
% ZRe e ‘PG QO g
¢ Rapido ()~ | Gruesos ’_%:7
F o O \ p
L/ ﬁéf:jf /S {::j ‘-::’
Tamano de poro Tortuosidad
D90 e © ~
——= lento -
Rapido

Friccion en el poro

Figura 2.4 — Factores que causan la dispersion longitudinal a escala de poro (Fuente:
Freeze y Cherry, 1993)
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Historicamente la principal causa para explicar la desviacion de los resultados
de campo frente a los resultados tedricos en el transporte ha sido la heterogeneidad de la
conductividad hidraulica no descrita. Sin embargo, la teoria de la dispersion parte de la
descripcion de la influencia de distintos fendmenos tanto a escala microscopica como
macroscopica.

2.3.2 Procesos microscopicos

2.3.2.1 Difusion fickiana

La experiencia nos demuestra que cuando introducimos un soluto en agua, éste
se difunde desde las zonas de mayor concentracion a las zonas de menor concentracion.
De esta observacion simple se comprende que para que tenga lugar el fenémeno de la
difusion, la distribucion espacial de moléculas no puede ser homogénea, sino que debe
existir una diferencia o gradiente de concentracion de ese soluto entre dos puntos del
medio.

Si suponemos que la concentracion de un soluto n varia con la posicion al lo
largo del eje x. y llamamos J a la densidad de corriente de particulas de soluto (es decir,
al naimero efectivo de particulas que atraviesan en la unidad de tiempo un area unitaria
perpendicular a la direccion en la que tiene lugar la difusion), la ley de Fick afirma que
la densidad de corriente de particulas es proporcional al gradiente de concentracion:

J__p o 2.27)
ox

La constante de proporcionalidad se denomina coeficiente de difusion D y es
caracteristico tanto del soluto como del medio en el que se disuelve. Si realizamos un
balance de masa en un diferencial de volumen formado por dos areas A transversales al
flujo separadas una distancia Al (figura 2.5), la acumulacion de particulas en la unidad
de tiempo que se produce en el elemento de volumen A4-dx es igual a la diferencia entre
el flujo entrante J-4, menos el flujo saliente J-4, es decir

Jod-g A=Y sy (2.28)

Oox
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Concentration C

Concentration C;

Figura 2.5 — Diferencial de volumen A - dx (de “Groundwater”, Freeze y Cherry, 1979)

Por lo que la acumulacion de particulas en el elemento diferencial de volumen

por unidad de tiempo es:

oc
(Adx)a (2.29)

Igualando ambas expresiones y utilizando la Ley de Fick (ecuacion (2.27)), se

obtiene
E(D* @J :@ (2.30)
ox ox ot

Que es la ecuacion diferencial en derivadas parciales que describe el fendmeno
de la difusion. Si el coeficiente de difusion D no depende de la concentracion, la
ecuacion (2.30), se puede expresar como:

1 6c &°c
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Si consideramos el problema de la difusion unidimensional de una masa M de
soluto, a lo largo del eje x, la solucion de la ecuacion diferencial nos da la concentracion
en los puntos x del medio en cada instante de tiempo t.

M —x°
c(x,t) = -€ m
(x,1) D] Xp(w J (2.32)

Aplicando el principio de conservacion de la masa M y considerando que la
difusion es unidimensional a lo largo del eje x:

+00

M -x’
c(x,t)dx =2 exp( - jdx =M (2.33)
j '0[2\/ D"t 4Dt

—00

Para resolver esta ecuacion, se emplea el resultado de la integral

K 1 |z
exp(—ax’ dx:—\/:
! (e 2\a (2.34)

La solucion de la ecuacion de la difusion, (2.31) es:

(x,1) :%‘){1—@7{2 \/%ﬂ (2.35)

Siendo erfla funcion de error, que se define como:

5 X
erf (x) = —= | exp(—=z°)dz
Jz ! (2.36)

Un detalle importante a desarrollar ocurre cuando introducimos el
desplazamiento cuadratico medio de la nube de particulas a lo largo del eje:

17 17 —x

x*)=— | x*c(x,t)dx = x’e — |dx 2.37

<>M-!;() w*t£m4Dt (2.37)
Lo que arroja como resultado:

(x*)= ! : Tﬁ exp( _xj jdx=2D*t (2.38)
af;z'Dt 0 4Dt

Esto supone que la contribucion de la difusion al desplazamiento de una masa M
de particulas es proporcional a la raiz cuadrada del tiempo.
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El valor de D" es menor que el valor del coeficiente de difusiéon molecular
establecido en laboratorio, puesto que en el medio poroso hay que tener en cuenta la
tortuosidad de las trayectorias (Bear, 1972). Puesto que es imposible tener una idea
suficientemente detallada de las trayectorias de flujo individuales, el factor de
tortuosidad que relaciona Dy (coeficiente de difusion molecular en agua libre) y D"
(coeficiente de difusion molecular efectivo en medio poroso), se establece por métodos
empiricos, aunque su valor es siempre menor que 1. Freeze y Cherry (1979) establecen
valores para el factor de tortuosidad en el rango de entre 0,5 y 0,01. De Marsily (1986)
cita valores de 0,1 para arcillas y 0,7 para arenas. Los valores de Dy para la practica
totalidad de especies quimicas solubles pueden encontrarse en la literatura quimica.

2.3.2.2 Mecanismo no fickiano de difusion

Hace cerca de 80 afios, investigando la difusion de dos fluidos en régimen
turbulento desarrollado, Richardson observo la existencia de un fenomeno de transporte
caracterizado por un desplazamiento cuadratico medio (MSD) proporcional no al
tiempo t (tal como se predice en la ecuacion de Fick), sino a t elevado al cubo
(Richardson, 1926). Estas conclusiones dieron lugar a finales de los 60 a un nuevo
enfoque en el fendmeno de la difusion, basado en las cinéticas fraccionarias. Hoy en
dia, el fendmeno del transporte esta caracterizado por un desplazamiento cuadratico
medio proporcional a t*, y cuando o es distinto de 1, el fendmeno es conocido como
transporte andmalo, aunque en realidad sea un fenomeno mas habitual que el caso “no
andmalo”.

En el caso en que a < 1, la difusidon es mas lenta que en el caso de la difusion
estandar y se conoce con el nombre de subdifusion; y andlogamente cuando oo > 1 la
difusion es mas rapida y se conoce como superdifusion. Se han observado numerosas
evidencias experimentales desde los trabajos de Richardson que confirman la existencia
de estos fenomenos en campos como la fisica, quimica, biologia, geologia, etc. La
mayoria de las interpretaciones teodricas se basan en el enfoque de la cinética
fraccionaria, que generaliza la segunda Ley de Fick, la ecuacion de Fokker-Planck y el
marco de trabajo de los random-walks continuos en el tiempo (CRTW) desarrollados
por Montroll y Weiss (Montroll y Weiss, 1965).

2.3.2.3 Mecanismo de dispersion hidrodinimica

Si observamos el flujo de agua en el interior de un poro microscopico, nos
damos cuenta de que la velocidad instantanea de las moléculas de agua o soluto que se
encuentren en el centro de la trayectoria es de modulo mayor que la de aquellas

24



particulas mas cercanas al borde, llegando ésta a ser nula en las paredes del poro (figura
2.6). Puesto que las trayectorias a lo largo del medio poroso son, por fuerza, tortuosas,
la velocidad instantanea varia asimismo de direccidon de un punto a otro.

Figura 2.6 — Perfil de velocidades en el interior de un poro (de “Applied
Hydrogeology”, Fetter, 1993)

La dispersion consiste en la suma de dos fendmenos: la difusion molecular y la
dispersion mecanica a escala de poro. El medio poroso consiste en un complejo sistema
de pequefios canales por los que fluye el agua y los materiales que lleva disueltos. Las
variaciones en la velocidad local, tanto en magnitud como en direccidn, a lo largo de
estas trayectorias tortuosas en el interior de los poros, causan la dispersion de la masa
inicial para pasar a ocupar un volumen cada vez mayor del medio. Este proceso de
mezcla y dispersion, cuyo eje se considera a lo largo del eje de la trayectoria, se conoce
como dispersion longitudinal, mientras que si se considera en las direcciones normales
a la de la trayectoria se llama dispersion transversal (Figura 2.7). En ambos casos, la
dispersion es resultado de la interaccion de dos fendmenos basicos: conveccion y
difusion.

dispersion longitudinal

dispersion
transwversal

4
.

A

Figura 2.7 — Efectos de la- dispersi()n_longitudinal y transversal sobre una inyeccion
puntual (de “Applied Hydrogeology”, Fetter, 1993)
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Figura 2.8 — Dispersion causada por el flujo a través de medios porosos heterogéneos
(de “Applied Hydrogeology”, Fetter, 1993)

En los calculos del campo de velocidades, estas variaciones microscopicas no se
tienen en cuenta, puesto que la variacion en un punto se contrarresta con la variacion en
otro y los resultados globales son el valor de la velocidad y direccion promedio, que es
lo que se recoge en la ley de transporte convectivo.

Sin embargo, si el transporte de masa se diera solamente por transporte
convectivo, cualquier inyeccion puntual de soluto en un medio conservaria su forma y
concentracion maxima intactas a lo largo de toda su trayectoria, pudiendo obtener el
tiempo de llegada a cualquier punto sin mas que utilizando la velocidad instantanea.

Esto no es lo que sucede en la realidad. Si observasemos las curvas de llegada a
lo largo de una serie de puntos colocados en el centro de masas de una inyeccion
puntual de soluto, veriamos que la concentracion maxima disminuye, y la curva
concentracion/tiempo ensancha su base conforme nos alejamos del origen. Esto indica
que con la distancia recorrida cada vez mas particulas llegan antes o después de lo que
la velocidad promedio de flujo indica, debido a que cada vez mas particulas de soluto se
desvian por trayectorias diferentes a la del centro de masas de la pluma. (Figura 2.9)
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Figura 2.9 — Efecto de la dispersion sobre la curva de llegada (de “Applied Contaminant
Transport Modelling”, Zheng y Bennet, 1995)

Tal como hemos explicado, una particula de soluto experimenta una velocidad
instantanea que es el resultado de dos componentes. Una debida al gradiente de flujo, v,
que la lleva a desplazarse segun la direccion y velocidad promedio establecidos en la
ecuacion de transporte convectivo. Y otra componente instantanea debida al efecto
conjunto de gradientes de concentracion, tortuosidad de los poros y los efectos de borde,

b

A\

Si observamos la figura 2.10, veremos que existen dos componentes en la
velocidad instanténea. Una longitudinal, v, a lo largo de la velocidad y direccion media

del flujo, y otra transversal, normal a la direccion del flujo medio, vy .

0

Figura 2.10 — Componentes de la velocidad de flujo (de “Applied Contaminant
Transport Modelling”, Zheng y Bennet, 1995)
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Puesto que hemos supuesto un régimen estacionario, es de esperar que la
velocidad instantdnea sea una funcion de la posicion, y que con un conocimiento
suficientemente detallado del medio, podriamos modelar correctamente las
componentes de la velocidad instantanea en cualquier punto. Y, en consecuencia, ser
capaces de conocer la distribucion exacta de la pluma de soluto en cualquier momento t.

Obviamente esto es imposible, puesto que no podemos conocer ni la estructura
del medio poroso con tal nivel de exactitud ni la influencia que esta estructura tiene
sobre la velocidad instantanea. En lugar de ello se adopta otro enfoque, consistente en
tomar la diferencia entre la velocidad instantdnea y la velocidad promedio como una
cantidad aleatoria, que puede ser conocida tinicamente como una funcion de
distribucion de probabilidad. Se asume con ello que, a partir de un nlimero
suficientemente representativo de poros (es decir, un tamafio de medio lo
suficientemente grande), los vectores diferencia generados puedan llegar a simular la
distribucion real de soluto sin mas que ajustando los pardmetros estocasticos que rigen
la distribucion aleatoria.

Por tanto, dividimos el problema de la dispersion hidrodindmica en dos partes:

- un movimiento promedio deterministico generado por el gradiente hidraulico,
que viene descrito en la ecuacion del transporte convectivo

- un movimiento pseudo-aleatorio debido a efectos no descritos en la ecuacion
general de flujo que da lugar a la dispersion hidrodindmica o transporte
dispersivo. Este incluye los efectos conjuntos de la dispersion mecéanica y la
difusion molecular

2.3.2.4 Analogia entre el flujo dispersivo y Ia Ley de Fick (Dispersion fickiana)

El modelo clasico de difusion, o Ley de Fick, describe como las particulas de
soluto, sometidas al efecto del movimiento browniano, tienden a desplazarse de las
zonas donde estan con mayor concentracion a las zonas con menor concentracion hasta
(en un sistema cerrado) llegar a igualar su concentracion en todos los puntos del
sistema. Este tema se ha tratado ya en detalle en el punto anterior.

Puesto que la Ley de Fick parte de la existencia de un movimiento aleatorio de
las particulas en presencia de un gradiente de concentracion, podemos utilizar analogias
a la Ley de Fick para modelar el comportamiento de un vector diferencia de velocidad
de las particulas de soluto (Taylor, 1953; Aris, 1956). De hecho, puesto que uno de los
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efectos a los que se ven sometidas las particulas de soluto en el transporte de masa es a
un transporte difusivo segun la Ley de Fick, resulta muy adecuado utilizar esta misma
ley para describir también la componente dispersiva del movimiento. Al menos con una
serie de modificaciones. Entre ellas se establece que la componente longitudinal del
transporte dispersivo es proporcional al gradiente de concentracion en direccion
longitudinal, que es diferente a la componente transversal, dependiente del gradiente de
concentracion transversal.

Puesto que el transporte dispersivo sucede tanto en direccion normal al flujo
como transversal, la direccion adoptada por una particula de soluto tendrd componentes
normal y transversal al flujo medio. Por ello es conveniente definir un vector W de
direccion la del flujo dispersivo resultante y magnitud igual a la masa de soluto que
atraviesa una unidad de area de fluido normal a W por unidad de tiempo. W tiene por
tanto dos componentes, un W, en direccion normal al flujo y un Wy, en direccion
longitudinal al flujo. Estas componentes son:

Wy =, VSN
" (2.39)

(2.40)
Donde L es el vector en la direccion 1 del flujo y N el vector en la direccion
normal al flujo, n. Las constantes oy y oy son las dispersividades longitudinal y

transversal, que son caracteristicas del medio poroso referidas para el flujo dispersivo
segun la direccion longitudinal y transversal (figura 2.11)

29



!
a & J -
GTIvlan ‘l, \;.' H"“*-.._‘_‘
! B
/ N B
h‘-"h.
3 M
~ —
H"\u
S
w .
__.H
/
/
/
/
. /
S W, /
/

"‘ﬂ'_'\fl %C ‘-"“"\.

Figura 2.11 — Componentes del vector de transporte W (de “Applied Contaminant

Transport Modelling”, Zheng y Bennet, 1995)

Podemos generalizar este vector W para un sistema de coordenadas cartesiano

cualquiera, trasladando las componentes de los vectores v, L. y N al espacio formado por

i, j, k.
(2.41)

vV=vi+vj
Por tanto:

[ 2
|V| = Vx +Vy

Desarrollando el cambio de base, obtenemos que:

(2.42)

oC

oC R \URY oC \VRY Vv
“) — L_ X x ¢ XY - _ Y X e V'Y e
L aL|V| al —-aL( |V 1+ V| J]—ax aL[ |V| 1+ |V| JJ—ax
oC vy, . v _|oC vow,. vv . |oC
W, =— —N=- Yy V3 yox s _ Xy s xVx s

El vector resultante de la suma de ambos sera el vector W:
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vy vy vy
w=wL+wN=-aL(ﬂi+—* : jJaC aLﬁ—y S j]ac

MM e UM M e (2.45)
. ( AN j)a_c_% (_+ J-ja_c
|v| |V| oy v| v oy

Podemos simplificar los términos entre paréntesis de tal modo que:

w-—-p_ C_p % (2.46)
ox " oy
W, =D, oc_p o€ (2.47)

oC
WX s o) _ DXX ny a
o Je={n oo
% (2.48)

Si generalizamos para flujo en tres dimensiones, la expresion sera similar:

oC
W Dtx ny sz a
7 s D, p,_ | aoC GiK)
y 9.]9 - D D D ay 19.]’
WZ zx zy zz aC
0z (2.49)

Y los distintos coeficientes seran:

vz v2 2
D, =a, ~+ay,~>+a,=+D"
MM T 2.50)
2 2 2
DW—aLv—y+aNV—X+aN =4+ D’
|V| |V| |V| (2.51)
vz Vz 2
D.=a,=+a, = +a,—~+D
Mo T (2.52)
V.V
ny = Dyx = (aL aN) .V|y
(2.53)
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sz_ zx_(aL aN)x|Z
M (2.54)

\% ,VZ

DyzzDzy_(aL aN)|}_|
M (2.55)

El término D" es el coeficiente de difusion molecular efectiva, y representa la
contribucion de la difusion molecular al transporte de soluto. Por lo general esta
contribucion es muy pequena, pero a bajos valores de v puede ser un factor importante.
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2.4 Desarrollo de Ia ecuacion de conveccion-
dispersion

Puesto que en el transporte de masa en el seno de un medio poroso intervienen
tanto la conveccion como la dispersion, es evidente que es necesario desarrollar una
ecuacion general que incluya ambos aspectos. Para simplificar este desarrollo,
suponemos un elemento de volumen de tamafio Am - An - Al, siendo 1 la direccion del
flujo y m, n las direcciones normales. Puesto que I es la direccion de flujo, s6lo hemos
de considerar el transporte convectivo en la coordenada 1. El area transversal que
atraviesa el flujo sera Am - An, por lo que el transporte convectivo a través de ese area
serda gC-Am - An. La diferencia neta de flujo convectivo entre las dos caras del

elemento sera:

—%(gC)-Al.Am-An

(2.56)

e !

Figura 2.12 — Elemento de volumen alineado con el flujo (de “Applied Contaminant
Transport Modelling”, Zheng y Bennet, 1995)

Y, puesto que la direccion del flujo sucede unicamente en la componente 1, la
dispersion longitudinal sucede solo a través del area Am - An, la componente dispersiva
longitudinal del transporte sera:

0 ( oC
ol

0-D, — |Al-Am-An
Lol
(2.57)

La dispersion transversal ocurrird inicamente en las direcciones m y n, si

suponemos que la dispersividad transversal es igual en ambas direcciones, la tasa de
transporte de masa por este concepto en la direccion n seré:
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—Dna—CH-Am~Al (2.58)
on

Y la diferencia entre la entrada y salida de masa en la direccion n, sera:

2(9 -D, a—CjAn -Al-Am
on on (2.59)
Y, analogamente en la direccion m:
i(19-Dm a—CjAm~Al~An
om m (2.60)
La tasa de acumulacion de masa de soluto en el interior del elemento es igual a:
A0-X) ny. - A
ot (2.61)

Afadiendo el valor de la masa de soluto entrante o saliente por fuentes o
sumideros en el interior del diferencial, QsCs, el balance de masa general sera:

8(0. C) -2 (qC)+ Q[Dl a_cj " Q(D” a_cj " Q(D’" a_Cj +q5Cs
ol ol ) ol on) ol om

ot ol (2.62)

Si deseamos generalizar para las direcciones X,y,z, €l cambio de ejes nos
proporciona la ecuacion general de flujo convectivo-dispersivo:

a(G-C) i(g.Dma—C+0-D a—C+9-Dﬂa—CJ_£(qxc)

o ox ox 7 By o ) ox
+ 2000 %Cio.p Cio.p C|-9 )
oy " ox oy oz ) oy’
+200.p, % 0.0, 10.0, -2 (g.0)+qsc,
5Z ax 8y 62 ax (263)

Donde qx, qy, q, son los componentes de la velocidad de Darcy y qs la tasa
volumétrica de flujo de fuentes o sumideros por unidad de volumen de acuifero.

Expresada en forma mas sintética mediante el operador nabla:

a-) =V-(0-D-VC)-V-(q-C)+q,C;
ot (2.64)
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O, mediante el uso de subindices, en un sistema de referencia cartesiano
ortonormal queda como:

a(0-€) i(a-u a—CJ—ﬁ(q,CF 95Cs

- i
ot Ox, ox, | ox (2.65)

Donde cada una de las componentes D;; del tensor de dispersion, D, han quedado
definidas en las ecuaciones (3.50) a (3.55)
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2.5 Dispersion macroscopica

La dispersion, tal como la hemos definido, es consecuencia de desviaciones de la
direccion y velocidad real de las particulas de flujo y soluto frente a los valores
promedio definido por la ecuacion general de flujo. Las causas descritas para esas
desviaciones son la tortuosidad de las diferentes trayectorias o diferencias de velocidad
a nivel microscopico. Estos factores, estudiados en laboratorio, tienen unos resultados
que varian en el rango de 0,01 — 1 cm, aproximadamente. Sin embargo, en experimentos
realizados en campo, estas dispersividades alcanzan 6rdenes de magnitudes cuatro o
cinco veces superiores. Esta diferencia es debido a que en situaciones reales, la
dispersion esta causada no por heterogeneidades microscopicas, sino por
heterogeneidades en la conductividad hidraulica a nivel macroscopico.

I Bands of High Hydraulic Conductivity
[T Piumes of Injected Tracer

Direction

-
=

Figura 2.13 - Efecto de las heterogeneidades sobre la dispersion (de Skibitze y
Robinson, 1963)

Al modelar el transporte en un acuifero real (generalmente en modelos de
diferencias finitas o de elementos finitos), se utiliza un campo de velocidades
perteneciente a la solucion de una ecuacion analitica. La velocidad de flujo, por tanto, se
toma como constante en cada uno de los elementos de la malla, o se calcula mediante
interpolacion entre los valores de los nodos vecinos. Esto hace que las velocidades sean,
si no constantes, al menos una funcion con variaciones suaves entre los diferentes
elementos.

Por supuesto, cada uno de los elementos discretizados de la malla en la realidad
dista mucho de poder considerarse una unidad homogénea, puesto que contiene
heterogeneidades a muy diferentes escalas. Y las particulas de fluido que entran en el
elemento por puntos diferentes experimentan velocidades y trayectorias muy distintas,
aunque la velocidad y direccion promedio sea la misma que la del modelo. Dependiendo
de la distribucion espacial de las heterogeneidades macroscopicas, el flujo puede
concentrarse a través de trayectorias de alta conductividad y divergir a lo largo de
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trayectorias de baja conductividad. Si estas heterogeneidades no quedan representadas a
escala del modelo, sus efectos sobre el flujo y transporte quedan ignorados.

En todo caso, conforme mas fielmente estén representadas estas
heterogeneidades, mayor importancia tendra el término convectivo y menor sera el
término dispersivo. Sin embargo, existe un limite practico (técnico o econdmico) para la
representacion de estas heterogeneidades a partir del cual los efectos de aquellas cuya
escala sea inferior, quedan ignorados. Ademas, existen procesos con influencia en el
campo de velocidades mas alla de las propiedades intrinsecas del acuifero, cuyas
heterogeneidades no siempre estan bien representadas (recarga por precipitacion,
evapotranspiracion, etc.).

En general lo que se hace es calibrar las dispersividades para conseguir el mejor
ajuste entre las concentraciones observadas y calculadas. Sin embargo, esto supone que
todo el efecto de las heterogeneidades macroscdpicas no tenidas en cuenta recaiga sobre
un valor de dispersividad creciente. La consecuencia es que el valor de la dispersividad
a nivel macroscopico sea creciente conforme aumenta la distancia recorrida. La
dispersividad es un parametro que depende de la escala, lo que dificulta enormemente la
modelacion del transporte de masa.

Todas estas causas hacen que las estimaciones de valores de la dispersividad

utilizadas u obtenidas en modelos de campo sean varios 6rdenes de magnitud
superiores a las obtenidas en laboratorio.
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2.6 Aproximaciones alternativas al proceso de flujo y
transporte

Tradicionalmente se ha utilizado una ecuacion deterministica como es la
ecuacion de conveccion-dispersion (ADE) para describir el transporte de trazadores
conservativos, en la que el término debido a la dispersion se ha supuesto basado en una
ley de tipo Fickiano (Bear, 1972). Por ello se denominan de “transporte no fickiano”
aquellos casos en que el transporte de un trazador conservativo no queda descrito
adecuadamente por esta ecuacion. Este transporte no fickiano se manifiesta tanto en la
forma de las curvas de llegada del trazador a un punto (muy distinta a la forma
gaussiana predicha por la ADE) como en el incremento de los pardmetros de
dispersividad conforme aumenta la distancia recorrida por el penacho. Este
comportamiento se conoce como “transporte anomalo” (Metzler, R.; Klafter, J.; 2000).
En los puntos siguientes se intentard hacer un repaso de las principales teorias que
intentan modelar este transporte no fickiano en medios porosos heterogéneos.

2.6.1 Comportamiento no fickiano

Durante finales de los afios 70, se observo en varios estudios (Lallemand-Barres
y Peaudecerf, 1978; Anderson, 1979, Pickens y Grisak, 1981) que los valores de
dispersividad obtenidos en los ensayos en campo y en laboratorio estaban relacionados
con la escala a que se habia llevado a cabo ese ensayo. Esta desviacion se ha achacado
tradicionalmente a la alta heterogeneidad del medio poroso, desconocida y por tanto no
modelada. Esta causa parece estar detras de las desviaciones que muestran los
resultados obtenidos en campo con los resultados predichos por la ecuacion fickiana de
conveccion-dispersion

Las caracteristicas de este medio poroso han sido tradicionalmente tratadas
como deterministicas. Esto supone que todos los pardmetros introducidos en la ADE
estan definidos en un volumen representativo elemental (REV) en el que los valores de
los parametros son contantes (Bear, 1972). Sin embargo, en lo que respecta a medios
heterogéneos, es habitual considerar volimenes mas pequefos (descritos aqui como ®)
en los que las caracteristicas del medio varian de una manera tan rapida que se justifica
el tratarlas como funciones aleatorias asociadas al volumen centrado en el punto x
(Neuman y col., 2003 y 2005). Si se tiene esto en cuenta, la ecuacion de conveccion-
dispersion se transforma en estocastica.

La forma més comin de resolver una ADE estocastica es el método Monte
Carlo. Este método consiste en generar un gran niimero de realizaciones aleatorias del
campo de velocidades subyacente y resolver la ADE para cada uno de éstos.
Posteriormente, se resume el conjunto de resultados en estadisticos tales como

38



histogramas de frecuencia y momentos como medias, varianza y autocovarianza.
Conforme aumenta el nimero de realizaciones generadas, los estadisticos del conjunto
de resultados tienden a converger a unos valores finales. Se ha demostrado tanto
tedricamente como en la practica, que aunque el resultado en cada realizacion esté
basado en la ADE, los estadisticos del conjunto son generalmente no fickianos (Dagan,
1984; Neuman y Zhang, 1990).

En un campo de velocidades estacionario, el transporte no fickiano se manifiesta
como un incremento sostenido del valor de las dispersividades longitudinal y transversal
conforme aumenta la distancia recorrida por el penacho (o, de manera equivalente, el
tiempo) antes de alcanzar un valor asintético. El estudio de Peaudecerf y Sauty (1978)
proporcionan la primera evidencia documental de que las dispersividades en campo
pueden incrementarse en varios 6rdenes de magnitud durante la evolucion del penacho.
Lo mismo ocurre en experimentos realizados en la base aérea de Borden, Ontario, en
que en un experimento de trazadores realizado en un acuifero de caracteristicas
conocidas exhaustivamente, la dispersividad creci6 hasta cuatro 6rdenes de magnitud en
un espacio de 600 dias sin que mostrase alcanzar un valor asint6tico (Sudicky y Cherry,
1983). Pero mientras la dispersividad longitudinal (paralela a la direccion de flujo)
tiende a un valor asintotico “fickiano”, las dispersividades transversales primero
alcanzan un pico y después decrecen a un valor inferior.

Este comportamiento se explica mediante el hecho de que, mientras un penacho
evoluciona, encuentra en su camino un mayor numero de heterogeneidades a escalas
cada vez mayores. En un medio estadisticamente homogéneo, se llega a alcanzar un
valor asint6tico debido al valor limitado de estas heterogeneidades. Ademas, cuando
uno enfrenta el valor de las dispersividades aparentes determinadas tanto en laboratorio
como en campo para una serie de materiales porosos, se observa que estos valores
crecen mas rapido que si lo hiciesen de manera lineal. Esta dependencia de la
dispersividad con la escala, de exponente superior a 1, implica que el medio poroso es la
realizacidon conjunta de varios campos de log-conductividad de escalas diferentes
ordenados de manera jerarquica, que actian de manera conjunta como un fractal
aleatorio (Neuman, 1990).

A pesar de ello, el transporte no fickiano en medios porosos homogéneos se
modela recurriendo al comportamiento no local a través de ecuaciones diferenciales o a
veces en ecuaciones en derivadas fraccionarias. El flujo subterraneo y el transporte de
solutos tienen lugar en medios con distintas escalas de heterogeneidad, pero sin
embargo no es posible observar o describir estas heterogeneidades con el nivel de
detalle o la precisién que serian necesarias para que la ADE nos proporcionase
resultados ajustados. Por ello, surgen conceptualizaciones y modelos alternativos que
buscan representar de manera adecuada la dependencia de la dispersividad con la escala
y, de ese modo, modelar de una forma mas ajustada el comportamiento del transporte.
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Los modelos alternativos se basan en el concepto de “flujo mésico no local”.
Este concepto asume que el flujo masico en un volumen representativo centrado en un
punto X y un instante t determinados depende no sélo del valor de los parametros en ese
punto e instante en que se calcula, sino de la historia pasada de flujos y gradientes por
los que ha pasado el penacho a lo largo de su evolucion desde su inicio. Incluso, en
ocasiones, de los flujos y gradientes futuros. Bajo este concepto, el flujo masico
dispersivo se puede expresar como una integral de convolucion extendida a todo el
dominio estudiado y la historia pasada:

J,(x,0)=— jo [ #M(s,7:%)- VO(x—s,1 - 1)dsdx (2.66)

En la que M(s,T;x) es la funcion de memoria que depende del espacio y el
tiempo, siendo x el centroide del volumen de referencia, s la distancia entre el centroide
y el punto del recorrido del penacho considerado, t el instante para el que se calcula el
flujo dispersivo y t la distancia temporal el instante considerado y el actual. Esta
funcion de memoria puede verse como una funcién que establece una proporcion
inversa de la importancia de los gradientes de concentracion con la distancia, tanto
espacial como temporal. El flujo dispersivo, por tanto, depende de los gradientes de
concentracion existentes en el dominio espacio-temporal y, por ello, tiene una
componente no local. En general, la funciéon M es especifica para cada bloque centrado
en x y depende no so6lo de la heterogeneidad del medio, sino también del tamafio de la
discretizacion y del tamafio del penacho.

Generalizando para la Ecuacion de Conveccidon-Dispersion fickiana, la ecuacion
no-local quedaria como:

Teniendo en cuenta que para penachos desarrollados, en los que se pueda
considerar que , los gradientes de concentracion de dentro de la integral se
pueden considerar constantes, por lo que se pueden extraer de la integral. Y, por tanto,
el coeficiente de dispersion de la ADE no local, seria:

Este coeficiente recoge la contribucion de la dispersion fickiana local como de la
no local, por lo que a menudo se separan ambas componentes segin:

40



Siendo

En el que el subindice m se refiere a la funcién de memoria de la componente
macrodispersiva. El primer término se refiere a la contribucion local (asumida como
fickiana) a la componente dispersiva, mientras que el segundo término se refiere a la
contribucion adicional a la dispersion debida a la heterogeneidad existente en el
volumen centrado en el punto x.

Para un dominio infinito, con un penacho totalmente desarrollado y flujo
estacionario, esta funcion de memoria podria expresarse como:

oM, (st)=G, (st)C,,(5)

En la que Gy (s,t) es la solucion con forma gaussiana de la ecuacion de
conveccion-dispersion y Cgyq la funcion de covarianza del campo de velocidades.

Los modelos numéricos comerciales de flujo y transporte basados en la ecuacion
de conveccidn-dispersion a menudo deben sobreestimar los valores de los coeficientes
de dispersividad de los elementos a fin de tener en cuenta el efecto de las
heterogeneidades no modeladas, aunque esto sea una forma de enmascarar la
homogeneizacion del medio. Las condiciones generales de flujo y transporte raramente
se pueden considerar fickianas, de forma que los modelos numéricos basados en la
ecuacion de conveccion-dispersion tienden a subestimar las colas de las curvas de
llegada incluso para dominios con heterogeneidades moderadas y campos de
transmisividad aleatoria multigaussiana (Fernandez-Garcia et al., 2007)

En los siguientes puntos se ofrece un resumen de varias aproximaciones
alternativas que intentan modelar de forma mas realista el proceso de transporte en
medios heterogéneos, asi como las diferentes expresiones que adoptan esta funcion de
memoria en cada una de ellas. También y se explican sus puntos en comun y
diferencias, asi como una valoracion de sus ventajas como herramientas de prediccion.

2.6.2 ADE estocastica

Este enfoque se basa en asumir que existe una escala o centrada en x, mas
pequeiia que aquella definida por el volumen representativo elemental (REV), en la que
si que se da un comportamiento fickiano que puede ser descrito de forma precisa por la
ADE (Morales-Casique y Neuman, 2006). El valor de Dy es, por tanto, constante y
determinado en esa escala. La velocidad convectiva v se modela como un campo
aleatorio no estacionario variable en el espacio y el tiempo segun:
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Vv =f(x,1) (2.67)

donde f(x,t) es una funcidn aleatoria que representa una fuente/sumidero de
flujo a escala .

Si asumimos la presencia de estas fuentes/sumideros aleatorios, la concentracion
de un soluto no reactivo en un dominio € rodeado por un contorno I' queda definido por
la ecuacion:

a@—f:—v(v-c)+v-(dec)+ /. xeQ (2.68)
Sujeta a las siguientes condiciones iniciales y de contorno:
C(x,0)=C,(x) xeQ
C(x,t)=C,(x,t) xel,
(2.69)
D, VC(x,t)-n(x)=W(x,1) xel,

[v(x,1)-C(x,t)-D,VC(x,t)]-n(x) = P(x,t) xeT,

Donde Cp es una concentracion aleatoria establecida en el segmento I';, W es un
flujo dispersivo normal al segmento I', y P un flujo convectivo-dispersivo aleatorio
definido como normal al segmento I'5. El vector n es el vector normal a cualquier
segmento perteneciente a '=1"; + I'; + I'5. Todos estos valores quedan definidos a
escala . Por simplicidad, se asume que la funcion f(x,t), asi como Cp, W y P son
independientes del campo de velocidades v.

Las funciones aleatorias de punto se representan como:
a(x,t) =(a(x,1)),_. +a'(x,1) (2.70)

Donde <a(x, t)> .. Tepresenta el valor esperado en el punto x e instante t, y

a'(x, t) representa una fluctuacion aleatoria de media cero alrededor del valor esperado.

Esto se puede conceptualizar como la suma de una estimacion determinista mas una
fluctuacién que representa el error de una prediccion, ambas definidas a escala @. En

condiciones ideales el valor de a’(x,t) es cero y el valor de la prediccion <a(x, t)> o S©

iguala al valor real a(x,?). Aplicando este concepto a todas las funciones que aparecen

en (2.69) y tomando una media conjunta:
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o(C)
ot

C=—V((v), (C).)+V-(D,V(C).+Qc)+(/f) xeQ (2.71)

Donde Q. (x,7) =(V'(x,7)-C'(x,1)),. es el flujo dispersivo condicional. De forma

similar se obtienen las expresiones para las condiciones de contorno:

<C(x,0)>c :<C0(x)> xeQ
<C(x,0)>c =<CD(X,I)> xel,
—DdV<C(x,t)>C-n(x)=<W(x,t)> xel,
[(v(x.0)) (C(x.0), ~D,V(C(x.0)). +Qc(x.0) |- n®) = (P(x,1)) xeT,

(2.72)

El flujo dispersivo Q¢ viene dado por la expresion implicita:

Oc(x,0)=[ [ ac (X, 8,70V, -Qc(x,135,7)-dsdr
-] Aot 0V, (C.0)), -dsde
[ [ re®68,0)-(C(s,0)), dsdz 073
L; J.r} a.(x,1;8,7)Q" (X, 1;8,7) -n(s) - dsdr

[ Bo(xtis,0)-(C(s.0)), n(s)-dsdr

Donde:

. (x,1;8,7) = (G(X,1;5,7) - V'(x,1)) .
Bo(x.t:5,7) = (G(x.1:5,7) -V (x.0) v (s, r))c
7C (Xa t;sa T) = <G(X7 ta S, T) : V,(Xa t) : f,(sa T)>C

Esta funcioén aleatoria de Green, G(x,t;s,7), satisface la ecuacion estocastica de
conveccion-dispersion sujeta un cero inicial y unas condiciones de contorno dadas
(Morales-Casique y Neuman, 2006).

Para poder reducir este sistema acoplado a una tnica ecuacion de transporte, hay
que imponer una serie de restricciones fisicas. Si el campo de velocidades v es
estacionario, los momentos de la funcién de Green dependen sélo de los incrementos en

el espacio y el tiempo (Dentz y Tartakovsky, 2008). Es decir, de <G(x —S,t— 2'> .
Igualmente, las integrales que contienen «.(X,?;s,7) son de un orden inferior y pueden

despreciarse en (2.73). Del mismo modo, para que el campo de velocidades sea
estacionario, el dominio debe ser infinito, por lo que Q = Q. y asi las integrales
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definidas para Q2 también desaparecen de (2.73). Finalmente, como f(x,¢) es lineal

respecto a la velocidad, B¢ y yc dependen solo de los incrementos en el espacio y el
tiempo. Aplicando todas estas restricciones, la ecuacion estocastica del transporte queda
como:

a{C) _ V-[—<V><C>+mgx y(x—s,t—z')<C(s,t)>dsdr+DdV<C>} 07

J{UQ ﬁ(x—s,t—z')Vy<C(s,t)>a’sdr}+<f>

La funcion de memoria utilizada en este caso depende de las funciones-nucleo
utilizadas en la modelacion estocastica, y tiene la expresion:

M(s,7;x) =m§m y(x=5,1=7)(C(s,7))+ B(x =5, =7)V,(C(s,7)) dsdl 7 (2.75)

2.6.3 Modelo de Transferencia Multitasa (Multi-rate Transfer Model
o MRTM)

Se trata de una ecuacion utilizada para modelar el transporte de solutos a escalas
mayores que la distancia de correlacion. En realidad se trata de una ecuacion ADE
clasica a la que se afnade un término adicional fuente/sumidero que simula el
intercambio de solutos entre las zonas de alta y baja conductividad existentes en el
interior del elemento discretizado. En otras palabras, el elemento se descompone en
varias zonas: una de alta conductividad en la que se dan los procesos tipicos de
conveccion, dispersion y difusion, y otras donde la conductividad es sensiblemente mas
baja, en la que el transporte del soluto se da inicamente por dispersion y difusion. Entre
las zonas de alta y baja conductividad existe un intercambio de masa controlada por un
coeficiente de transferencia a;. Se pueden definir Cp, y Cin, como las concentraciones en
la zona movil y zona inmovil respectivamente. La ecuacion que rige el modelo MRMT
se define como:

QGC (x J-f xta)da

:—V(q(x,t)-Cm(X,t))+ (emn(x)vcm(x,t))+rv(xﬂt)

(2.76)

El flujo masico entre la zona movil y la zona inmovil depende de la diferencia de
concentracion entre ambas, tal como:
oC. (x,t;c
p Cu(xt)

) po =a(C,(x,0)-C,,(x,5;a)) Ya (2.77)
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Donde a es un coeficiente de transporte de masa. El término f(a) es la funcion de
densidad de las transferencias de masa, mientras que 0., y 0i, son la fraccion
volumétrica que ocupan la zona movil e inmovil respectivamente.

Integrando la ecuacion (2.77) y sustituyéndola en la ecuacion (2.76), se obtiene la
ecuacion de transporte en funcién inicamente de la concentracion en la zona movil.

0 oC, (x,1)
ot
-V(q(x,0)-C,(x,1))+V(6,D(x)-VC, (x,1))+r(x,1)

‘ oC (x,t—7)
+0, - Tyt =
m ﬁtotJ‘Og( ) 61‘ (278)

Donde B es la capacidad total de retencion de la zona inmévil y g(t) es la
funcion de memoria temporal que representa la funcion de distribucion del tiempo total
que pasa una particula retenida en la zona inmovil. La formulacién de g(t) depende de
la geometria de las zonas inmdviles y de la variabilidad de las transferencias de masa.
Tedricamente, este término de transferencia de masa no representa ninguna reaccion
quimica, sino el simple movimiento de soluto entre zonas de alta y baja velocidad de
flujo que existen en el seno de cada elemento discretizado. Esta funciéon de memoria
temporal tiene la expresion:

Donde f(a) es la funcidon de densidad de transferencias de masa.

A pesar de que no se han obtenido por el momento expresiones matematicas que
relacionen las propiedades fisicas del acuifero y las funciones de memoria, se observa
que ésta depende en gran medida de la heterogeneidad. La formulacién de la funcion de
memoria depende de la geometria de las zonas de baja permeabilidad y la variabilidad
de las tasas de transferencia de masa. (Haggerty et al., 2000)

Modelo f(@) 0
De primer orden B, - 5(0{ —a, ) a B exp(—af -t)
Serie‘s de ‘ Sf(a) ra - f()-exp(—at)-da
multitransferencia 0
Distribucion exponencial ' aﬁg;}(li ;z_} = J.:m o f(a)-exp(—at)-da

"Enla que k> 0, k#2 Y Omin < 00 < Oax, Siendo ouyin €l minimo coeficiente, ouyay €l
maximo y k el exponente
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2.6.4 Modelo lagrangiano de transporte no fickiano

Puede deducirse una ecuacion similar a (2.75) en la que los términos de
dispersion local y de fuente/sumidero de soluto se deducen a partir del enfoque
lagrangiano del movimiento de “particulas” de soluto (Cushman y Ginn, 1993). El
andlisis lagrangiano parte de considerar una concentraciéon como un conjunto de
particulas (cada una de ellas con una masa asociada) que se encuentran en un volumen
determinado. Estas particulas se consideran entidades indivisibles, cada una de las
cuales se mueve independientemente de las demas. Si X(t) determina la coordenada de
una particula con origen X(0) a t =0, y suponemos que esta particula se mueve con una
velocidad y aceleracion aleatorias:

dX

V(l) = E (279)
d’X

a(t) = = (2.80)

En ese caso, la probabilidad p(x,t) de encontrar una particula de soluto en la
coordenada x en el instante t, si ésta tiene su origen en X(0)= 0, es:

a t
a_f::v.[_<v>p+j0j%Dl(yJJ)‘P(X‘Y>"’)dydT (2.81)

+ ], D2 T)‘Vx-yp(x—y,t—r)dydf}

Las funciones Dy y D, son la inversa de las transformadas de Laplace-Fourier de

las funciones di(k,A)A(k, 7,7) y d2(k, V)A(K, ¢, 7) , respectivamente. El término A es el

parametro de la transformada de Laplace, k es el nimero de onda de la transformada de
Fourier y

Alk,t,7) =exp(i- k[ (X(6) = (X(t-1)) ]) (2.82)
Que, para valores pequeiios de t, se simplifica a:

Alk,t,7) =exp(i-7-k-(v(1))) (2.83)
Y las funciones di(k,A)A(k, ¢,7) y d2(k, A)A(k, £, 7) vienen dadas por:

d,(k, 1) = W, (k 1) [1 — 1@k, ,1)] (2.84)
d,(k, 1) = W,(k, 1) [1 1@ (K, /1)] (2.85)
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En las que:

=~
~

d(k,A) =i kT W, (k1) — KT W, (k1) (2.86)
Siendo W, (k, 1) y W, (K, A)las transformadas de Laplace de:

Wy (k,2) = —(@'(t) - exp(i - K[X' () — X' (0)])) (2.87)
W, (k A) = —(v'(¢) - exp(i - K[X'(£) — X'(0)]).v'T) (2.88)

Para un valor de <V> constante, el valor de D; desaparece para nimeros de onda

k de segundo orden o superiores, y d. puede expresarse en términos de estadisticos de
la velocidad.

Si recordamos que la probabilidad p y la concentracion <C > tienen en realidad el

mismo significado fisico, puede demostrarse que la ecuacion (2.81) es idéntica a la
ecuacion ADE en su forma estocastica que hemos expuesto en el apartado 2.6.2 , si
suponemos que la dispersion local Dqg es cero y no existen términos de fuente sumidero.

2.6.5 Modelo de trayectorias aleatorias continuo en el tiempo
(CTRW)

El concepto central de los modelos de trayectorias aleatorias, o también
llamados “modelos random walk” consiste en interpretar que el transporte estd formado
por el movimiento de un niimero discreto de particulas de soluto hacia un nimero de
puntos discretos en el espacio (Berkowitz y Cortis, 2003). En estos puntos se da un
proceso instantaneo de mezcla que hace que una particula que llega a un punto x con
una concentracion dada, puede abandonar este punto x llevando otra concentracion
menor debido a la mezcla que ha ocurrido. Si prescindimos de fuentes o sumideros de
masa, la tasa concentracion de soluto C(x,t) estd gobernada por la ecuacion de balance
de masa (Oppenheim y Shuler, 1977, Shleshinger, 1996):

a__

=230 0+ Y ) Cy.0) (2.89)

y y

Donde w(x,y) es la frecuencia (independiente del tiempo) con que una particula
se mueve desde el punto y al punto x. El segundo sumatorio representa la frecuencia
normalizada de entrada de soluto desde todos los puntos y al punto x, mientras que el
primer sumatorio representa la tasa de frecuencia de soluto desde el punto x a cualquier
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punto y. Si estas frecuencias de salto forman un campo aleatorio estadisticamente no

dependiente, la concentracion promedio <C(x, t)> se convierte en la llamada “ecuacion

generalizada del modelo de random walk continuo en el tiempo™:

8<C§K: D) _ _ZI;¢(y—x,t—r)<C(x, 7)) dT+Z¢(X—y,t—r)<C(y,7)>d7 (2.90)

Donde la funciéon ¢ (z,s) queda definida a través de su transformada de Laplace:

~ _ Ly(z,A)

(z,4) = 2.91
T 20
Donde

v, = vzl (2.92)

Siendo y(x,s) la probabilidad de un salto de longitud z en un intervalo de tiempo
S y s (s) la probabilidad de ese salto.

Si esta funcidon ¢ (z,s) esta centrada alrededor de la media (a partir de cierto

valor de z la probabilidad se reduce a cero), puede centrarse el analisis a un espectro de
pequeiios desplazamientos. Esto permite reemplazar el nimero finito de puntos a un

espectro continuo al expandir <C (y, T)> alrededor de x mediante una serie de Taylor.

(Cr,1)) =(C(x,0))+(y—x)"V_ (C(x,1)) +%(y —-x)" [vxvf (C(x, r))](y —X)+... (2.93)

Despreciando los términos de orden superior a 2 y sustituyendo en (2.93),
reemplazando los sumatorios por integrales y asumiendo que se trata de un campo
estadisticamente homogéneo, se obtiene la expresion del modelo de random walk
continuo en el tiempo como una ecuacion de transporte no local:

8(C(x,1))

=V j;[v,(t—r)—l)l(t—r)]-V(C(x, ))dr (2.94)

Donde el vector V, y el tensor Dj son, respectivamente:

V() :IQ¢(x—y,t—r)dy (2.95)

D=3 J Hx -yt - x-y)x-) dy 2.96)
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Existe una relacion entre el modelo CTRW y la ADE estocastica basada en
asumir un comportamiento convectivo-dispersivo a una escala o que sea
estadisticamente homogéneo (es decir, que las conclusiones obtenidas para una parte del
proceso sean aplicables a otra), o bien a partir del enfoque lagrangiano basado en
movimientos de particulas estadisticamente homogéneos. Se basa en reconocer que unas
frecuencias de desplazamiento de particulas estadisticamente no coherentes implica que
el campo de velocidades subyacente tampoco es coherente. En estocéstica “coherente”
hace referencia a la “fuerza” con que dos series de valores estan asociados, aunque no se
aprecie en los valores simultaneos, sino en relaciones mas difusas. Lo que significa que

<vlf (x)v; (y)> oc 5(x —y) donde 8 es una funcién delta de Dirac. De esa forma, las

funciones-nucleo de la ADE estocastica pueden definirse como:
y(x—y,t—7)= [<V> O(t—1) +V,(t—r)]‘5(x—y) (2.97)

B(x-y,t—7)=[-Dy-6(t—1)+D,(t—1)]-5(x—y) (2.98)

De forma que la ADE estocastica simplificada se reduce al modelo CTRW
suponiendo que el término fuente/sumidero sea nulo.

Segun Dentz y Berkowitz (2003), si se asume un salto finito caracteristico, pero
un tiempo de espera no definido, la ecuacion de transporte puede definirse como:

¢ acéj, 1) . v {J.(: M (1)-q(x)-C(x,t)—M,(x)D(x)- VC(x, t)dt} +H(X)

En la que se consideran el tiempo de espera y la longitud de salto como
mutuamente independientes, por lo que aparecen dos funciones de memoria diferentes,
una dependiente del espacio My, y otra dependiente del tiempo M.

2.6.6 Modelos de conveccion-dispersion en derivadas fraccionales

Se han propuesto varias representaciones de la ecuacion de conveccion-
dispersion basadas en derivadas fraccionarias (“fractional advection-dispersion
equation” o fADE). La més habitual es una ecuacion unidimensional con derivadas
fraccionarias en el tiempo y coeficientes constantes (Zhang; Benson y Meerschaert,
2007):
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§=—V§+Da ¢
Ot Oox ox”

(2.99)

En la que V es una velocidad constante, D un coeficiente de dispersion constante
y o el orden de la derivada fraccionaria (1 <a <2). En el caso en que o = 2, la ecuacion
(2.99) se convierte en la ADE estandar de segundo orden. Puesto que esta ecuacion es

deterministica y analoga a (2.99), el término C representa <C (x, t)> o la probabilidad de

encontrar una particula de soluto en determinado punto en determinado instante
(Meerschaert y Benson, 2001).

Entre las diferentes generalizaciones y simplificaciones de la ecuacion (2.99),
pueden encontrarse tres formulaciones alternativas que consideran campos V(x) y D(x)
variables en el espacio, o “de flujo fraccionario™:

a-1
%—f:—g{VC—DZ ﬂ (2.100)
X X

Otra formulacion es la de “divergencia fraccionaria”

a-1
oc _ ovc @ [Dac} 2101

- = 4 - -
ot ox  ox” ox
Y una ultima llamada de “divergencia completamente fraccionaria”

a-1 a-1
a—cz——a I:C+_8 —~ {Dé_C} (2.102)
ot ox” ox” Oox

Todas son equivalentes a una ADE standard cuando a = 2. Todas estas
formulaciones alternativas son equivalentes a la ecuacion integro-diferencial (Zhang,
Benson y Meerschaert, 2007):

ot ox OxJ09= o(x—y)

(2.103)
+—J't| (x,t;y,7)-C(x—y,t —7)dydr
o o y(x,1;y, R A%

Con las siguientes funciones-ntcleo:

- Para la formulacion de “flujo fraccionario”:
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_D(x)-6(z)-H(y)

, y=0 2.104
B a7 (2.104)
- Parala formulacién de “divergencia fraccionaria”:
r2-a)-y”
- Para la formulacion de “divergencia completamente fraccionaria”:
po D=0 S@HE) V)80 -H) 2.106)
re-a)-y” re-a)-y”

Donde H (y) es la funcién de Heaviside, que es igual a 0 para valores negativos
dey, e igual a 1 para valores positivos de y.

La funcion de memoria serd, evidentemente, las funciones-nucleo 8 y y del
modelo utilizado. Cushman y Ginn (2000) demuestran que los modelos en derivadas
fraccionales se relacionan con los modelos de trayectorias aleatorias continuos en el
tiempo, cuando la funcién-nucleo adopta la forma especifica:

M(S T) _ D(‘;—] 5(T)H(S)
T TQ2-a) st

Donde D, _; es una constante, §(z)la funcion delta de Dirac y H(s) la funcion de
salto Heaviside definida en (0,) . Es de destacar que la funcion delta de Dirac sirve

para localizar el flujo en el tiempo, de manera que la ecuacion de conveccidon-dispersion
es no local en el espacio, pero no en el tiempo. Del mismo modo, la funcién de salto
Heaviside restringe la no localidad a valores de s positivos, por lo que M (s,7) es una

funcion de memoria aguas arriba de x.
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2.7 Conclusiones

Puesto que el flujo y transporte tienen lugar en medios en los que existen
heterogeneidades a distintas escalas, ni el flujo y transporte ni los propios medios
pueden ser observados o descritos con exactitud en todos los puntos o instantes
relevantes. Esta incertidumbre es un factor determinante que hace necesario utilizar
diferentes formulaciones mas alla de la clasica ADE.

Hemos expuesto y comparado cuatro conceptualizaciones y representaciones
alternativas del transporte convectivo-dispersivo no fickiano de trazadores
conservativos a través de medios porosos heterogéneos:

- Una representacion no local en el espacio y el tiempo basada en suponer que el
transporte es fickiano a una escala o inferior a la de discretizacion (ADE en su
forma estocastica)

- Una representacion no local en el espacio y el tiempo basada en una
representacion lagrangiana del movimiento de particulas de soluto en el seno de
un campo aleatorio de velocidades que es estacionario (modelo lagrangiano de
transporte no fickiano)

- Una representacion no local en el tiempo de los desplazamientos medios de
particulas en un conjunto discreto de puntos con tamafios de celda
arbitrariamente pequenos y basada en un modelo de Random-Walk continuo en
el tiempo (CTRW)

- Una representacion fraccional en el espacio de la conveccion y dispersion de
manera no local en el espacio pero local en el tiempo (modelos de conveccion-
dispersion en derivadas fraccionarias)

Una vez definidas matematicamente las diferentes aproximaciones alternativas
del fenémeno de transporte centradas en la descripcion del transporte no-fickiano,
estamos ya en situacion de repasar de manera no exhaustiva sus principales ventajas e
inconvenientes, en base a las simplificaciones que es necesario adoptar para utilizar el
modelo y su aplicabilidad en campo.

De las cuatro aproximaciones alternativas resefiadas, la ADE estocéstica asume
que el transporte a una escala o inferior a la escala de trabajo responde a una ADE
estandar de segundo orden. Sin embargo, varios estudios tanto numéricos como de
laboratorio, afirman que no importa lo pequefia que resulte la escala o respecto a la
escala de trabajo, puesto que aln a esa escala, el transporte sigue siendo no-fickiano.
Esto implica que el transporte no-fickiano ocurre igualmente en medios homogéneos, lo
que puede ser explicado debido a la presencia de poros sin salida o zonas de
recirculacion que llevan a la llamada “dispersion diferida”. Otros estudios apuntan a la
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longitud de la columna como fuente de error en la determinacion de la componente
dispersiva (Maiera y Kroll, 2000; Koch y Brady, 1988)

En ausencia de poros sin salida, la dispersion a escala de poro tiende a ser
fickiana (Koch y Brady, 1985). Esto se debe a que se asume que la Ley de Fick es
valida en el interior de los poros y la analogia de Taylor-Aris se conserva si
consideramos un conjunto de poros interconectados (Aris, 1956). Por ello es de esperar
que la ADE sea valida en escalas o pequefias aunque no se conserve a las escalas de
trabajo necesarias en los analisis deterministicos.

La ADE estocastica asume que la ley de Fick se conserva a una escala pequena
o y trata la velocidad convectiva como una variable aleatoria definida en un continuo
del espacio y el tiempo. El campo de velocidades se suele considerar no estacionario y
estadisticamente interdependiente en el tiempo y el espacio con un numero arbitrario de
escalas. La ADE estocastica por si misma no define el tamafio de ® o de los procesos
fisicos, quimicos o bioldgicos que dan lugar al campo de velocidades aleatorio o el
proceso dispersivo. En ese aspecto, la ADE estocastica es tan valida cientificamente
como otras aproximaciones basadas en el movimiento de particulas como el CTRW.

Los modelos basados en la ADE estocéstica han considerado, hasta la fecha, que
la velocidad convectiva obedece la Ley de Darcy en la escala . Para condicionar la
ADE estocastica a las observaciones reales, se busca una escala o capaz de
proporcionar valores de parametros o variables del correspondiente campo de
velocidades a partir de observaciones o estimaciones procedentes de la realidad sin que
por ello deba asumirse que la escala ® sea una especie de REV de menor tamaio. Esto
no es una condicidn indispensable en la ADE estocéstica, sino una opcidn habitual que
sacrifica algo de generalidad para ganar en aplicabilidad.

Como los modelos CTRW se limitan a campos estacionarios de movimiento de
particulas (es decir, que la distribucidon de probabilidades no cambia al situarlo en otro
punto o instante), no resultan tan dispuestos a ser condicionados a las observaciones
reales de las variables que controlan estos movimientos. El hecho de que los medios
naturales tiendan a estar estructurados en un nimero mas o menos grande de escalas
organizadas jerdrquicamente hace que los movimientos de particulas en su seno tengan
una cierta coherencia que los modelos CTRW no capturan al ser estacionarios. Estos
modelos deberian ser modificados en su formulacion para poder capturar este detalle
(Neuman y Tartakovsky, 2009).

A pesar que los modelos basados en ADE de exponentes fraccionarios incluyen
variables con velocidades y coeficientes de dispersion fraccionarios, no resulta sencillo
desarrollar un entorno teérico que permita desarrollar formalmente estas ecuaciones.
Asimismo, queda poco claro el sentido fisico de estos parametros fraccionarios. En
concreto, no parece sencillo estimar estos parametros a partir de datos geoldgicos o
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hidraulicos, mas alla de calibrarlos a partir de las observaciones reales de concentracion
o flujo a posteriori.

La aplicabilidad de la ADE estocastica es, en principio, mucho mas general que

considerar la validez de las leyes de Darcy y Fick en una escala ®. Funcionaria igual de

bien con cualquier aproximacion lineal o no lineal del flujo y el transporte en la escala
o, mientras esta escala permita la observacion y cuantificacion de estos fendémenos.
Bastaria utilizar el método MonteCarlo para obtener los resultados de un conjunto de
realizaciones basados en estas aproximaciones (Morales-Casique y Neuman, 2006).

En resumen, podemos concluir que:

a)

b)

d)

Tanto el flujo como el transporte en medios porosos tienden a estar
insuficientemente caracterizados por la dificultad que supone observar y
describir el medio en que tienen lugar con el suficiente nivel de detalle.

La ecuacion general del CTRW se basa en suponer que las tasas de movimiento
de las particulas forman un campo aleatorio homogéneo y no coherente. El
concepto de “incoherencia” supone que las tasas de movimiento de particulas en
distintas posiciones del medio no estan relacionadas estadisticamente. De ahi la
naturaleza univariada de la funcién de probabilidad de salto, y(z,s) . Para poder

simular un campo estadisticamente coherente deberia utilizarse una distribucion
de probabilidad multivariada.

Existe una correspondencia univoca entre el modelo CTRW, la ADE estocastica
no local y el modelo Lagrangiano no local. Lo modelos en derivadas parciales
fraccionarias (fADE) quedan limitados, como el CTRW, a campos de velocidad
no correlacionados espacialmente y, en el caso de derivadas parciales
fraccionarias con coeficientes constantes, a campos de velocidades que ademas
sean estacionarios. Si el campo de velocidades es estacionario, no resulta posible
manejar términos de fuente/sumidero, lo que supone una desventaja para el uso
de los modelos CTRW y las fADE de coeficientes constantes.

Se ha senalado (Neuman y Tartakovsky, 2009), que la ecuacion fADE con
coeficientes variables son casos especiales de la ecuacién de conveccion-
dispersion no-local estocéstica (stnADE) en el caso de un campo de velocidades
no homogéneo. Esto ocurre inicamente en el caso de que la concentracion
inicial de soluto sea nula en todo el dominio, velocidad de flujo independiente
del tiempo y la posicion, fluctuaciones alrededor de la velocidad media
estacionarias y coeficientes de dispersion constantes.

Todas las aproximaciones alternativas a la ADE requieren una serie de
simplificaciones que limitan su aplicacion practica. Sin embargo, tanto la ADE
estocastica no local como los modelos CTRW requieren muchas menos
simplificaciones, aunque a costa de un esfuerzo computacional mucho mayor
que el resto de modelos.
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f) La ecuacion stnADE es la tnica entre las ecuaciones de transporte que es capaz
de ofrecer, ademads de predicciones de concentraciones de soluto y flujos de
masa, una medida del error asociado a las predicciones

g) En ausencia de poros sin salida, la dispersion a escala local tiende a ser fickiana,
ya que se sabe que la Ley de Fick es valida en el interior de los poros y la
analogia de Taylor-Aris se conserva en promedio en un conjunto grande de
poros interconectados

En los puntos anteriores se ha ofrecido un repaso de las diferentes formulaciones
utilizadas para modelar el flujo y transporte a escala tanto de laboratorio como de
campo. Estos modelos proporcionan diferentes formas de predecir el transporte de un
contaminante inmerso en el seno de un acuifero saturado. Sin embargo, la prediccion
del transporte siempre necesita de una descripcion del medio con mayor detalle que los
modelos de flujo, por lo que hemos de encontrar maneras de tener en cuenta la pérdida
de informacion al homogeneizar los materiales que forman el elemento discretizado a
un unico bloque de propiedades “efectivas”, promedio de las de todos los materiales en
las proporciones en que se encuentran.
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2.8 Experimentacion en medios fisicos de
Iaboratorio

En esta seccion se analizard el estado del arte actual de tres temas fundamentales
en esta tesis: la evolucion de las caracteristicas constructivas de los tanques de
experimentacion, el tratamiento digital de imagen como sistema de medida de
concentraciones y la determinacion experimental de la dispersividad utilizando tanques
de experimentacion de escala intermedia.

2.8.1 Experimentacion a escala intermedia

Los experimentos en medio poroso heterogéneo llevados a cabo en tanque de
laboratorio (o Experimentos a Escala Intermedia, o ISEs) han sido utilizados en
numerosas ocasiones para el desarrollo y validaciéon de numerosas teorias en el campo
del flujo y transporte. Sin embargo, histéricamente, la necesidad de realizar medidas
muy precisas ha hecho que este tipo de dispositivos tengan un coste que en muchas
ocasiones se consideraba prohibitivo. Aun asi, los avances en la tecnologia de
transductores de presion y los métodos de visualizacion han permitido que los ISE sean
considerados cada vez mas como una opcion interesante para el estudio del flujo y
transporte en sistemas saturados y no saturados. Entre las muchas aplicaciones posibles
con este tipo de dispositivos se encuentran:

El estudio del movimiento de solutos conservativos en medios en un campo de
permeabilidades con cierta estructura de correlacion

« Transporte de trazadores conservativos en fluidos de densidad constante o variable
« Reacciones quimicas y microbianas en el seno de un fluido

o Transporte multifase y movimiento de NAPLS

. Efecto de macroporos en el flujo y transporte

El principal desarrollo de este tipo de dispositivos se llevo a cabo en las décadas
de los 50 y los 60, en un esfuerzo por obtener una mejor comprension del transporte y la
dispersion de solutos conservativos. Y proporcion6 un punto de apoyo para comprender
las relaciones entre el coeficiente de dispersion longitudinal y las propiedades del medio
poroso (tales como permeabilidad, rugosidad y la uniformidad del tamafio de particula).
Silliman (1997) proporciona un repaso de los logros mas importantes de estas
investigaciones.

56



En parte debido a los buenos resultados obtenidos por este tipo de
investigaciones y, por otro lado, a los avances en teoria de flujo, transporte y reacciones
en el seno de un fluido, el uso de experimentos de laboratorio o ISEs se han
incrementado en gran medida en los ultimos 20 anos. Las areas cubiertas, como se ha
indicado, son muy diversas. Pero en el campo del estudio del flujo y transporte de
solutos conservativos, las areas de investigacion son relativamente concretas.

2.8.1.1 Caracteristicas constructivas

Los tanques de arena realizados son de muy diverso tamano. Desde los 12 m del
tanque en proyecto de la Universidad de Kentucky (Workman, E. y Serrano S. E., 2004)
o0 los 10 m de longitud del tanque de Barth (Barth e Illangasekare, 2001), llamados de
escala intermedia, hasta los tanques de pequefia escala de longitud comprendida entre
los 1 y 2 metros (Ursino y col, 2001; Slater y col., 2002). . En general, aquellos tanques
dedicados al estudio cuantitativo de la dispersion en medios heterogéneos tienden a ser
de escala intermedia, mientras que aquellos tanques de experiencias dedicadas al estudio
cualitativo del comportamiento de contaminantes en el subsuelo son de menor tamafo
(Thullner y col., 2002).

Segun los trabajos de Welty y Elsner (Welty y Elsner, 1997), el tamafio de los
tanques bidimensionales o tridimensionales estan limitados por la escala de correlacion
de permeabilidades del medio a construir. La longitud, por tanto, queda entre los
limites:

(10-100)4, <L<L__

Siendo L.y 1a longitud de espacio disponible y A, k la correlacion espacial
deseada de la distribucion del logaritmo de la permeabilidad en el dominio L.
También existe un limite maximo para la escala de correlacion espacial. Mientras que la
escala de correlacion debe ser pequefia comparada con las dimensiones del tanque
experimental, debe ser asimismo lo bastante grande como para que la técnica escogida
para medir la permeabilidad pueda ser utilizada dentro de la medida de la longitud de
correlacion sin alterar significativamente el campo de permeabilidades. Segun los
trabajos de Ababou y col. (1989), esta escala de correlacion espacial debe quedar entre
los limites:

4Ax< A, <(0,01-0,1) L

La gran mayoria de tanques construidos en los ultimos afios son tanques
bidimensionales, aunque se hayan realizado grandes esfuerzos por construir tanques
tridimensionales de un tamafio suficiente para caracterizar adecuadamente el flujo en
medio heterogéneo.
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A excepcion de aquellos casos en los que no es conveniente el uso de materiales
metalicos, se trata de tanques con paredes de cristal o plexiglas montados sobre un
armazon de acero que les confiere la resistencia suficiente para soportar el peso del
medio. En tanques bidimensionales una de las paredes contiene todos los puertos de
medicion y muestreo, mientras que la pared contraria queda despejada para poder ver a
simple vista o grabar con camara el paso del trazador. No es necesario que la pared que
contiene el instrumental sea transparente, aunque asi sucede en la casi practica totalidad
de los trabajos revisados.

2.8.1.2Aplicaciones de los tanques de laboratorio

Uno de los estudios clasicos dentro de las aplicaciones recientes se debe a
Silliman y Simpson (1987), en el cual construyeron una celda de flujo que, con ligeras
modificaciones, ha servido de modelo para casi todas las celdas construidas a partir de
esa fecha. En este estudio, Silliman y Simpson construyeron un medio heterogéneo que
reproducia unos experimentos numéricos realizados por Smith y Schwartz (1980). Con
este estudio, Silliman y Simpson validaron la teoria de que el efecto de escala en la
dispersion podia ser reproducida tomando en cuenta las heterogeneidades hidraulicas.
También constataron que la dispersividad tendia asintdticamente a un valor constante al
aumentar la distancia desde el origen.

Otro experimento clasico fue el realizado por Elsner (1994), el cual desarroll¢ la
técnica de construccion de medios heterogéneos con una estructura de correlacion
determinada. Aunque en ese estudio se construyd un Unico medio unidimensional, esta
técnica puede adaptarse a la construccion de medios bidimensionales o
tridimensionales. Gracias al avance desarrollado en este experimento, se han producido
numerosos trabajos utilizando celdas de flujo similares. Continuando su trabajo,
Silliman y Zheng (1999) disefiaron uno de estos tanques a fin de validar los resultados
numéricos proporcionados por teorias estocasticas de Dagan sobre la dispersion de un
penacho de trazador, obteniendo resultados consistentes con los modelos teéricos. Sin
embargo, en algunos casos se produjeron desviaciones achacadas a la sensibilidad de la
solucion frente al umbral de corte empleado para determinar la existencia o no
existencia del penacho

También se ha estudiado el transporte en medio no saturado por vias preferentes
utilizando el concepto de “dos regiones” (Van Genuchten y Wierenga, 1976). Este
estudio, realizado por Ursino (Ursino, 2000) utiliza una celda de flujo para simular la
infiltracion de un trazador fluorescente (sulfaflavina) a través de un medio cuyas vias
preferentes de infiltracion formaban cierto dngulo con el gradiente. Este estudio realiza
un analisis detallado sobre la técnica de obtencion de datos de concentracion a partir de
imagen digital.
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Las teorias estocasticas han encontrado una potente herramienta en este tipo de
dispositivos, puesto que permiten la construccion “in situ” de una realizacion de un
campo de permeabilidades aleatorias con una estructura de correlacion determinada.
Berkowitz y Scher (2000) discuten la validez de la teoria estocéstica al considerar la
dispersion no como un proceso fickiano clasico, sino como un proceso estocastico
segun la teoria del “random walk”. En su estudio demuestran que los resultados de
algunos experimentos de flujo antiguos que no casaban con teorias clasicas, muestran
un mejor ajuste utilizando las teorias estocasticas de flujo y transporte.

Otro buen niimero de autores han trabajado en validar aspectos de las teorias
estocasticas utilizando los experimentos de escala intermedia (Silliman, 2001;
Berkowitz, 2000; Meerschaert, 1999).

Chao y Rajaram (2000) observaron que la dispersividad, tanto longitudinal como
transversal, al ser estimada en un ensayo de bombeo, da valores del orden de diez veces
menores que la que existe bajo un gradiente no forzado. Esta subestimacion hace que las
dispersividades estimadas para muchos acuiferos y que fueron obtenidas a través de
ensayos de bombeo tuvieran que ser corregidas para su uso en modelacion. Para llegar a
este resultado, Chao y Rajaram utilizaron una celda de flujo tridimensional, a la que se
podia someter tanto a un gradiente natural como a un gradiente forzado por bombeo.

2.8.1.3 Caracteristicas de los medios porosos utilizados

Atendiendo a su heterogeneidad, podemos agruparlos en medios homogéneos
(utilizados en pequenas columnas de laboratorio para determinar las caracteristicas de
conductividad y dispersividad de un material concreto), medios heterogéneos simples y
medios heterogéneos con propiedades estocasticas.

Los medios heterogéneos simples contienen pequefias discontinuidades insertas
en una matriz homogénea. Se utilizan, por lo general, para estudios de infiltracion y
flujo de contaminantes cuyas caracteristicas no estan lo bastante bien definidas como
para permitir una modelizacion numérica compleja.

Los medios heterogéneos con propiedades estocasticas se conciben como la
realizacion espacial de una funcion aleatoria cuyos principales pardmetros estadisticos
se conocen o se establecen a priori. La forma de generar este campo aleatorio de
permeabilidades es a partir de un algoritmo disefiado por Tompson (1992) que,
utilizando una transformada de Fourier, genera 2" puntos de una realizacién con una
media, varianza y escala de correlacion de In K especificadas por el usuario, segin:

7/]‘(5):6111([ I—exp(=¢/ A, k) ]
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Donde y (&) es el semivariograma de la funcion aleatoria, & la separacion o

distancia de lag (L), A,  la escala de correlacion de (L) y o, . la varianza de In K (o

valor de la meseta del semivariograma). Este algoritmo genera un dominio mayor del
necesario, por lo que debe extraerse el dominio deseado a partir de la tabla completa de
datos generados. De esta manera, pueden generarse medios similares a acuiferos
naturales, de forma que puedan compararse los resultados obtenidos en laboratorio con
pruebas realizadas en campo (Garabedian y col., 1991)

2.8.2 Tratamiento de imagen digital como sistema de medida de
concentraciones

2.8.2.1 Trazadores coloreados

El uso de la imagen fotografica como sistema de medida de concentracion de
trazadores coloreados aparece debido al uso de algunos de estos trazadores en el estudio
de la existencia de vias preferentes de infiltracion en suelos naturales. Una cantidad de
trazador conocidas se dejaba infiltrar en un suelo y, posteriormente se analizaba
aquellas zonas cuya intensidad de tinte era mayor a base de obtener muestras y
analizarlas en laboratorio por colorimetria. Por lo general, el tratamiento de imagen
trataba de distinguir las zonas con trazador y sin él. Schincariol (1993) realiza un primer
intento de cuantificar la concentracion de soluto a partir de las fotografias de la
evolucion de un penacho en un tanque de laboratorio. Sin embargo, en su estudio,
Schicariol utiliza fotografias analogicas, cuyos negativos escanea. Los errores
geométricos y de concentracion son grandes, pero la idea de que las técnicas utilizadas
en los estudios de infiltracion en suelos pueden ser utilizadas en el analisis de flujo y
transporte continu¢ adelante.

En todo caso, durante la década de los 90, se comenzo a pensar en el tratamiento
de imagen digital como una forma de poder estimar no sdlo la existencia, sino también
la concentracion de trazador in situ (Aeby y col, 1997; Ewing y Horton, 1999). Sin
embargo, se observo que muchos factores aparte de la concentracion modifican la sefial
que llega a la camara fotografica y que afectan al resultado. Los mas importantes son la
temperatura de color y la intensidad de iluminacion.

Aun asi, pese a no tener un sistema de estimacion de concentraciones muy
desarrollado, Forrer y Kasteel (1999) estudian la dispersion longitudinal y lateral
durante la infiltracion de un trazador coloreado en un suelo natural a diferentes
velocidades. Para ello, utilizan un método sistematico que mas tarde publicarian Forrer
y Papritz (2000) capaz de corregir errores geométricos y de iluminacion, a fin de
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cuantificar la cantidad de tinte utilizando el tratamiento de imagen digital. Este método
se disefia para ser utilizado en perfiles de suelos naturales, a fin de reducir costes y
ganar en precision. Este método se basa en el calculo de un polinomio de regresion con
el valor de los canales rojo, azul, verde y la profundidad en el suelo como variables
explicativas.

Posteriormente, se propusieron otros métodos de tratamiento de imagen. Stadler
(2000), en un estudio de infiltracion en tres muestras de suelo diferentes, utilizo tres
tipos de calibracion distintos, uno para cada suelo. Morris y Mooney (2004) utilizaron
valores umbral para definir cuatro grupos de concentraciones para los que utilizaron un
método de calibracion distinto. Sin embargo, ninguno de los métodos anteriores parte de
un analisis sistematico de la imagen digital y sus caracteristicas. El primer trabajo
metodico que analiza en profundidad todos estos detalles corresponde a Persson (2005).
En su estudio, Persson utilizo 260 muestras de suelo con concentraciones variables entre
0y 1,5 gr/l. Mediante un cuidadoso control de las variables, se analizé los efectos de la
temperatura de color, pardmetros de camara e iluminacion. Aplicando un modelo de
computacion neuronal, obtuvo una precision del 99,4% con una camara de 6
megapixeles. Aun con ello, las técnicas de analisis de imagen para caracterizar la
distribucion de soluto quedaron estancadas al nivel de la observacion de medios
homogéneos.

Las técnicas de andlisis de imagen evolucionaron posteriormente, para medios
homogéneos, en el trabajo de Schincariol y col. (1993) al conseguir mayor precision en
la estimacion de concentraciones. La técnica desarrollada por Schincariol y col (2003)
fuer mas tarde adaptada y utilizada por Swartz y Schwartz (1998). Mientras que la
técnica desarrollada por Schincariol y col. (1993) corrige los errores debidos a las
distintas granulometrias y tamafio de poro, las concentraciones en los experimentos en
medios heterogéneos quedaron menos definidas a falta de un sistema que tuviese en
cuenta las diferencias de color de los distintos materiales. Ademas, esta técnica, al ser
completamente manual, s6lo ofrece buenos resultados con medios heterogéneos muy
simples (p. ej. medios estratificados) con pocas variaciones en el color de los materiales
o iluminacion. Estas condiciones de iluminacion no uniformes pudieron ser corregidas a
partir de los trabajos de Ursino y col. (2001), aunque el efecto del diferente tamano de
grano y de poro en cada material quedo sin poder tenerse en cuenta.

Persson (2005) realiza un importante trabajo a la hora de definir las fuentes de
error y la metodologia necesaria para utilizar de manera fiable la imagen digital en el
estudio del transporte (generalmente infiltracion en zona no saturada) en suelos
naturales. Esta metodologia se ha adaptado con éxito al estudio del transporte en
tanques de laboratorio

Los problemas més importantes a la hora de estimar adecuadamente las
concentraciones de un trazador coloreado es la de separar diferentes curvas de
calibracion para cada uno de los distintos materiales de que estd formado el medio
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contenido en el tanque y un control preciso sobre la uniformidad de iluminacion.
McNeil y Oldenborger (2006) desarrollan un algoritmo de anélisis de imagen capaz de
identificar automaticamente las zonas de la fotografia del medio que deben ser objeto de
una calibracion independiente debido a sus propiedades o a la falta de uniformidad de
iluminacion. Frente a otros estudios previos que utilizan dos (Oostrom et al., 2003), tres
(Ursino et al., 2001), o hasta cinco (Barth et al., 2001) curvas de calibracion diferentes,
McNeil y Oldenborger (2006) utilizan hasta 25 curvas diferentes. Recientemente,
Goswami et al. (2009) realizan un detallado analisis de las fuentes de error y
correcciones necesarias para obtener un resultado preciso eliminando las fuentes de
ruido.

2.8.2.2Trazadores fluorescentes

El uso de trazadores fluorescentes de manera cuantitativa para estudiar el
transporte de solutos ha avanzado paralelamente al de los trazadores coloreados. Su
ventaja principal frente a los trazadores coloreados es que permite una mejor precision
en la estimacion de la concentracion de soluto y evita la necesidad de utilizar varias
curvas de calibracion segiin el material. Ademas, permite realizar varios ensayos al
mismo tiempo utilizando distintos trazadores, puesto que cada uno se excita y emite
color a longitudes de onda diferentes. Al emitir una unica longitud de onda, es posible
aplicar la Ley de Beer para radiaciones monocromaticas a la hora de estimar la
concentracion de trazador. Sin embargo, es necesario de un sistema fotografico mucho
mas costoso y sensible que en el caso de trazadores coloreados.

Uno de los problemas del uso de los trazadores fluorescentes se debe al llamado
proceso de “fotodegradado” (o “photobleaching”). Este proceso consiste en la
disminucién de la intensidad maxima de emision del trazador tras su excitacion debido a
la destruccion fotoquimica de moléculas de trazador (Imamura y col., 1955). Este
proceso, aunque no bien comprendido, se modela como un proceso de decaimiento de
primer orden (Song y col., 1995)

En un principio, debido a la dificultad de obtener un campo de iluminacion
homogéneo, estos trazadores se utilizaron en laboratorio en medios heterogéneos
formados por perlas de cristal (Schincariol y Schwartz, 1993) iluminados lateralmente
por lamparas de mercurio (Leutz y Ricka ,1996). La ventaja de este tipo de medios es
que

Aeby (1998) present6 un primer sistema de fotografia de trazadores
fluorescentes que permitia el uso de 5 trazadores diferentes Para ello disefié un sistema
que, utilizando diversos filtros fotograficos para la iluminacion y la cdmara, lograba
unos indices de correlacion con la concentracion de trazador superiores al 99,5%. Yu'y
Schwartz (1999), por su parte, desarrollan una metodologia para la determinacioén
detallada de las distribuciones temporales de concentracion, en un ensayo de trazadores
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realizado en un tanque de flujo, a partir del anélisis de fotografias de los penachos de
Rodamina obtenidas a través de la pared transparente del tanque. Sin embargo, esta
metodologia parte de la toma de imagenes analdgica, y su posterior escaneado, por lo
que dejo pronto de ser utilizada.

Al mismo tiempo, Ursino y Gimmi (1999) desarrollaron un sistema de
correccion de iluminacion no homogénea para corregir los errores debidos a esta causa.
En su estudio, Ursino y Gimmi utilizan un medio heterogéneo para estimar el efecto de
las vias preferentes en la dispersion local de un trazador fluorescente. Este sistema de
correccion permitié el uso de tanques de mayor tamano.

Posteriormente, Lohmannsrében y Roch (2000) presentaron un sistema de
medida de concentracion de trazadores fluorescentes in situ, utilizando para ello la
fluorescencia inducida por laser (Laser Induced Fluorescence, o LIF). Sin embargo, la
dificultad de referenciar geométricamente las medidas, hizo que este sistema de
estimacion de concentraciones se redujera al analisis de muestras de suelo en
laboratorio.

Actualmente, el método de fotografia de mayor uso es el establecido por Aeby y
Schulze (2001). Aunque este método se utilice preferentemente para estudios de
infiltracion en suelos naturales, en numerosas ocasiones se ha adaptado para el estudio
del transporte en tanques o columnas de laboratorio (Vanderborght y Gahwiller, 2002;
Persson, 2005).

Oostrom (2007), realiza un exhaustivo repaso de las distintas técnicas
alternativas de tratamiento de imagen utilizados en los tanques de escala intermedia,
fundamentalmente en el campo de la remediacion de contaminacion por NAPLs. Entre
estas técnicas cabe destacar la tomografia de resistividad eléctrica (ERT), métodos de
espectro no visible como técnicas de rayos X y radiacion gamma.

2.8.3 Estudio de la dispersion no-fickiana mediante tanques de
experimentacion

El uso de tanques de experimentacion tiene una larga historia a la hora de
caracterizar de manera cualitativa el fenomeno de macrodispersion que dio origen a la
teoria de dispersion no fickiana (Skibitze y Robinson, 1963) , al comprobar la existencia
de fenomenos no caracterizados correctamente por la teoria fickiana (Hoffman et al.,
1996, la dificultad de obtener una serie de datos con el nivel de detalle (tanto espacial
como temporal), hace que hasta el desarrollo de un sistema de monitorizacion que lo
permitiera, el estudio de la dispersion no fickiana quedase limitado al campo teodrico. No
es de extrafiar, pues, que con el abaratamiento y la mayor precision de los sistemas de
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medida, muchas de las primeras aplicaciones de los tanques de experimentacion
consistieran en validar estas formulaciones alternativas o explicar los fendmenos
observados en los tanques de laboratorio a la luz de estas nuevas formulaciones (Levy y
Berkowitz 2003, Lipiec y Hatano, 1998., Berkowitz y col., 2000).

Levy y Berkowitz (2003), y Berkowitz y col (2000) modelan el transporte en un
medio heterogéneo de laboratorio utilizando tanto la ecuacién clasica de conveccion-
dispersion como el modelo “Continuous Time Random Walk” (modelo CTRW). En el
estudio, se concluye que el modelo CTRW reproduce mucho mejor los tiempos
anormalmente rapidos de llegada, asi como las largas colas de las curvas de llegada.
Obtienen, ademas, que incluso en medios homogéneos se dan fendémenos no fickianos,
por lo que ponen en duda la validez de la hipdtesis de la dispersion fickiana. Lipiec y
Hatano (1998) modelan las caracteristicas hidraulicas de un medio heterogéneo segun la
dimension fractal, que es parte del modelo de transporte de conveccion-dispersion
fraccional (FADTM)

Historicamente, los estudios sobre dispersion de solutos se han llevado a cabo en
columnas de laboratorio a escala pequena (de un rango de decenas de centimetros a un
par de metros), lo que ha centrado los estudios en la dispersion longitudinal. Bear
(1972) realiza un repaso sobre los experimentos de laboratorio en columna realizados en
la década de los 50 y 60. Sin embargo, al aplicar los las conclusiones de esos estudios al
medio real, se observé que los resultados no concordaban. Ciertamente, el nimero y
clase de heterogeneidades que pueden incluirse en una columna de laboratorio son
limitadas. Algunos trabajos (Silliman y Simpson, 1987; Silliman y col, 1987)
introducen heterogeneidades sencillas en tanques tridimensionales para obtener curvas
de llegada sencillas, pero no realizan mapas de concentraciones al no disponer de un
sistema fotografico adecuado.

Durante la década de los 90, uno de los principales esfuerzos fue el de obtener
algoritmos que permitiesen generar en estos tanques de experimentacion un medio
heterogéneo con propiedades estadisticas similares a las encontradas en la naturaleza
(Barth y col., 1996; Chao y col., 1996; Welty y Elsner, 1997). Por ello, los tanques de
laboratorio de escala intermedia (es decir, de méas de 1 m en la direccion de flujo)
comenzaron a utilizarse al permitir la inclusion de un mayor nimero de
heterogeneidades similares a las encontradas en la naturaleza. En estos tanques las
condiciones experimentales son conocidas y controladas, y los datos de concentracion y
velocidades de flujo son mucho maés accesibles que en los medios reales. Glass y col.
(1998) fueron capaces de medir las velocidades de flujo locales en un tanque de
experimentacion. Schincariol y Schwartz (1990) midieron la distribucion especial de la
concentracion de soluto en sistemas de flujo de densidad variable, mientras que Barth y
col, (2001) midieron las variaciones de conductividad hidraulica en un tanque de
experimentacion de medio heterogéneo.
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Diversas investigaciones (Huang et al. 2002; Theodoropoulou et al. 2003;
Gaganis et al. 2004) demuestran que las técnicas basadas en el analisis de la imagen
digital del movimiento de un trazador coloreado resultan una valiosa herramienta para
estudiar experimentos de flujo y transporte llevados a cabo en laboratorio. Esta validez
se debe a que son capaces de proporcionar una serie de mapas de concentraciones en el
tiempo y en el espacio mucho mas precisa que con los métodos convencionales y de
manera no intrusiva.

Aun asi, a pesar de que el nimero de estudios que utilizan tanques de
experimentacion de escala intermedia ha crecido en los ultimos 15 afios, pocos de ellos
han investigado el comportamiento no fickiano del transporte de solutos. Silliman y
Simpson (1987) y Schincariol y Schwartz (1990) son los pocos ejemplos de mas de 15
afnos que se encuentran sobre el particular. Siguiendo la estela de estos trabajos, Forrer
(1999) y Foerrer y col (2000) utilizan imagenes digitales para visualizar el movimiento
de un trazador coloreado. En estos trabajos, parametros del transporte como la
dispersividad se estiman tras optimizar el ajuste entre los perfiles de concentracion
calculados y observados de convertir el color de los pixeles de la imagen en
concentraciones de soluto.

Pang y Hunt (2001) llevaron a cabo estudios de la dispersividad a lo largo de una
columna de 8 m de longitud, obteniendo que la dispersividad variaba con la distancia
recorrida atin en un medio homogéneo. Levy y Berkowitz (2002) ampliaron este estudio
realizando diversos ensayos de flujo y transporte en un tanque de laboratorio utilizando
tres tipos de medios: un medio homogéneo, un medio heterogéneo aleatorio y un medio
heterogéneo con correlacion exponencial, utilizando tres tipos de arena. Los resultados
demuestran que en todos los casos, incluido en el medio homogéneo, las curvas de
llegada de soluto muestran caracteristicas que no quedan bien explicadas por la teoria
clasica.

Posteriormente, Inoue y Tanaka (2005) e Inoue y col (2006) utilizaron la imagen
digital para estimar el coeficiente de dispersion y sen un tanque bidimensional de
escala intermedia para estimar el coeficiente de dispersion global y su evolucion
temporal, asi como la velocidad convectiva del penacho de trazador. En este tanque se
realizaron ensayos de flujo y transporte con distintos gradientes y en medios
homogéneos formaos por materiales de diferentes granulometrias. Los resultados
muestran que el coeficiente de dispersion es proporcional al gradiente de alturas y
aumenta conforme disminuye la granulometria del material. Lo que implica que la
dispersividad es inversamente proporcional al tamafio de grano del material y es
independiente de la velocidad. También establecen que el ratio entre la dispersividad
longitudinal y lateral es aproximadamente de 0,1 y describen cémo la diferencia entre
los resultados observados y los predichos por la ecuacién de conveccion-dispersion
aumentan conforme aumenta la velocidad. Los trabajos examinados se centran en la
obtencion detallada de la evolucion de la dispersividad global en el tiempo y, hasta el
momento no se tiene noticia de ningun trabajo centrado en analizar la dispersividad a
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escala local y su evolucion temporal en un medio heterogéneo, a falta de desarrollo de
una metodologia capaz de estimar este parametro a partir de mapas de concentracion
globales.

Para esta investigacion es necesario contar con un gran niamero de datos de
piezometria y concentracion a lo largo del tiempo. Obtener estos datos en un
experimento en campo al nivel de detalle y precision requerida resulta imposible. Por
ello, se ha optado por estudiar el fendmeno de dispersion en un medio heterogéneo
simplificado pero inspirado en una formacion geologica real. Este tanque se ha
equipado con un sistema de adquisicion de datos de piezometria de alta precision.
También se ha puesto a punto un dispositivo fotografico capaz de obtener gran cantidad
de datos de concentracion tanto en el espacio como en el tiempo de forma no invasiva y
sin interferir en el proceso de flujo y transporte. En el siguiente capitulo se detalla el
tanque construido, sus caracteristicas y funcionamiento.
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3. Modelo de experimentacion a escala

intermedia

3.1 Descripcion del dispositivo fisico, justificacion
de materiales y detalles constructivos

3.1.1 Construccion del tanque de experimentacion

Se ha desarrollado y construido un dispositivo de laboratorio consistente en un
tanque de experimentacion en el que se construy6 un medio poroso heterogéneo basado
en las propiedades de una formacion geoldgica real de caracteristicas conocidas. En el
seno de ese medio se cred un gradiente hidraulico y se introdujo una cantidad conocida
de un trazador no conservativo coloreado. A través la fotografia de la evolucion del
penacho y obteniendo la correlacion entre el matiz de color mostrado por el penacho en
un punto y la concentracion de trazador en ese punto, se obtiene una serie muy detallada
de mapas de concentracion a lo largo del tiempo. Mediante el analisis de imagen digital
se puede, por tanto, obtener un mapa en el espacio y el tiempo del valor de la
dispersividad asociado a un elemento discretizado concreto. Modificando el tamafio de
estos elementos de discretizacion se puede observar la evolucion de estos valores de
dispersividad segtn el tamano de escala.

A fin de obtener los datos necesarios para estimar las dispersividades locales
instantaneas, se disefiaron y llevaron a cabo diversos experimentos de flujo y transporte
en el interior de un tanque de experimentacion de pared transparente. Este tanque,
construido en metacrilato, se realiz6 con dimensiones generales de 1400 mm de
longitud, por 400 mm de altura, por 200 de profundidad. En su interior alberga un hueco
de 1400 x 400 x 50 mm en el que se construyod el medio poroso. Este medio fue
realizado en arena de diferentes granulometrias, y estd compuesto por elementos de 25
mm de longitud, 20 mm de altura y 50 mm de profundidad. Cada uno de estos
elementos estd formado por el mismo tipo de arena, por lo que se asume que su
conductividad y demas caracteristicas hidraulicas son constantes.

Previamente a la construccion del medio poroso, se crearon en cada extremo del
tanque dos camaras de 100 mm de longitud, 400 mm de altura y 50 mm de profundidad.
El objetivo de realizar estas dos camaras es crear zonas separadas del medio, a fin de
conseguir una entrada y salida de agua uniforme en toda la altura del tanque. Para crear
cada camara, se colocd una malla metalica de forma transversal, con una abertura de
paso de 56 um, tamafio inferior a la granulometria de los elementos mas finos del
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medio. De ese modo se impide la entrada de finos en las camaras de entrada y salida, a
la vez que se permite el paso del agua. Esta entrada de agua, a fin de crear un flujo
uniforme, paralelo y laminar en toda la seccion del tanque, se realiz6 insertando un tubo
de PVC de 335 mm de didmetro, ranurado en toda su longitud y colocado verticalmente
en la zona central de cada camara. Cada uno de estos tubos verticales se conecto,
mediante una manguera flexible de PVC, a un tanque de nivel constante situado en el
exterior. Colocando estos tanques a alturas diferentes, pudo crearse un gradiente de
potencial en el interior del tanque, de valor conocido y constante a lo largo de la
vertical. De este modo, pudo controlarse con precision y de manera independiente la
altura piezométrica en las zonas de entrada y salida de agua al tanque. Cada una de las
camaras se rellend, ademas, con perlas de vidrio de 2 mm de diametro que aparte de
contrarrestar el empuje lateral del medio ademas ayudaba a que el flujo fuese lo mas
uniforme en todo el espesor y profundidad del tanque.

HH i

Figura 3.1 — Vista general del tanque de experimentacion

Las caracteristicas constructivas y una descripcion mas detallada del tanque de
experimentacion se encuentra en el anexo correspondiente.
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3.2 Descripcion del medio utilizado
3.2.1 Origen de los datos de conductividad

En el interior del tanque de experimentacion se escogio reproducir los patrones
de variabilidad espacial de un medio natural de alta heterogeneidad, en el seno del cual
se llevase a cabo un experimento de transporte de masa en condiciones saturadas. Para
ello se tomaron los datos de conductividad hidréulica de una capa del llamado MADE
site. De este acuifero, situado en la base aérea de Columbus (Mississippi, USA), se ha
trazado un detallado mapa de conductividad hidraulica a partir de los datos obtenidos
de 5232 medidas de flujo procedentes de 67 pozos completos de 5,2 cm de diametro
situados en un area de 6,5 hectareas. Las medidas de conductividad se realizaron
midiendo los flujos verticales durante un test de bombeo. Para ello se utiliz6 un aforador
tomando medidas cada 15.24 cm de profundidad. Los detalles pueden verse en
(Christiansen, Hill; 2004) y (Boggs JM, Beard LM; 1993).

El MADE site es un acuifero libre formado por depdsitos no consolidados
procedentes de los rios Tombigbee y Buttahatchee, que lo limitan. Se trata de un
acuifero que ha sido investigado exhaustivamente por medio de técnicas
hidrogeoldgicas y geofisicas (Boggs y Young, 1992; Bowling y Rodriguez, 2005), que
indican que la principal formacion del acuifero consiste en arenas de granulometria
heterogénea con pequefios lentejones de yeso y arcilla. La parte inferior queda limitada
por una capa continua de arcilla procedente de la formacién marina Eutaw, que restringe
el movimiento en profundidad. Mediciones de caudal in situ han proporcionado
literalmente miles de mediciones de conductividad horizontal en las proximidades del
dominio del ensayo (figura 3.1). Estos datos tienen un rango de variacion del orden de
4.5 o6rdenes de magnitud. (Rehfeldt y Boggs, 1992)

Desde finales de la década de los 80 y durante los 90, se llevaron a cabo varios
ensayos de transporte de trazadores a escala de campo y con gradiente natural en el
llamado Macro-Dispersion Experiment Site (MADE), localizado en Columbus,
Mississippi. El primer ensayo de trazadores (MADE-1) realizado en la formacion tuvo
lugar durante un periodo de 20 meses entre 1986 y 1988, en el cual se inyectaron en el
acuifero sales de bromo y acido benzoico clorado. El movimiento de estos solutos fue
monitorizado utilizando un sistema de toma de muestras a varios niveles de profundidad
(Adams y Gelhar, 1992, Rehfeldt y Boggs, 1992). El segundo ensayo, (MADE-2), tuvo
lugar entre Junio de 1990 y Septiembre de 1991, y fue realizado a fin de obtener una
base de datos exhaustiva que pudiese servir para validar nuevos modelos de flujo y
transporte. En este ensayo MADE-2 se inyectaron varios compuestos organicos y sales
de tritio, siendo las sales de tritio utilizadas como trazador conservativo. (Boggs y col.
1993).
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(a) Location of the MADE site (b) Layout of test features
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Figura 3.2 — Situacion del MADE site y localizacion de los pozos de medida y
muestreo (fuente: Liu y Chen, 2008)

En la figura siguiente se observa un mapa de las conductividades horizontales

de la formacién acuifera obtenidas a partir de los datos de conductividad medidos en los
sondeos.
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Figura 3.3 — Datos de conductividad hidraulica obtenidos a partir de los sondeos
ejecutados en el MADE site (fuente: Llopis-Albert y Capilla, 2009)

A partir de estos datos, se generd un mapa muy detallado de las conductividades
generando los datos restantes por interpolacion gracias al software de krigeado 3-D
GSLIB.

(b) Kriged flowmeter conductivities

Figura 3.4 — Mapa de conductividades de la formacion, en m/dia, generado por krigeado
de los datos de conductividad horizontal a partir de los datos de los sondeos existentes
(fuente: Liu y Chen, 2008)

Se han realizado varios estudios para explicar el comportamiento “anémalo” de
los penachos de trazador inyectados en el MADE site (Baeumer y Benson 2001;
Barlebo y col. 2004). Utilizando un modelo de trayectorias aleatorias continuas en el
tiempo, Berkowitz and Scher (1998) demostraron que el transporte anémalo puede ser
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debido a heterogeneidades de tamafio menor que la escala de discretizacion, tales como
fracturas de alta conductividad. Debido a ello, se ha senalado que el MADE site puede
contener vias de flujo preferente que pueden ser reproducidas como fracturas de alta
conductividad. Benson y col. (1995) utilizaron un modelo de derivadas fraccionarias
para modelar el movimiento de las particulas de soluto segun la caracterizacion de Lévy
del movimiento browniano. Feehley y col. (2000), y Harvey y Gorelick (2000)
demostraron que era mas adecuado un modelo de porosidad dual que un modelo clasico
de conveccion-dispersion para reproducir las concentraciones promedio en los ensayos
de trazadores realizados en el MADE site.

La ventaja del modelo de porosidad dual se debe a la mejora al reproducir las
vias preferentes de flujo. Baecumer y col. (2001) modelaron el transporte utilizando una
forma de la ecuacion de conveccion-dispersion que trataba al tiempo como una variable
aleatoria a fin de representar el efecto acumulado de la transicion del soluto entre zonas
de alta y baja conductividad. Este modelo representaba de manera precisa los perfiles de
concentracion del penacho de tritio del ensayo MADE-2 realizado en el acuifero.
Berkowitz y col. (2006) demostraron que la mayoria de modelos alternativos aplicados
en esta formacion comparten una base fisica similar. Es decir, la modelacion de las
heterogeneidades de tamafio menor que la escala de discretizacion, que contribuyen de
manera importante a la existencia de un transporte anémalo y que deben ser
representadas de una forma adecuada para modelar este transporte de manera adecuada.
Llopis-Albert y Capilla (2009) utilizaron un método de condicionamiento gradual (GC),
que permite la utilizacion de datos de conductividad, medidas de nivel piezométrico en
régimen transitorio y concentracion de solutos en un medio no gaussiano, permitiendo
también la utilizacion de datos “blandos” e indirectos. Esta metodologia, acoplada a un
modelo multi-rate transfer model (MRMT), consigue un buen ajuste con de los
resultados a 350 dias en medios no gaussianos como el MADE site en el ensayo
MADE-2.

Por otra parte, Barlebo y Hill (2004) sostienen que las heterogeneidades de
pequefio tamafo, tales como las que forman vias de flujo preferente descritas en los
estudios anteriores, no tienen gran importancia en el transporte de solutos. Sostienen
que el modelo clésico de conveccion-dispersion es capaz de explicar las anomalias
observadas en el penacho de soluto si se utiliza un modelo 3D calibrado con 8
parametros diferentes. Las discrepancias observadas entre los resultados de
conductividad calibrada y las medidas de conductividad in situ se achacan a las
limitaciones de los caudalimetros y errores de medida. La precision de estas medidas in
situ ha sido objeto de debate en Hill y Barlebo (2006) y Molz y Zheng (2006).

La formacion hidrogeoldgica escogida reune pues tres caracteristicas de gran
interés para ser usada como modelo de variabilidad espacial a imitar. Por una parte
exhibe patrones de variabilidad espacial altamente heterogéneos con caracteristicas que
la diferencian de la variabilidad espacial de tipo gaussiano. En segundo lugar, se
dispone de una cantidad muy importante de datos, por tratarse de un experimento de
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campo con una alta inversion de recursos y por ello se tiene un volumen de datos
imposible de encontrar en general. Por otra parte, diversos autores han trabajado con
esta informacion y se ha visto la dificultad de reproducir los datos experimentales
mediante modelos de transporte que no contemplen la heterogeneidad existente e
incluso que no recurran a alternativas como los modelos de transporte multitasa.

3.2.2 Disefio del campo de conductividades hidraulicas

Para la formacion del medio se utilizaron 5 tipos de arenas siliceas distintas,
lavadas y con un porcentaje minimo de impurezas. La conductividad de cada una fue
estimada segln el test ASTM 2434. Este test normalizado destinado a medir la
conductividad hidraulica de muestras no consolidadas consiste en saturar con agua una
muestra de material introducida en una celda con area transversal y longitud conocidas.
Entre ambos extremos de la celda se establece una diferencia de potencial hidraulico
utilizando para ello un tanque de nivel constante conectado a la entrada y otro a la
salida, ambos de diferentes alturas. Mediante la diferencia de presiones entre ambos
extremos de la celda se crea una diferencia de potencial hidraulico y un flujo de agua a
través de la celda. Este caudal circulante, segun la Ley de Darcy, sera proporcional al
area de la celda, a la diferencia de potencial entre los extremos de la celda, a la longitud
de ésta y, finalmente, a la conductividad hidraulica del material. Siendo todas las
restantes variables conocidas, midiendo el volumen de agua de salida en un tiempo
determinado se llega a al valor de la conductividad hidraulica del material con el que se
ha rellenado la celda.

De forma parecida, para estimar la porosidad de cada arena, se llen6 con ella un
recipiente de 1 litro (1000 cm’) y se peso el conjunto. Se asume que al tratarse de un
material granular suelto, la porosidad efectiva es igual a la porosidad total. Al tratarse de
arenas siliceas, se tomo la densidad del material como 2,5 gr/cm3 . La diferencia entre el
peso obtenido y el calculado para ese volumen se asume que es debido a la fraccion
volumétrica de poros. Es decir:

9:(1— g; J-IOO% G.1)
p-Vo

Los resultados obtenidos para cada una de las arenas se muestran en la tabla
siguiente
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Arena Tamario medio  Conductividad Porosidad (%)
de grano (mm)  hidraulica (cm/s)

Tipo 1 0,078 0,0055 9

Tipo 2 0,2 0,0212 11

Tipo 3 0,7 0,1032 15

Tipo 4 0,8 0,3941 17

Tipo 5 0,85 0,6934 21

Tabla 3.1 — Caracteristicas de las arenas utilizadas

Tal como se ha explicado en el punto anterior, se dispone de un enorme nimero de
medidas de conductividad horizontal de la formacion MADE site. En concreto se
dispone de un total de mas de 500,000 datos, recogidos en 24 capas de 140 por 55 datos
cada una. [Escriba una cita del documento o del resumen de un punto interesante. Puede
situar el cuadro de texto en cualquier lugar del documento. Utilice la ficha
Herramientas de cuadro de texto para cambiar el formato del cuadro de texto de la cita.]
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Figura 3.5 — Capa n® 21 del MADE site, origen de los datos utilizados en el tanque
(escala logaritmica)

Puesto que es imposible reproducir tal nimero de datos en el tanque fisico, se
realiza la seleccion de un subconjunto de 800 de estos datos. En concreto se escogio
una matriz de 20 x 48 datos de la zona inferior izquierda de la capa n® 21 del MADE
site.

Los datos de conductividad de que se dispone tienen una precision de +107
cm/seg, mientras que so6lo se dispone de 5 tipos de arena diferentes. Esto hace necesario
reunir el total de datos en cinco grupos, cada uno de ellos con un valor medio de
conductividad similar a la conductividad de cada una de las arenas de que se disponen.
Para conseguirlo, los valores contenidos en una de las capas de la base de datos se
ordenaron de menor a mayor y dividieron en cinco grupos diferentes, segun el dato
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perteneciera a los percentiles del 0-15%, 16-30%, 31-70%, 71-85% y 86-100%. Se
calcul¢ el valor medio de los datos pertenecientes a cada percentil. Y éstos se
consideraron lo bastante aproximados a los de las arenas disponibles, de modo que se
utilizaron éstas para construir un medio que reproduzca los patrones de variabilidad
espacial de la formacion natural dentro del tanque de experimentacion (ver tabla 3.2).

Material n° Intervalo de valores Conductividad MADE Conductividad arenas
del MADE site (m/dia) (m/dia) (m/dia)
1 1.63- 10"- 6.75 - 10~ 0.0036 0.0055
2 6.80-10° —2.51-10 0.0181 0.0212
3 2.51:10%-4.43-10" 0.1127 0.1032
4 4.43-10" - 7.42-10" 0.7194 0.3941
5 7.42:10" - 6.42 0.8892 0.6934

Tabla 3.2 — Comparativa entre los valores de conductividad del medio a reproducir y los
de las arenas utilizadas

La conductividad de cada elemento del conjunto seleccionado se reasigno al
valor promedio del grupo al que pertenecia. De ese modo se dispuso de un conjunto de
datos de conductividad inspirado en una formacion conocida que pretende recoger las
principales caracteristicas del campo de conductividades heterogéneo. Este nuevo
conjunto de datos se utilizd como plantilla a la hora de construir el medio poroso
contenido en el tanque de experimentacion segun la técnica de relleno humedo. (véase
seccion siguiente). En la figura 3.3 puede observarse la correspondencia entre los datos
de conductividad de la formacion que se pretende modelar, la reasignacion de cada
elemento dentro de cada uno de los 5 grupos que se establecieron y el medio fisico
finalmente construido.
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Figura 3.6 — Subconjunto de la capa 21 del MADE?2 site a modelar, datos agrupados en
5 grupos, y fotografia del medio construido en el interior del tanque (escala logaritmica)
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3.3 Construccion del medio poroso

Puesto que nuestro objetivo a la hora de construir el medio heterogéneo donde se
llevarén a cabo los experimentos de flujo y transporte es crear elementos separados con
conductividades de diferente magnitud, es necesario evitar la mezcla de estas arenas. En
este caso se utilizo la técnica de “relleno hiimedo”. Esta técnica presenta la ventaja
frente a otras como la de “medio congelado” en que la arena de cada elemento queda
depositada de una manera homogénea, sin estratificacion de finos y minimizando la
posibilidad de asentamientos posteriores del material que modifiquen la conductividad
de los elementos. En la técnica de relleno himedo el medio se va construyendo capa
por capa, utilizando una plantilla de huecos en los que se depositan las distintas arenas
por separado seglin el medio a modelar. Para evitar la estratificacion de los finos, la
mitad del grosor de la plantilla esta cubierto por una lamina de agua libre, sobre la que
se deposita el material. Una vez se completa una capa del medio, se extrae la plantilla y
se eleva la lamina de agua por encima de la capa, utilizando para ello un tanque de nivel
constante conectado al medio. Asi, se procede ya con la capa siguiente.

Para construir el medio se utilizé una plantilla cuadriculada realizada con
metacrilato con una serie de huecos de 25 mm de longitud, 50 mm de anchura y 20 mm
de espesor. Mediante un tubo de pléstico conectado a un embudo, se rellenaron los
distintos huecos segun el grupo al que perteneciera el elemento. La longitud y anchura
de la plantilla ajustan perfectamente con el espacio interior del tanque, permitiendo de
esa forma una separacion correcta y la construccion del medio deseado.

Figura 3.7 — Detalle de la operacion de relleno himedo con la plantilla
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En detalle, el procedimiento del relleno humedo del medio se compone de las
siguientes operaciones (figura 3.8):

1.- Mediante los tanques de nivel constante se elevd el nivel piezométrico 10 mm. por
encima del fondo del tanque

2.- Se vertio la arena deseada en cada hueco. De ese modo, cada hueco define un
elemento separado del resto con caracteristicas de conductividad y dispersividad
homogéneas, puesto que la lamina de agua evita la segregacion de los granos por
tamano.

3.- Se espero a la sedimentacion de la arena para proceder a extraer la plantilla y se
comenzo6 con la fila superior de elementos.

4.- Cuando el nivel de la arena alcanzaba una de las hileras de sensores, se colocaron las
agujas y sensores necesarios para taponar los agujeros de la pared del tanque.

5.- Una vez terminada la ltima hilera de elementos, se dejo sin extraer la plantilla para
evitar que debido a la sedimentacion de la arena se crease una zona vacia en la parte
superior, por la que el flujo pudiese puentear el medio poroso.
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c)

Figura 3.8 — Diferentes operaciones de llenado del tanque: a) colocacion de la
arena en la plantilla; b) retirada de la plantilla; c¢) elevacion de la lamina de agua

En el anexo correspondiente se explica con mayor detalle el procedimiento de

relleno y los distintos métodos alternativos para crear medios porosos con la estructura
deseada.
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3.4 Sistema de adquisicion de datos

3.41 Sistema de medida de alturas piezométricas

Una vez construido el medio, es necesario poder obtener datos de la distribucion
de niveles piezométricos en el interior del medio que nos permitan describir lo que
ocurre en su interior. Las variables que nos ayudan a describir el proceso de flujo y
transporte son, basicamente, aquellos relativos al flujo (conductividad, porosidad y
gradiente piezométrico) y a la concentracion de soluto en el espacio y el tiempo. Si bien
se ha disefiado un sistema de toma de datos por imagen digital que permite una buena
descripcion de la concentracion de soluto de manera no invasiva, para la medida de
alturas piezométricas fue necesario acceder a ¢l a través de la pared del tanque. Para
ello, en la parte trasera (no visible) se realizaron una serie de pequefios agujeros a través
del metacrilato para poder introducir sensores de presion. Para minimizar los efectos de
pérdida de presion ocasionados por efecto de la pared del tanque, se sello este agujero
pasante con silicona y se introdujo a través de ¢l una aguja de 30 mm de longitud que
comunicaba la presion hidraulica existente en la parte central del medio con el sensor de
presion.

Figura 3.9 — Detalle de uno de los sensores de presion roscado a la pared del tanque
(obsérvese el agujero roscado sin sensor en la parte inferior izquierda)

De esa forma se obtuvieron lecturas directas y continuas de las alturas
piezométricas hasta en 36 puntos distribuidos homogéneamente a lo largo del medio.
Los sensores se colocaron formando una malla regular de 3 filas y 12 columnas,
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equidistantes entre si y se conectaron a un ordenador a través de un dispositivo digital
de almacenamiento de datos. Los datos ofrecidos por estos sensores no son medidas de
presion, sino medidas de diferencia de potencial proporcionales a la presion ejercida
sobre la boca del sensor. Es necesario, pues, calibrar la respuesta de los sensores a
distintas presiones previamente a su uso.

Para calibrar estos sensores frente a diferentes alturas de agua, se enfrentaron sus
medidas a las alturas creadas utilizando los tanques de nivel constante de entrada y
salida de agua. El coeficiente de correlacion fue superior al 99% en todos los casos y la
precision alcanzada inferior a 1 mm de columna de agua, precision que se considero
suficiente para caracterizar de manera adecuada la distribucion de alturas piezométricas
en el interior del medio.
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Figura 3.10 — Imégenes de la pared trasera del tanque, utilizada para la instrumentacion,
y situacion geométrica de la posicion de los 36 sensores insertados en la pared del
tanque

Gracias a estos datos se pudo obtener un mapa detallado de las presiones en el
interior del medio que, posteriormente, sirvié como base para obtener un mapa de las
velocidades locales de flujo, tanto en direccion como en mddulo.
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3.4.2 Sistema de medida de concentraciones

Para estimar las concentraciones de soluto en un punto en un instante dado se
utilizo una técnica basada en la toma de fotografias digitales de un trazador coloreado.
El objetivo es estimar la concentracion del trazador a partir de la intensidad de color
emitida por él.

Cuando sobre un compuesto coloreado incide la luz, absorbe tinicamente ciertas
longitudes de onda contenidas en el espectro luminoso, reflejando las restantes en lo
que denomina su “color propio”. Estas longitudes de onda absorbidas y emitidas
dependen de la identidad del compuesto y permanecen iguales sin importar la cantidad
de compuesto presente. Sin embargo, la cantidad de luz absorbida depende de la
concentracion de compuesto presente en el medio. A mayor concentracion de ese
compuesto, mayor sera la proporcion de radiacion absorbida en las longitudes de onda
propias.

Esta relacion viene dada por la Ley de Beer, la cual establece que, para una
radiacion monocromatica (que s6lo contiene una longitud de onda), al incidir una
radiacion de intensidad Iy, la intensidad de luz absorbida por el compuesto al incidir
sobre una disolucidn, es proporcional al logaritmo de la concentracion del compuesto
presente segun:

_ ) —aC
1,=1,-10 (3.2)

Donde I; es la intensidad de luz transmitida, Iy la intensidad de la luz incidente, C
la concentracion del compuesto y o una constante que es propiedad del compuesto y de
la longitud de onda incidente, conocida como “coeficiente de extincion molar” o
“absortividad molar”. Esta formula describe como, para una radiacidon monocromatica,
existe una relacion exponencial entre la luz transmitida a través de una sustancia y la
concentracion de la sustancia en el medio.

Si lo que se mide no es la intensidad absorbida, sino la intensidad reflejada, la
Ley de Beer se formula como:

I =1,(1-107) (3.3)

De ese modo, podemos aprovechar la medida de la intensidad reflejada por la
solucion de trazador coloreado para estimar la concentracion de éste. Sin embargo, la ley
de Beer es aplicable unicamente la luz con la que se ilumina una disolucion es
monocromatica. En el caso de que la luz incidente no lo sea, la relacion entre la
concentracion del trazador y la radiacion emitida no es inmediata. Esto es debido a que al
ser iluminado por luz que contiene un gran nimero de longitudes de onda, la intensidad de
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luz absorbida es el conjunto del efecto de las distintas absortividades para las distintas
longitudes de onda incidentes. Asi, los objetos reflejan un conjunto diverso de longitudes
de onda en distintas proporciones que, combinadas, forman el “color propio” observado. A
este tipo de colores se los conoce como colores no-espectrales. La relacion entre el color
no espectral y la concentracion del trazador del medio no es una relacion sencilla. Sin
embargo, esta relacion sigue siendo proporcional y especifica del compuesto. Y, por tanto,
susceptible de ser modelada.

Esta relacion ha intentado modelarse en varias ocasiones a través de herramientas
estadisticas. Forrer (2000) utiliza 155 muestras de trazador para lograr una relacion
polinémica de segundo orden entre los valores medios de los canales R, Gy B y el
logaritmo de la concentracion. Pese a que su experiencia se realizo en suelos naturales, el
coeficiente de correlacion logrado fue de 1* = 0,90. Fluhler y Flurry utilizan otro polinomio
de ajuste utilizando los datos de color para conseguir, en suelos naturales, un coeficiente de
correlacion de r* = 0,94. Persson (2005) utilizo una red neuronal para lograr una mayor
precision, logrando de ese modo errores medios cuadraticos de 0,0747 a 0,0944 gr/1.
Stadler (2000) utilizé también un polinomio de ajuste de segundo grado para lograr
coeficientes de correlacion de hasta 0,997 utilizando Brilliant Blue como trazador. Este
trazador se ha utilizado en numerosos estudios de infiltracion en campo debido a su nula
adsorcion en medios libres de materia organica. El méximo de energia luminosa
absorbida por este colorante corresponde a una longitud de onda de 630 nms. Este
colorante ha sido utilizado como trazador en numerosos estudios de infiltracion en
suelos y flujo subterrdneo, debido a su estabilidad y facilidad de deteccion. Flury y
Fliihler (1994) demuestran que debido a su caracter neutro, no tiende a ser adsorbido
por los constituyentes del suelo, aunque su uso en suelos naturales puede plantear
problemas al interaccionar con la materia orgénica (German-Heis y Fluir (2000)). El
protocolo para relacionar la intensidad de color con la concentracion de trazador esta
bien establecido en la bibliografia y se ha utilizado en numerosas ocasiones en suelos de
campo (Forrer (2000), Kaastel y Vogel (2002)). Hoy en dia, el procedimiento para
estimar la concentracion de trazador Brilliant Blue es un procedimiento habitual en los
estudios de infiltracion en suelos naturales, lograndose correlaciones superiores al 99%
en la mayoria de casos.

La relacion entre la intensidad de color reflejada y la concentracion depende,
ademas, del tipo de iluminacion utilizado, de la distancia de observacion, la temperatura
y otro gran numero de variables que hacen necesaria establecer una calibracion
especifica para cada situacion diferente.

Puesto que lo que se desea es obtener la sefial de color debida exclusivamente al
trazador para poder calibrar la relacion intensidad de color — concentracion, hay que
restar de la imagen del medio con trazador, la componente debida al color del medio.
Para ello se tom6 una foto del tanque de experimentacion en las mismas condiciones de
iluminacion y posicion, que se utilizdo como “blanco”. Posteriomente, una vez inyectado
un trazador coloreado, se realizaron una serie de fotografias de la evolucion del trazador
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a lo largo del intervalos regulares de tiempo. El resultado de sustraer, de estas imagenes,
el valor de color del “blanco” en ese punto nos proporciona la componente debida
unicamente a la concentracion de trazador. Esta componente proporciona una imagen
fiel y detallada de la distribucion de la intensidad de color del trazador en el medio.

Figura 3.-3.11 — Montaje del sistema de imagen digital destinado a la estimacion de
concentraciones en el medio

A fin de determinar la concentracion de un trazador coloreado en un punto del
medio, se calcula que la diferencia del color en un punto en el que existe una
concentracion de trazador frente al color en ese mismo punto libre de trazador, depende
exclusivamente de la concentracion de éste.
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Figura 3.12 — Fotografia de un instante de la evolucion del trazador en el tanque (a), del
tanque sin trazador utilizado como “blanco” (b), y diferencia en el color entre ambas
imagenes debida a la absorcion de luz por el trazador.

Para obtener la relacion entre la componente de color absorbido, se realizé un
polinomio de ajuste utilizando 40 disoluciones del trazador conocido como “Brilliant
Blue” variando su concentracion desde 11,86 gr/l hasta 0,002679 gr/1.

De todas estas disoluciones se tomaron imagenes digitales y se aislo de la
imagen la parte correspondiente a la solucidon coloreada restando la imagen obtenida de
un tubo de ensayo con arena saturada con agua destilada. Este tubo se utilizé como
blanco, cuyos valores promedio en los tres canales de color Ry, Gy y By, fueron restados
a los valores del promedio de los tres canales de color de los tubos con disoluciones de
trazador. De ese modo, la diferencia en el color es achacable inicamente a la
concentracion del trazador.

Los logaritmos de la concentracion del trazador C de las muestras, en
gramos/litro fueron ajustados paso a paso a través de un polinomio de segundo orden
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frente a los valores promedio muestrales de R, G y Bs de las distintas muestras. El
coeficiente de correlacion obtenido para todos los casos fue superior a 0,99. El
polinomio resultante fue:

log C(gr/1) =—3.2754—10.2516R —6.4104G +5.7154B—14.6265R —12.6479G —1.4025B" +
+8.1113R-G—1.4478R- B+21.2332G-B

Donde R, G y B son los valores de cada uno de las componentes de color
rojo, verde y azul, respectivamente. Esta relacion fue utilizada para obtener el valor de
la concentracion en cada punto del tanque en un instante dado (para una informacion
mas detallada, constltese el Anexo B)
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Figura 3.13 — Mapa del canal de color rojo (a), verde (b) y azul(c), y mapa del logaritmo
de la concentracion en el interior del tanque (en gr/litro, escala logaritmica)

La interpretacion de las variables y coeficientes de estos polinomios no son
sencillos, porque estamos utilizando un modelo de regresion con términos mixtos en
lugar de una relacion basada en un fenomeno fisico como es el de la absorcion de una
luz monocromatica seglin establece la Ley de Beer. Al haber tratado los datos de color
mediante herramientas estadisticas, €stos pierden su significado fisico. Aunque el ajuste
final sea muy bueno, los coeficientes de ajuste dependen enormemente de las
condiciones de iluminacion, la distancia, la camara o el angulo de la imagen. Es
importante mantener estas caracteristicas constantes y controladas a la hora de asegurar
la exactitud de los resultados. Por ello es muy importante dejar instalados todos los
dispositivos de imagen (cdmara y focos de iluminacion) desde el principio de un ensayo
con trazadores hasta su completa finalizacion.
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3.5 Descripcion de los ensayos realizados

3.5.1 Experimentos realizados

Se realizaron tres experimentos de flujo y transporte creando para ello diferentes
gradientes hidraulicos e inyectando diferentes cantidades de trazador. Sus caracteristicas
principales se resumen a continuacion:

1 118,5 117,2 1,08% 0,346 gr. 1,9 ml/s
2 118 177,2 0,91% 0,346 gr. 1,73 ml/s
3 117,6 117,3 0,25% 0,173 gr. 0,6 ml/s

Tabla 3.3 — Principales caracteristicas de los experimentos realizados

Para estudiar en profundidad el fendémeno de la dispersion, es conveniente tener
un gradiente pequefio, puesto que un gradiente alto favorece principalmente el
fenomeno de conveccion. Por ello, de los tres experimentos realizados, se seleccionaron
los datos generados por el ultimo de ellos, ya que en €l es mas acusado el fenomeno de
dispersion. En adelante, todos los datos y conclusiones del trabajo quedan referidos a
éste.
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Figura 3.14 — De arriba a abajo: Imagenes del primer al tercer experimento, donde se
aprecia como la importancia relativa de la dispersion hidrodindmica aumenta conforme
disminuye el gradiente

3.5.2 Justificacion y detalles del experimento

Entre los experimentos realizados se busco aquel en el que se pudiera apreciar
mejor el efecto de la dispersion hidrodinamica, teniéndose un recorrido y desarrollo
adecuado del penacho. Por tanto, se seleccion6 el ultimo de los experimentos de flujo y
transporte realizados, puesto que en los demas la dispersion quedaba enmascarada por
una mayor importancia de la componente convectiva. Una vez construido y rellenado el
tanque, y con los dispositivos de toma de datos montados y calibrados, se procedié a
realizar un experimento de flujo y transporte del que obtener datos experimentales a fin
de conocer las dispersividades locales instantaneas de los elementos del medio.

Para ello se realizaron varias operaciones que se detallan a lo largo de este capitulo:

- Establecimiento de un gradiente de potencial hidraulico entre los extremos
- Obtencidn del mapa de alturas piezométricas en el interior del tanque
- Inyeccion del trazador en el tanque

- Toma de imagenes de la evolucion del penacho y obtencion de los mapas de
concentraciones a lo largo del tiempo

3.5.3 Establecimiento de un gradiente hidraulico

Tal como se ha descrito en el capitulo anterior, la altura piezométrica tanto de
entrada y salida del tanque queda controlada mediante un sistema de elevacion de
tanques de nivel constante. La altura del nivel constante de ambos tanques quedo
referida al nivel fijo de referencia del suelo del laboratorio. De ese modo, se establecid
una diferencia de alturas entre los niveles de ambos tanques de:
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Nivel de entrada: 117,6 cm sobre el suelo
Nivel de salida: 117,3 cm sobre el suelo

Considerando que la longitud del medio poroso es de 1200 mm, el gradiente
hidraulico creado es de:

i= M-IOO =0,25%

1200

Este gradiente se mantuvo estable alimentando el tanque de entrada mediante
una bomba peristaltica de caudal 0,76 cm’/s. Se recogio el sobrante del tanque de nivel
constante a la salida, determinando su volumen por peso. Este valor, dividido por el
tiempo arroj6 el valor del caudal circulante. Una vez obtenido un valor constante en el
tiempo, se determind que se habia alcanzado el régimen estacionario del flujo.
Alcanzado el régimen estacionario el recipiente, que inicialmente pesaba 135 gr, pasé a
pesar 172,5 gr. Por tanto, el caudal sobrante fue de

Ooin = % =0,60 cm’/seg.

Una vez obtenido el valor del caudal circulante a lo largo del tiempo, y
comprobado que este caudal permanecia constante, se procedio a activar el sistema de
toma de datos de piezometria. Gracias a estos datos se pudo obtener un mapa detallado
de la distribucion de alturas piezométricas en el medio y, posteriormente, de las
velocidades locales en cada elemento de las discretizaciones tomadas.

3.5.4 Descripcion del ensayo

Se inyect6 1 cm’ de solucién de trazador Brilliant Blue FCF (véase seccion
4.5.2), con una concentracion de 173 gr/l. Para ello, se desenrosco uno de los sensores y
se introdujo una jeringa con una aguja de 90 mm de longitud que se introdujo hasta
alcanzar la pared opuesta y, con cuidado, se fue apretando el émbolo de manera
continua conforme se retiraba la jeringa. De ese modo, el volumen de trazador
inyectado fue lo mas uniforme posible en toda la profundidad del tanque. Una vez
introducido el trazador se tomaron iméagenes de la evolucion de la pluma de trazador
cada 6 minutos a lo largo de 60 horas.

Todas ellas fueron pasadas por el proceso de correccion de iluminacidon no
homogénea y color de fondo no homogéneo antes de aplicar el algoritmo para el calculo
de concentraciones de trazador. Los mapas de concentraciones obtenidos muestran
cierto ruido de fondo debido al umbral de corte empleado para determinar la existencia
o no existencia de trazador. Este umbral de corte corresponde a la concentracion de
trazador que se considerd indetectable, que en la calibracion de la relacion color-
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concentracién de trazador, se establecié en 2-10™ gr/l. Las imagenes fueron
almacenadas y convertidas en mapas de concentracion a través del proceso detallado en
el anexo 2.
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3.6 Modelacion numérica del experimento

3.6.1 Tamafio de malla y condiciones de contorno

Se realizé un modelo numérico destinado a reproducir el tanque de
experimentacion principalmente por dos motivos: obtener datos sobre velocidades de
flujo y de distribucion de niveles piezométricos en los puntos del tanque en que no se
disponia de ellos. También se realiz6 este modelo debido a que el asentamiento y la
compactacion in situ de los materiales, junto con el posible arrastre de finos de unos
elementos a otros son susceptibles de modificar la conductividad hidraulica de los
materiales, por lo que es necesario calibrar las conductividades del modelo numérico
frente a las alturas medidas en el tanque real. Para ello se cre6 un modelo del mismo
tamafio que el tanque: 1400 mm de longitud, 420 mm de altura y 70 mm de espesor. La
capa superior e inferior se definieron como inactivas, asi como la fila anterior y
posterior, a fin de representar las paredes impermeables de metacrilato.

1

Figura 3.15 — Vista lateral y superior de la discretizacion del modelo numeérico (en color
gris las celdas inactivas, en color azul las celdas de nivel constante)

Cada elemento homogéneo del medio fisico se representd por 30 celdas en el
modelo numérico (3 celdas de longitud, 2 de altura y 5 de espesor). En total, el modelo
numérico consta de 165 elementos de longitud por 42 de altura y 7 elementos de espesor
(48510 celdas en total).

3.6.2 Conductividad hidraulica y observaciones de alturas

Se introdujo en el modelo los datos de conductividad hidraulica
correspondientes a los elementos del tanque fisico, segin el mapa de la figura siguiente:
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Figura 3.16 — Mapa de conductividades del modelo numérico (las zonas de mayor
conductividad en rojo y las de menor conductividad en azul)

Como se ha explicado, cada uno de los elementos diferenciados en el modelo
fisico queda reproducido por varias celdas del modelo numérico. En concreto, por un
conjunto de 3 celdas de longitud, 2 celdas de altura y 5 celdas de espesor.

Figura 3.17 — Discretizacion de los elementos del modelo fisico en conjuntos de 3 por 2
por 5 celdas (en profundidad)

S
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Figura 3.18 — Imagen en la que se aprecia la discretizacién del modelo numérico
superpuesta a una fotografia del medio real.
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3.6.3 Calibracién del modelo numérico y estimacion del campo de
velocidades del flujo

Para calibrar las conductividades hidraulicas del modelo frente a las alturas
piezométricas medidas se utilizo el software MODFLOW vy el codigo asociado PEST en
el entorno PMWIN. MODFLOW es modelador de flujo por diferencias finitas que
resuelve, mediante interacciones, la ecuacion de flujo de agua subterranea. Se trata de
un software publico de modelacion numérica de flujo saturado desarrollado por el U.S.
Geological Survey en Fortran. La primera version de MODFLOW fue publicada en
1988 y es conocida como MODFLOW-88. Las aplicaciones de MODFLOW-88 se
basan en describir y predecir el comportamiento de sistemas acuiferos, y su uso es muy
habitual debido a la posibilidad de utilizar codigos afiadidos o la facilidad de
implementar c6digos nuevos, tales como aplicaciones de estimacion de pardmetros o
modelos de transporte de solutos. MODFLOW-88 y sus versiones posteriores,
MODFLOW-96, MODFLOW-2000 y MODFLOW-2005 se disefiaron para simular el
flujo subterraneo en condiciones saturadas y en tres dimensiones. Puesto que su Unica
capacidad era la de resolver la ecuacion de flujo subterraneo, se han desarrollado varios
codigos especificos por distintos investigadores, asi como aplicaciones graficas que
permiten una utilizacion mas intuitiva y sencilla.

Entre estos codigos especificos, se utilizo el codigo PEST para calibrar el valor
de la conductividad hidraulica de los elementos del tanque. Este codigo ha sido
desarrollado por la empresa Watermark Computing (Doherty J. y Brebber, L. 1994;
Doherty, 2000) a fin de ayudar en la interpretacion de datos de campo y en la
estimacion de parametros. Si se dispone de medidas de campo o laboratorio, PEST
ajusta los parametros del modelo de forma que las diferencias entre los resultados
generados por el modelo y las medidas de que se dispone sean minimas. Para
conseguirlo, PEST toma el control del software MODFLOW Yy lo ejecutan tantas veces
como sea necesario hasta encontrar el conjunto 6ptimo de valores para los parametros.

Por tanto, en el modelo numérico generado con MODFLOW se introdujeron las
observaciones de alturas reales medidas en el tanque de experimentacion con los
sensores de presion, asi como el valor del caudal de agua observado. Se dispuso de 36
observaciones de alturas distribuidas por todo el modelo, a las que se atribuy6 un nivel
de confianza del 0.95. Se hizo funcionar el software y se enfrentaron los resultados de
alturas piezométricas del modelo a los datos medidos en el tanque. La correlacién queda
mostrada en la siguiente figura:
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Figura 3.19 — Correlacion entre los valores calculados (eje vertical) y los medidos (eje
horizontal)

La desviacion media cuadratica entre los valores medidos y los resultados del
modelo numérico sin calibrar fueron de R* = 0.7568. Para mejorar la correlacion entre
estas series de valores, se parametriz6 el valor de la conductividad hidréaulica del
modelo en grupos de 3 celdas de longitud por 4 celdas de altura por 5 celdas de espesor
(es decir, un parametro por cada dos elementos del modelo fisico). De ese modo se
dispuso de 470 parametros diferentes para calibrar el valor de la conductividad
horizontal. En la figura siguiente queda reflejada la situacion geométrica de estos

parametros:

20 40 60 80 100 120 140 160

Figura 3.20 — Parametrizacion del modelo numérico
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Se realizo la calibracion del valor de la conductividad horizontal utilizando el
codigo PEST. El resultado muestra ésta un valor de los parametros muy similar a los
valores originales de conductividad hidraulica. Realizada una simulacién con estos
nuevos valores calibrados, se observo un ajuste mucho mayor, con una correlacion de
R*=0,9873.

cm/s

Figura 3.21 Valor calibrado de la conductividad hidraulica (en cm/s)

Mediante esta calibracion, la correlacion entre los valores calculados y los
observados mejord visiblemente.

/

*0

Alturas medidas en el tanque

/ R*=0,9873

05 0,55 0,6 0,65 07 0,75 0.8 0,85 09
Resultados modelo numérico

Figura 3.22 Correlacion entre alturas observadas y medidas en medio calibrado
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Los resultados del modelo numérico, ademads, nos proporcionaron el valor de las
alturas piezométricas en cada una de las celdas del modelo.
Y __:_.-" g J_.__l |I l :--.

Figura 3.23 Mapa de alturas piezométricas del modelo numérico (en cm)

Estas alturas piezométricas nos permiten el calculo del campo de velocidades
locales en el medio. Para ello calculamos el valor de los flujos horizontal y vertical en
cada elemento y, puesto que conocemos el area de contacto entre celdas y la porosidad
efectiva de éstas, podemos obtener el valor de la velocidad de flujo.

Para el célculo de las alturas piezométricas, MODFLOW-88 utiliza la media
geométrica de los valores de conductividad horizontal o vertical de las dos celdas entre
las que se calcula la diferencia de alturas. Es decir, si se calcula el flujo horizontal entre
la celda i,j y la celda 1,j+1, MODFLOW lo calcularé utilizando:

h . —h .

i,] 7,j+1
Y R Y 3.4
) (34)

hor

Donde Khi,j y Khi’j+1 son la conductividad horizontal de las celdas i,j e 1,j+1,
respectivamente. Del mismo modo, para el calculo del flujo en la direccidon horizontal
entre las celdas i,j e i+1,j:

i,j i+1,j

ho—h .
). b g (3.5)

"= K K
0, =[x, o

Sin embargo, a partir de la version MODFLOW-96, se permite al usuario escoger entre
utilizar la media armodnica (mas realista en el caso de flujo en columna) o la media
geométrica, mas adecuada para flujo bidimensional y tridimensional.
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Figura 3.24 Esquema de diferencias finitas para el calculo de las componentes vertical y

Los valores del flujo horizontal y vertical calculados se observan en la siguiente

figura:

horizontal del flujo entre celdas del modelo

[ [

r

40 60

Figura 3.25 Mapa del flujo horizontal y vertical entre celdas
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En los mapas puede observarse que, si bien el flujo horizontal discurre de
derecha a izquierda (de ahi su valor negativo), el flujo vertical muestra tanto valores
positivos (hacia la parte superior del tanque) como negativos (hacia la parte inferior del
tanque. También puede comprobarse que el valor de los flujos verticales tiene a ser un
orden de magnitud menor que los horizontales, debido a la menor diferencia de alturas
en la direccion vertical y la menor conductividad hidraulica vertical.

Una vez obtenido el caudal de flujo horizontal y vertical podemos calcular el
valor de las velocidades reales de flujo segun:

h
oo G (3.6)
s Ah . eef
v = 9. (3.7)
AV .eef'

Donde QZ’ ;Y O, son el flujo horizontal y vertical asociados al elemento i,j, 4,

y A, el valor del area de contacto entre las celdas contiguas en las que discurre el flujo
y 6, la porosidad efectiva del elemento. De ese modo, el campo de velocidades de flujo
sera;

nor

- s vert _:_ ~u,y _: ~t,y .
ViV iV -]—A v l+AV'9 Jj (3.8)
h Zef ef

Si calculamos el modulo de la velocidad de flujo se observa que éste tiene una
velocidad media del orden de 7 - 10™ cm/s, lo que hace que el trazador inyectado
tardaria de 170,000 segundos (20 dias) en atravesar toda la longitud del tanque en el
caso de que el material fuese homogéneo con una conductividad promedio. Sin
embargo, se observa como existen vias preferentes de flujo en las que la velocidad es
uno o dos ordenes de magnitud mayores. Estas vias canalizan el flujo, realizandose el
transporte de solutos preferentemente a través de ellas. Son consecuencia de la
heterogeneidad del medio, y la principal causa de la dependencia de dispersividad con la
escala. Estas vias preferentes contribuyen a que la ecuacion clésica de conveccion-
dispersion no reproduzca con exactitud las caracteristicas del transporte. Es por ello que
identificar y describir la heterogeneidad del medio es fundamental a la hora de realizar
modelos numéricos para predecir la evolucion de un penacho de contaminante.
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cm./s. x 10*
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Figura 3.26 Mapa del modulo de la velocidad de flujo en el interior del tanque

Gracias a estos mapas podemos estimar las trayectorias de flujo que se dan en el
interior del tanque obteniendo el camino mas corto entre las distintas curvas
equipotenciales.

Del mismo modo, pueden calcularse las trayectorias de particulas debidas
unicamente al transporte convectivo. Para ello utilizamos el codigo asociado a
MODFLOW conocido como PMPATH. Este codigo es un modelo de transporte
convectivo que funciona de manera independiente de MODFLOW, y que utiliza los
resultados de este ultimo para, mediante un esquema de seguimiento de particulas
semianalitico (Pollock 1988, 1989, 1994), calcular las trayectorias de las particulas
introducidas por el usuario debidas a la componente convectiva del transporte. A través
de un entorno grafico, el usuario puede colocar un nimero casi infinito de particulas en
la posicion que desee y observar las trayectorias seguidas por €stas a lo largo del
tiempo. Al introducir en el modelo una particula por fila en la zona de entrada y realizar
el seguimiento a lo largo del tiempo, se puede apreciar las trayectorias de flujo en el
modelo numérico debidas a las velocidades de flujo calculadas anteriormente.
Observando estas trayectorias, queda claras la existencia de vias preferentes de flujo, en
los que el transporte convectivo se concentra.

Figura 3.27 Trayectorias de flujo en el interior del tanque de experimentacion
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Hemos descrito, pues, la construccion del tanque de experimentacion, asi como
los ensayos de flujo y transporte llevados a cabo en su interior. Del mismo modo, hemos
descrito los sistemas que nos permiten conocer con un buen grado de detalle la
distribucion de alturas piezométricas y las concentraciones en el interior del medio.
También se ha descrito el modelo numérico realizado para representar los experimentos
realizados y cuyos resultados han generado los datos de velocidad local y trayectorias
de flujo. Todo lo expuesto aqui permitira obtener los valores de las dispersividades
locales segun el método expuesto en el proximo capitulo.
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4. Determinacion de la dispersividad

local instantanea

4.1 El parametro dispersividad en la ecuacién del

transporte

Desde el punto de vista cuantitativo, pocos parametros hidrogeolégicos son mas
complejos de obtener que la dispersividad. La dispersividad longitudinal puede
estimarse en el laboratorio haciendo pasar un trazador no reactivo a través de muestras
cilindricas tomadas in situ en el campo, en experimentos unidimensionales. Estos
ensayos producen una curva de llegada, sobre la que se determina el valor de la
dispersividad que mejor se ajusta a ella. Los valores de dispersividad obtenidos en
laboratorio de este modo varian en un rango de 0,01 a 2 cm, seglin un estudio realizado
con 2500 muestras por Klotz y Moser (1974). Sin embargo, los valores de dispersividad
calculados a partir de curvas de llegada obtenidas en ensayos en campo varian en el
rango de 100 m. a 1000 m. (Pickens y Grisak, 1981). Es mas, los valores obtenidos en
los ensayos de campo muestran una dependencia de la escala. Es decir, el valor de la
dispersividad obtenida en la misma formacion depende de la distancia que separa el
punto de inyeccion del punto de medida del ensayo, asi como del volumen de solucion
utilizado como muestra para determinar la concentracion. Esto ha sido el origen de un
enorme nimero de estudios destinados a determinar el mejor método de obtencion de la
dispersividad y como reconciliar esta discrepancia entre los valores obtenidos en campo
y en laboratorio.

En la teoria clasica que explica el movimiento de solutos en el agua subterranea
se definen dos mecanismos fundamentales de este movimiento. El primero de ellos,
denominado conveccion, se refiere al movimiento que el soluto experimentaria si lo
hiciera exclusivamente de forma conjunta con el fluido, es decir, con la direccion y
velocidad media de éste en cada punto. El otro mecanismo, denominado dispersion, se
refiere a la mezcla y desviacion de las moléculas de soluto debidas por un parte a la
difusion molecular y, por otra, a las variaciones locales de la velocidad media
(dispersion mecénica) que hacen que las moléculas de soluto se aparten de la trayectoria
definida por la velocidad media o componente convectiva del transporte. Existe una
amplia bibliografia que desde hace décadas presenta las formulaciones tedricas para
describir matematicamente esta componente de dispersion mecanica. En general, se
asume que la dispersion mecanica es proporcional al gradiente de concentracion, de
forma similar a la ley de difusion molecular de Fick.
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Se tienen asi las siguientes componentes del flujo masico:

- Flujo masico convectivo,J = &vc, donde O es la porosidad del medio y v la

velocidad v = q/6 = -(1/8) KVh
- Flujo masico debido a la difusion molecular, J ar = —DV¢ , donde pUf depende del

coeficiente de difusion molecular y se formula como magnitud tensorial para tener en
cuenta la posible anisotropia del medio, y

——0D""V¢ donde DY es el tensor

- Flujo masico debido a la dispersion mecénica, J,, =

de dispersion mecénica.

Las expresiones anteriores permiten formular el flujo masico total como,

J=J =6vc — D"V — DV e = Gve — DV e

conv

+J ar + J disp

siendo D el llamado tensor de dispersion.

Aplicando el principio de conservacion de masa en un volumen diferencial se
obtiene la ecuacion del transporte (Advection-Dispersion Equation o ADE) utilizada
habitualmente para simular el movimiento de solutos en aguas subterraneas. En los
casos en que no se considera generacion o desaparicion de soluto en el medio, esta
ecuacion se presenta como:

—V(V~c)+ v(n-w):% )

donde t representa la variable tiempo.

La definicion de la dispersion mecénica se expresa para un flujo bidimensional

como,
a_c
o o)\D, D, Oox

J =-v(DVe)=|— — || = | 4.2

D ( C) [ax ayj|:DyX Dyy:| a_c ( )
oy

Donde Jp es el flujo masico debido a la dispersion, D es el tensor de dispersion y
¢ la concentracion de soluto. Este tensor de dispersion representa un tensor de
cuasidifusion que describe la evolucion del soluto debido a la dispersion mecénica y la
difusién molecular. Tiene, como componentes principales en la direccion de la
velocidad local:

p-|” ? 4.3
=0 b, (4.3)
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Cada una de las componentes de este tensor se puede desarrollar como:

D, =« |V| +D, (4.4)
D, =a; -|V|+Dm (4.5)

Los parametros ap y or se denominan “dispersividad longitudinal” y
“dispersividad transversal”, respectivamente. De forma implicita, se asume por tanto
que existen dos mecanismos de dispersion. Uno, representado por Dy, seria el
correspondiente a la difusion molecular. El otro, representado por oy |v| y ar|v], seria la
dispersion mecénica. En realidad, sélo la difusién molecular es un proceso fundamental.
El concepto de dispersion mecanica se utiliza para describir el efecto de dilucion
causado por las variaciones del flujo local frente al flujo promedio representado por la
velocidad de Darcy.

En un problema tridimensional las componentes del flujo mésico debido a la
dispersion mecanica se expresan como,

ac
JX DXX ny XZ gé
Jy =-0 Dyx Dyy Dyz —
donde, I D D D oy
z ZX Zy Y44 aC
oz
( 2 2 2 \
a, =+ arlv_y"'arzv_z (a, _aTl)Vx_Vy (o, _arz)vxvz
( \ v v v v ]
D)oc Xy sz 2 2 )
ViV vy Vv, V] vV,
Dyx Dyy Dyz = (o, —ap) Q75+ 0 5+ 0 7 (¢, —ap,)——
b b D v v v v v
zx zy zz vx Vz vy vz 22 5 v)%
(o, —a,) (o, —ap,)— o, =+ Oy T+ Oy
v v v v |

siendo vy, Vy, y v, las componentes de v en cada punto, o la dispersividad longitudinal
y, a1 y or las dispersividades en dos direcciones perpendiculares a v. Para completar
las componentes del tensor de dispersion bastaria sumar en la diagonal de la expresion
anterior los valores de los coeficientes de difusion molecular. Si el medio fuera
anisotropo se sumarian las correspondientes componentes del tensor de difusion
referidas al sistema de referencia comun.

El tensor de dispersion mecéanica adopta la expresion siguiente en el caso de una

unica dispersividad transversal o,
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vV
aT|V| + (aL aT) | Y (aL - aT)ATr (aL aT) Vx;r
D, D, D,. v, - - vi Vy_VZ
Dyx Dyy Dyz = (o, aT)T| aT|‘_’| +(a, aT)H (o, —a; W
sz Dzy Dzz _V Vyvz - B 2
(aL aT) - |Z (OCL aT) | | 0(T|V| + (aL aT) | y

Que queda reducida a la siguiente en el caso bidimensional,

2

aT|Y|+(aL _aT)V_x (aL _aT)vay

(D, D, v |v]
D. D, J B 2
” o (¢, —ay) Bty ar |Y| +(a, - ar)v_y
|V ]

La ecuacion del transporte puede resolverse analiticamente solo en casos muy
simples con escasa aplicabilidad a problemas reales. En dicho caso las condiciones de
contorno son generalmente de dominio infinito o semiinfinito, y se asumen campos de
velocidad del fluido y de dispersividades totalmente homogéneos. Estas soluciones son
utiles en la interpretacion de algunos ensayos de laboratorio, en estimaciones para
acotar problemas reales, o para la verificacion de modelos matematicos de transporte.
Estos tltimos suponen la implementacion en un c6digo de ordenador de un método
numérico de resolucion de la ecuacidn, junto a una determinada definicion de las
condiciones de contorno del problema, condiciones iniciales, campo de velocidades,
acciones externas y distribucion del campo de dispersividad. Los principales métodos
usados son las diferencias finitas, elementos finitos, método de las caracteristicas y los
métodos de trayectorias aleatorias de particulas.

La dispersividad es un parametro que diversos autores han tratado de relacionar
con la geometria a escala microscopica del medio (Wheatcraft, S. y Tyler ,1988; )y
puesto en funcidon de un tensor de hasta quinto orden que representa la tortuosidad del
medio. En la préactica es un parametro de la ecuacion del transporte cuyos valores se
estiman durante el proceso de calibracion del modelo a los datos de campo y al que
generalmente se asignan valores muy poco variables espacialmente y constantes en el
tiempo. Sin embargo, esto no es cierto en la realidad, sino que la dispersividad es un
parametro local cuya variabilidad es, al menos, tan marcada como la de la
conductividad hidraulica. Este trabajo de investigacion se fundamenta en la
consideracion de la variabilidad de este parametro y tiene como objetivo caracterizar
ésta.
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4.2 Dispersividades dependientes de Ia escala
soporte de estimacion y del tiempo.

La dispersividad es un parametro sobre cuya variacion en funcion de la escala
soporte de observacion o medida ha sido abordada por diversos autores, tanto a la escala
de laboratorio (véase por ejemplo Han et al., 1985 y Porro et al., 1993), y a escala de
campo (entre otros por Gelhar et al., 1992). Para explicar esta dependencia de la escala
sobre el dominio del transporte se ha recurrido a la teoria fractal (Wheatcraft and Tyler,
1988), a la ecuacion del transporte expresada mediante derivadas fraccionales
(Pachepsky et al., 2002), o al uso de métodos estocasticos (Gelhar and Axness, 1983;
Dagan 1984; Schwarze et al., 2001).

Dada la naturaleza de la dispersividad se trata de un parametro variable
espacialmente, aunque hasta ahora los esfuerzos en su caracterizacion espacial son
mucho menores que los hechos para reproducir la heterogeneidad de la conductividad
hidraulica. No obstante, de igual forma que ocurre con este ultimo parametro al resolver
la ecuacion del flujo, en el caso del transporte hacemos uso de valores efectivos de la
dispersividad. En la practica, se han desarrollado diversas aproximaciones para
aproximar la dependencia de la escala de la dispersividad en los modelos matematicos.
Asi, por ejemplo, se tiene la aproximacion de Pickens y Grisak (1981) haciendo que
dependa del tiempo, o la de Yates (1990) o Logan (1996) haciéndola depender de la
distancia recorrida por el soluto. Hoy en dia hay evidencias claras de que dicha
dependencia de la escala esta ligada fundamentalmente a la variabilidad del campo de
velocidades y de la propia dispersividad no captada por el procedimiento y escala de
resolucion aplicados en el modelo de transporte. Esto hace que la definicion de este
parametro pueda estar ligada al método de resolucion usado para resolver la ecuacion
del transporte y al tipo de informacion y procedimiento usados para estimar la
dispersividad.

En este sentido Wang et al. (2006) presentan una revision detallada de las
posibles formas de especificar la dispersividad dependiente de la escala en un esquema
numérico de resolucion de la ecuacion del transporte, y clarifican tedricamente estas
definiciones y su relacion, cuantificando como cada aproximacion afecta a las curvas de
llegada o distribuciones espaciales de soluto. Estos autores identifican cinco formas de
expresar la dispersividad como dependiente de la escala que designan como:
dispersividad instantanea (local time-dependent dispersivity), dispersividad media
temporal (average time-dependent dispersivity), dispersividad aparente (apparent time-
dependent dispersivity), dispersividad dependiente de la distancia (local distance-
dependent dispersivity) y dispersividad aparente dependiente de la distancia (apparent
distance-dependent dispersivity). Ninguna de las cinco aproximaciones definidas es
local, en cuanto a definir dispersividades locales en el sentido espacial. Se diferencian
basicamente en tener en cuenta la historia del desarrollo del penacho o su variacion total
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instantanea, y en el uso de curvas de llegada o en la sustitucion de la variable tiempo por
la distancia recorrida.

En lo que sigue, en esta seccion del documento, se aborda el repaso de los dos
primeros conceptos de dispersividad, y el calculo de las dispersividades instantaneas.
No obstante, de acuerdo con los objetivos de la investigacion de esta tesis, se aborda el
calculo de las dispersividades locales instantaneas desarrollando un procedimiento
numérico que permitird tratar las sucesivas imagenes que muestran la evolucion del
penacho de trazador en diversos experimentos.

4.2.1 Dispersividad instantanea dependiente del tiempo o(t)

Aunque asumir que el transporte de solutos en medios porosos es gaussiano o
cuasi-fickiano ha sido criticado por algunos autores como Pachepsky et al (2002), la
incorporacion de dispersividades dependientes de la escala en la ecuacion del transporte
implica que la dispersion es fickiana o cuasi-gaussiana. El coeficiente de dispersion
mecanica se considera, en tal caso, dependiente del tiempo y puede expresarse como:

d[o, O]

1
D, ()= 3T 4 (4.6)

Donde [O'm (t)]z es la varianza de la distribucion espacial de las moléculas de

soluto en la totalidad del medio poroso considerado en el preciso instante t. Por tanto, se
estd integrando el comportamiento, o valores de la dispersividad, en todo el dominio
espacial alcanzado por el penacho.

Cuando el transporte de soluto en el medio se da en condiciones estacionarias (es
decir, que la velocidad media de flujo, v, es constante), de la ecuacion D, =« -v

se sigue, combindndola con la anterior, que,

1 d[o, 0]

a(t)=—
® 2v dt

(4.7)

Lo que significa que «a(r) es un parametro local en lo que respecta al tiempo. En
otras palabras, la dispersividad tiene un valor diferente en cada instante temporal. En
todo caso, obsérvese de nuevo que este parametro seria el mismo en todas las posibles
celdas de la discretizacion del dominio de flujo.

Supodngase que se tiene un dominio unidimensional y que ha sido discretizado en
celdas, y que el tiempo lo ha sido en instantes temporales. Las concentraciones de
soluto en cada celda se obtienen aplicando el algoritmo numérico para cada instante
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temporal de forma sucesiva. Sin pérdida de generalidad, identifiquese cada celda con un
indice i (ya sea en un esquema de diferencias finitas, elementos finitos o cualquier otro)
y cada instante por n, de tal forma que c;" representa la concentracion en la celda i e
instante n. Asi, debe especificarse la dispersividad en la celda (i,n) para cada paso
temporal para poder calcular la concentracion de soluto en un punto dado, perteneciente
a la celda i-ésima. Segun la forma en que se especifique esta dispersividad, ésta se
integra de manera diferente en la resolucion de la segiin el método numérico utilizado.
La descripcion numérica en este caso seria:

82C" GC"

8x

oC’

(4.8)

—[a(o n)v+D, ]

l

Donde C/representa la concentracion de soluto en la celda i en el instante n. Es

decir, la concentracion en x, =iAx, y ¢t =nAt. Axes la longitud de la celda discretizada
en cada una de las direcciones consideradas y Af la longitud de tiempo discretizado.

a (0, n) hace referencia a que la dispersividad utilizada es constante para todas las
celdas del dominio en un instante determinado pero varia con el tiempo para cada
instante n. Puede generarse una curva de llegada en cualquier punto comenzando por la

concentracion inicial en t = 0 y calculando el resto de valores de la curva de manera
secuencial para la celda i utilizando en cada instante.

4.2.2 Dispersividad media temporal o’(t)

Para un instante t dado, el valor de [Um (t)]z viene dado por (Bear, 1988)

[0, O] =2-a'(t)-v-t (4.9)

Donde «'(¢) representa el pardmetro de dispersividad efectiva utilizado para
cuantificar la varianza espacial de la distribucion de soluto en el medio poroso en el
instante t. Esta ecuacion proviene de la ecuacion del transporte, que supone que la
distribucion de soluto en el medio en un determinado instante sigue una distribucion
normal con un desplazamiento medio de v - t y una desviacion estandar de o,,. Puesto

que asi considerada, la dispersividad no es constante en el tiempo, la relacion entre la
varianza espacial y la dispersividad serd igualmente dependiente del tiempo. Resulta
sencillo estimar el parametro de dispersividad media dependiente del tiempo a partir de
observaciones de la distribucion espacial del soluto en un instante determinado (Lapidus
y Amundson, 1952).
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Integrando la ecuacion (4.6) y combinandola con (4.9), se observa que:

, I; a(r)dr

El resultado es que «'(r) representa un parametro efectivo consistente en el

valor promedio de todos los valores de dispersividad instantanea desde el instante cero
al instante t, y que se aplica por igual a todas las celdas del dominio espacial. De ese
modo, el esquema numérico correspondiente pasa a ser:

o C'l-”
ot"

o’Ccr aC
-V

le.z 8_xl

=[a'(e,t=0—>n)-v+D, | (4.11)

Puesto que «'(¢) representa el efecto integrado medio de la dispersividad local
dependiente del tiempo desde el instante cero al instante t, no se puede considerar ya un
parametro local en el tiempo, puesto que su valor no es igual al de a(t). Sin embargo, si
que es dependiente del tiempo puesto que su valor cambia entre los instantes n y n+1 al
intervenir nuevos valores de a(t) en el calculo del promedio.

De esa forma, para generar el valor de la concentracion de soluto en un punto e instante
C(i,t), todos los valores de dispersividad en las celdas del dominio deberian ser el de
a'(t) calculada desde t = 0. Esta forma de especificar la dispersividad en el modelo

numérico se conoce como dispersividad efectiva dependiente del tiempo, simbolizada
por a'(O,t =0—> n). Si se desea calcular la concentracion en otro instante t’, C(i,t’),
todos los valores de dispersividad tendrian que ser reevaluados como o' (t') y el calculo

reiniciado desde t=0 hasta t=t’.

Por eso, la utilizacion de la dispersividad efectiva dependiente del tiempo hace
que el esquema numérico sea poco eficiente desde el punto de vista computacional
debido a que hay que calcular un nuevo valor de la dispersividad efectiva dependiente
del tiempo para obtener la concentracion en cada nuevo instante.
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4.3 Estimacion de las dispersividades en un dominio

tridimensional

En lo que sigue se definen y desarrollan los procedimientos de calculo que van a
utilizarse en posteriores capitulos para el proceso de los resultados de experimentos de
laboratorio.

4.3.1  Determinacion del valor de la dispersividad efectiva media
temporal o’(t)

En las secciones anteriores se han identificado diversas formas de como tratar la
dispersividad a fin de incluirla en la ecuacion de conveccion-dispersion y calcular, de
ese modo, las concentraciones a lo largo del tiempo en una celda i. Sin embargo, no se
ha tratado como se determinan estos valores en la practica.

Los momentos espaciales proporcionan informacion valiosa sobre los
parametros de la ecuacion de conveccion-dispersion. La importancia de estos momentos
espaciales se basa en proporcionar medidas globales del comportamiento del penacho,
ofreciendo una estimacion global del comportamiento de los parametros a partir de las
medidas obtenidas de las concentraciones de un penacho real.

A fin de calcular la masa, la velocidad y la dispersividad del penacho de soluto se
utilizan los momentos espaciales de orden cero, primer y segundo orden de la
distribucion de soluto. La relacion entre estos pardmetros y los momentos espaciales
pueden obtenerse a partir de las teorias de Aris (1956) sobre la dispersion de solutos

El momento espacial de orden cero de un penacho situado en un dominio €2 en el
instante t, se define como:

1O(1)=[$(x)-C(x,1)-dx (4.12)

Donde C(x,t) es la concentracion en el punto x en el instante t, y ¢ la porosidad
efectiva en el punto x. En otras palabras, el momento espacial de orden cero es el
sumatorio de toda la masa de soluto en el dominio € en el instante t. Si no existen ni
fuentes ni sumideros en el dominio, este valor se mantiene constante por la ley de
conservacion de masa.

El momento espacial de orden 1, esta definido por:

! f¢(x)-xj-C(x,t)dx j=1..,m (4.13)

O ()=
Ho\)=
J ( ) /,l(o)(l)Q
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Donde cada xj, con j = 1,...,m son la coordenada j-ésima del punto x. El
momento espacial de orden 1 determina, por tanto, el valor de las coordenadas en el
instante t del centro de masas del penacho en el dominio Q. Freyberg (1986) demuestra,
mediante la integracion por partes, que la velocidad es igual a la derivada temporal del
primer momento espacial. Por tanto, determinar la evolucion del momento de primer
orden en

El momento espacial no central de segundo orden esta definido por:

! J-¢(x)-x[~xj-C(x,t)dx i,j=1,.,m (4.14)

@) (=
;o \t)=
i ( ) ‘u(o) (l‘) )

El momento central de segundo orden queda definido por:
Sij (t): /‘152) (t)—lul(l)([)luj(l) (t) l)]:l,,m (415)

Fischer y al. (1979) demuestran que la mitad del aumento en el momento de
segundo orden con respecto al tiempo es igual al coeficiente de dispersion.

De modo que este momento central de segundo orden define un tensor que mide
la distribucién de masa del soluto alrededor del centro de masas del penacho. Las
componentes de este tensor definido por el momento central de segundo orden, S, se
relacionan con el tensor de dispersion D de la siguiente manera:

_1ds,

= 4.16
g 2 dt ( )

De esa forma se obtiene el valor de oy y or al diagonalizar esta matriz D seglin
los ejes de la velocidad media v.

D, 0 0] |elv|+D, 0 0
D=0 D, 0 |= 0 a,|v|+D, 0 (4.17)
0 0 D, 0 0 a,|v|+D,
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4.3.2 Determinacion de las dispersividades efectivas locales
instantaneas 0(x;,t)

Los valores de dispersividad hasta ahora tratados son en realidad valores
efectivos referidos a todo el volumen del dominio que ocupa el penacho en un instante t,
pero no proporcionan informacion sobre la variacion local de o o ar en cada punto x.
Es decir, nos proporciona el efecto conjunto de las dispersividades locales de todos los
puntos en que se encuentra el penacho. En general el esfuerzo de diversos
investigadores se ha centrado en este tipo de estimaciones dado que muy dificilmente
puede llegar a tenerse informacion tan exhaustiva con la que se pueda plantear un
calculo local. Sin embargo, los experimentos y mediciones descritos en este documento
permiten abordar un problema hasta ahora obviado.

Se ha desarrollado una aproximacion numérica, a partir de la ecuacion del
transporte, basada en esquemas de diferencias finitas, para estimar valores locales
espaciales de la dispersividad instantanea. Se trata de alguna forma de la resolucion del
problema inverso para la determinacion de la dispersividad, y es un problema cuya
solucion no es unica, ademas de los problemas de estabilidad que puede conllevar. No
obstante, la sobreabundancia de datos de concentracion, ha permitido una aproximacion
para la estimacion del parametro basada en datos proximos locales. Asi, en cualquier
punto del dominio que sea atravesado por el penacho de soluto, puede obtenerse el valor
de la dispersividad en los sucesivos instantes temporales. Puede afirmarse, a priori, que
al formularse el método sobre una las celdas discretizacion, los valores locales de la
dispersividad representaran valores efectivos de las celdas de dicha discretizacion. Por
otra parte, no se presupone que el valor de la dispersividad en cada una de las celdas
haya de ser constante. En cualquier caso, el conjunto de valores locales instantaneos
a(x;,t) explicaria las medias temporales o’(t) y deberia ser capaz de reproducir de una
manera mas ajustada la evolucion observada de los penachos en diversos experimentos.

Para el analisis numérico se parte de la ecuacion de conveccion-dispersion
expresada para un flujo bidimensional,

oc
D D -C
oC _ [0 O\ Ps Po||ox| [0 O™ (4.18)
o0 \ox ov)|D, D,||oC| \ox oy)|\v,-C
y

Cada uno de los términos de la ecuacion puede analizarse por separado, como
haremos en las siguientes secciones.
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4.3.2.1  Variacion de masa en Ila celda i,j por unidad de tiempo

Dado que se dispone de datos de concentracion del penacho en distintos
instantes, a partir de estos es posible efectuar estimaciones de la variacion de la
concentracion respecto del tiempo en cualquier instante. Asi, el primer miembro de la
ecuacion anterior, para un instante ty se puede aproximar como,

dC Ck _Ckfl N Ck+l _ Ck

~

dl, A Al

(4.19)

lo cual se obtendria restando “imagenes” del penacho en instantes de tiempo
suficientemente proximos.

Si estimamos un factor € de ponderacion entre las diferencias hacia atras y hacia
adelante, podemos expresar la anterior igualdad como:

k k-1 k+1 k
2T L1-) =

Aty At,

dC

i 0<e<1 4.20
= ) (4.20)

I

Esta variacion de la concentracion por unidad de tiempo es debida a la influencia
conjunta de los mecanismos convectivo y dispersivo que se analizan a continuacion.
Mediante esta expresion, aplicada a las celdas de una malla que discretice el dominio de
flujo, puede obtenerse en cada celda (i,j) la variacion de la concentracion por unidad de
volumen respecto del tiempo en un instante dado.

4.3.2.2 Componente convectiva del transporte

Al desarrollar el término convectivo, su influencia en el balance de masa en una
celda (i, j) puede estimarse a partir de,

9 o =—ivl-C
& 3) Lvy-CJ ax, ) (4.21)
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Figura 4.1 Esquema de diferencias finitas

Desarrollando este término por diferencias finitas para la celda (i), se tiene,

i,j-1 i,j i,j

Entradas — Salidas = %(C +C .)-v.x. —%(CU + C,.,H)W/i’fj+1 +

(4.22)
+£(C

5 il +C,; ) Vi, % (Ci,j +C, ) V,},

i+l,j i

expresion que resulta en la variacion de masa en la celda (i,j) debida a las entradas y
salidas de soluto desde otras celdas contiguas.

Disponiendo del valor de la velocidad en cada celda, es posible estimar la

contribucion de la componente convectiva en el transporte del soluto, para una celda 1, j
y para cada instante t.
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4323 Componente dispersiva del transporte

El balance de masa en cada instante de tiempo tx en una celda (i, j) puede ser
reducido, tal como hemos determinado, en tres componentes:

Componente 1:

., . : o, oC
Incremento de concentracion obtenido a partir de la estimacion de R Se
t

L, oC . .,
asume que esta aproximacion de > es el incremento de concentracion de soluto en la
t

celda por unidad de volumen Ax-Ay en una celda de espesor unidad:

6, _dc
Ax-Ay dt

k k-l K+l ok
n LT i << (4.23)
Ac-Ay| T A At

I3 k

Componente 2:

Balance neto de entradas menos salidas debidas a la componente convectiva del
transporte. Es el término 64, , ya definido en el punto anterior como la componente

convectiva del transporte:

s, =2(c +cA)-v*.—%(cu+chm).vx +

2 i,j—1 i,j i,j i,j i i,j+1

(4.24)

i+l,j sJ

Ci+1,j + Ci,j ) Vi, % (Ci,_j + Ci,j+l ) Viv‘

En la celda (i, j) para un instante t, la ecuacion del transporte expresada en su
forma clasica, es:

C_| 9 p 94, ¢ (4.25)
dt | ox,\ 7 dx, dx,
Reordenando términos, podemos obtener esa misma ecuacion como:
0 DIHE _dC _ _i(vi -C) (4.26)
ox, |7 dx, dt dx,

Identificando términos, obtenemos el valor de la componente dispersiva en
funcion de las componentes del balance anteriormente calculadas. Se tiene asi,
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O p AN sy 4.27)
ox, |7 dx, Ax- Ay

Obsérvese que, en un instante dado t, esta ecuacion es analoga a la ecuacion
diferencial en derivadas parciales de tipo eliptico que resuelve el flujo estacionario.
Basta para ello identificar la concentracion con la altura piezométrica, el tensor de
dispersion con el de conductividad hidraulica y el término independiente con las
acciones externas en la ecuacion del flujo,

C—oh
Dij—>kij
5Ck
Ax - Ay

-04, >0

Puesto que se conoce en cada instante el valor de la concentracion (C — 4) y el del

k
Ax- Ay
el problema inverso para obtener los valores de Dj;. En principio, una vez evaluado el
tensor D en cada celda, podrian identificarse las dispersividades conocido el campo de
velocidades.

término independiente ( —-04, > QJ , y esto en cada celda, se trata de resolver

Obsérvese que la analogia con la ecuacion del flujo permite hacer uso de las
herramientas y procedimientos de célculo desarrollados para esta. En todo caso, dado
que las componentes del tensor de dispersion son funcion de las velocidad del flujo y de
las dispersividades longitudinal y transversal, en lo que sigue se simplifica el problema
para la estimacion directa de las dispersividades celda a celda.

4.3.3  Obtencion de las dispersividades locales instantaneas en cada
celda (i, j)

En el apartado anterior hemos desarrollado el calculo del valor instantaneo de la
componente dispersiva en cada punto o celda del dominio de estudio mediante un
procedimiento de modelacidn inversa basado en la disponibilidad de informacion
exhaustiva del campo de velocidades y de la distribucion espacial y temporal de las
concentraciones. En el presente apartado desarrollaremos numéricamente la expresion
de la componente dispersiva a fin de estimar la dispersividades locales instantaneas
efectivas en la celda.

Se tiene que en cada celda la componente dispersiva es,
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afpac)|. & g
ax, |7 ox, Ax- Ay

Podemos desarrollar numéricamente el primer término de la ecuacion anterior.
De ese modo:

( )
0] 202y 20, 00) £020) 20 00)

(4.28)
oC;
donde para facilitar el desarrollo posterior se introduce la notacion 0,C; = p y
X
0,C,; = 7, se entiende ademas que las componentes del tensor D estan referidas al

elemento discretizado (i, j).

Desarrollando términos separadamente, y recurriendo a un esquema de
diferencias finitas centradas:

D |C. —-C.  C -C.
(D € [a Cp=0,C,, | = o] o —H - 2
x i X ij+ x i, 2Ax 2Ax 2A)C
(4.29)
Dxxz[qﬁﬁc -2C,,|=a, D,
4Ax
p [c,6-c. «c, -C.
_(D ’ zz y} [ayci—l,j_aycm,j}:zgy{ 17272.1A == ”2’2./A w}:
o ’ g g (4.30)
D
2[c.,,+C.,,-2C, |=h,-D
4Ay2 e e by i

y i j+l y o ij-l1

2 D 5 C D [5 C —-oC ]: ny |:Ci—1,j+l_Ci+1,j+l _Ci—l,j—l_Ci+1,j—1:|=

ox " 2Ax 2Ax 27y 27y
DX
1 C i+ Cor ot = Coja = Cu | =€, D
4AxAy 1 ,j+ i+ 5] 1+ ,J+ 1 ,j+ J Xy
(4.31)
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3 D D |C. . -C.. C.,_ —-C..
—(D,.-0C, Jr —=0C ,—0C | |="| —r——r————
ax( oy ,,) 2Ay[ AR ”H} 2Ay 2Ax 2Ax

D)C

“[C o+ Co = Cosyi = Cryya |=d, D, =, D
4AyAx 1 ,Jt i+1,7 i+, 7+ 1 ST 17 AT 17 Xy
(4.32)

De ese modo, se tiene, con la notacion introducida de aj;, by y cjj,(directamente
calculables a partir del mapa de concentraciones en cada instante) la siguiente expresion
para cada celda (i, j),

xk
Ax- Ay

—04, =a;,D,, +b,D, +2c,D,, (4.33)

Las dispersividades efectivas instantdneas de la celda (i, j) , o y ar, estdn
referidas a los ejes de referencia definidos por la velocidad local instantdnea, que no
coinciden necesariamente con los ejes X e Y del sistema de referencia global para el
dominio estudiado. Las expresiones que relacionan la forma diagonal del tensor de
dispersion mecanica en ambos sistemas de referencia son,

I
V2 Vy'V‘
D _=a, — +«a
xx L T 2 2
M (v +v,)
v? Vi""
Dyy =a; - »+aT-ﬁ (433)
v‘ (Vi +v})
VAERY) Vr‘Vy‘V‘
— — X Y 3
ny_Dyx_aL'_—' ——arﬁ
M vy +v;)

Expresiones que reducen las incognitas a obtener en cada celda las dos
dispersividades efectivas buscadas. Por otra parte, la dispersividad transversal tiene un
valor préximo a un orden de magnitud menor a la dispersividad longitudinal lo que
permite una nueva simplificacion en el célculo. Si asumimos que ot = € ar, la ecuacion
que se ha obtenido para cada celda pasa a depender exclusivamente de a;. Se tiene asi,
por tanto, una expresion para la estimacion de las dispersividades longitudinales locales
efectivas instantaneas a partir de un conocimiento exhaustivo del campo de velocidades
y de los valores de concentracion locales en cada instante ty.
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2 2 |
. 2 .
5C, ~ vf v, v v Y
—5Ak—aij-aL —+¢& 3 B +bij'aL —+¢&
Ax-Ay v v, v, N v, +v
(4.33)
Vv, Vv, e
+2-c; 0| —— e

; (v +v?)

Llamando a cada una de las expresiones entre paréntesis K, K, y K3,
respectivamente, el valor de la dispersividad local instantanea en cada celda (i, j) e
instante k sera:

é‘ck
Ax - Ay
a; K, +by. K, +2~cl.j K,

— M,
(4.33)

aL(i:j:k):

Asi, a partir de los mapas de concentracion de soluto a lo largo del tiempo es posible,
obtener estimaciones de mapas de dispersividades locales efectivas a lo largo del
tiempo. Las posibilidades de analisis que aporta la disponibilidad de estos mapas son
fundamentalmente la de la influencia del tiempo y del tamafio de celda, y la influencia
de las propiedades hidrodinamicas conocidas del material de la celda sobre el valor de la
dispersividad, entre otras.
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5. Resultados y discusion

5.1 Dispersividades medias efectivas

5.1.1 Momentos centrales del penacho

En el capitulo anterior se explica como obtener los momentos centrales de orden
cero, de orden uno y orden dos. Estos momentos centrales informan de caracteristicas
del penacho tales como su masa total, la velocidad y trayectoria de su centro de masas y
de la dispersion que experimenta. Puesto que se dispone de un mapa detallado de las
diferentes concentraciones a lo largo del tiempo, en este apartado se procede a realizar
el calculo de estos momentos espaciales. Para ello se calcula la evolucion de estos
momentos considerando un flujo bidimensional (i = 1,2; j= 1,2). Se dispone, ademas, de
un mapa exhaustivo de las velocidades en el tanque, necesario para obtener los valores
de la dispersividad media efectiva.

Para obtener el momento espacial de orden cero se multiplica el valor de la
concentracion de soluto obtenida para cada elemento del medio mediante el tratamiento
de imagen digital, por el volumen y porosidad de ese elemento. Aunque durante la
inyeccion se puso todo el cuidado posible en aplicar el trazador de forma uniforme en
todo el espesor del tanque, es inevitable que en los instantes iniciales la concentracion
de soluto no sea igual en todo el espesor del tanque. Se trata de un fenémeno transitorio
que desaparece conforme el penacho evoluciona y se aprecia en el hecho de que en los
instantes iniciales, el resultado de la multiplicacidén anterior no corresponda con la masa
total inyectada. Una vez la concentracion es uniforme en la direccion perpendicular a la
pared del tanque, la masa calculada permanece constante e igual a la masa total
inyectada.
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Figura 5.1 - Evolucién temporal del momento de orden 0

En la Figura 5.1 se observa que se alcanza un valor estable correspondiente al
valor de la masa total de soluto inyectada en el tanque. Conforme el penacho
evoluciona, en algunos elementos del medio se da una concentracion de soluto menor
que la minima detectable por medio del analisis de imagen digital. A esos elementos se
les atribuye una concentracion de soluto igual a cero. Por ello, al calcular la masa total
presente, ésta parece disminuir con el tiempo.

Sin embargo, no es el valor de la masa total, sino la distribucion espacial de esta
masa en el interior del penacho lo que determina el valor de los momentos de primer y
segundo orden. La evolucion del momento de orden 1 corresponde a la trayectoria del
centro de masas del penacho. Esta trayectoria queda definida por sus coordenadas x e y
a lo largo del tiempo. Para ello se utiliza la ecuacion del momento central de primer
orden, que nos ofrece la trayectoria, en sus coordenadas X e Y, del recorrido del centro
de masas del penacho.

En la figura 5.2 se observa que la trayectoria del centro de masas del penacho
dista mucho de ser rectilinea en el sentido del gradiente piezométrico medio. Esto se
debe a que el soluto se mueve a través de las zonas de menor resistencia al flujo. Estas
zonas, llamadas “vias de flujo preferente”, dependen de la configuracion espacial del
gradiente piezométrico y de la distribucion espacial de las conductividades hidraulicas.
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Figura 5.2 - Coordenadas del Cdm a lo largo del tiempo

Conocidas las coordenadas del centro de masas, es posible representarlas sobre
una foto del propio tanque para observar el movimiento del centro de masas del
penacho. En la figura 5.3, se aprecia como la velocidad del centro de masas del penacho
aumenta conforme el centro de masas atraviesa zonas con mayor conductividad y cdbmo
esta trayectoria busca siempre el camino de menor resistencia al flujo (los elementos
mas oscuros son los de mayor conductividad hidraulica).

0. 10I 20 30 40 50 60 70 80 90 &00 110 120 130
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Figura 5.3 - Trayectoria del Centro de masas (momento orden 1)

Tal como se observa en la figura5.3, el centro de masa del penacho muestra un
claro descenso hacia la parte inferior del tanque en los momentos iniciales. Esto puede
deberse a caminos preferentes de flujo creados por heterogeneidades no representadas
en la discretizacion numérica y que modifican las trayectorias en el interior del medio.
También puede deberse a efectos gravitatorios a causa de la densidad del trazador,
mayor que la del agua, o una combinacion de ambas causas. En el caso del efecto
gravitatorio debido a la densidad, la dilucion del trazador haria descender la densidad
hasta asemejarla a la del agua, por lo que pasado un cierto tiempo el trazador ajustaria
su comportamiento a la ecuacioén de conveccion-dispersion. Se ha realizado una
modelacion satisfactoria de esta hipotesis en Garzén-Morales, C. L. (2009), en la que se
demuestra la posibilidad de que esta trayectoria sea debida a efectos gravitatorios.

Puesto que se conoce la posicion del centro de gravedad del penacho en todos
los instantes, puede obtenerse de manera inmediata los valores de la velocidad del
centro de masas del penacho:

x 107 Velocidad del c.d.m.
3.5 L L T T I I

N
N o
] ]

1 1

Velocidad (cm/seg)
o
1

[ [ [ [ [
0 300 600 900 1200 1500 1800
Tiempo (minutos)

Figura 5.4 - Modulo de la velocidad del centro de masas del penacho a lo largo del
tiempo
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En la figura 5.4 se observa cémo la velocidad del centro de masas del penacho
no es constante, sino claramente irregular. Este hecho es debido a la heterogeneidad del
medio. Cuando el centro de masas del penacho atraviesa zonas de mayor conductividad
esta velocidad es mayor que cuando atraviesa zonas de conductividad mas baja. Esta
irregularidad de la velocidad local existe en todas las trayectorias que siguen las
moléculas de soluto, y no solo las del centro de gravedad. El resultado es que en cada
zona del penacho las moléculas se mueven con una velocidad y direccion
independientes de las demds zonas debido a la heterogeneidad del medio. Esta es la
causa principal de la dispersion macroscépica de los solutos en el seno de un acuifero y
la razon de la importancia de modelar correctamente las heterogeneidades del medio.

Hay que destacar que en los instantes iniciales, el centro de gravedad del
penacho no parece moverse. Esto se debe a que, al inyectar un volumen finito de
disolucion de trazador, se crea una pequefia perturbacion transitoria del campo de
alturas piezométricas, que tarda unos instantes en volver al régimen estacionario.
Durante esos instantes, el penacho crece alrededor de su centro de masas, aumentando
su volumen, pero sin desplazarse de manera apreciable. De ahi que la curva de
velocidades muestre un valor casi nulo en los primeros momentos de su evolucion.

Los momentos centrales de segundo orden miden la desviacion tipica de la
distribucion de las concentraciones de soluto alrededor del centro de masas del
penacho. Estos valores tienen gran importancia a la hora de determinar la dispersividad,
puesto que definen un tensor S, relacionado con el tensor de dispersion segin su
evolucion en el tiempo. Esta evolucion puede verse graficamente en la siguiente figura
5.5:
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Figura 5.5 - Evolucién del momento de 2° orden

De estos valores, aplicando la relacion:

d(S.
D”(t):% <dty>

Pueden obtenerse asi los valores componentes del tensor de dispersion Dy a lo
largo del tiempo, sabiendo que entre una imagen y la siguiente transcurren 180
segundos. De esta forma, la evolucion de los valores de los distintos componentes de la
matriz de dispersion, queda representada en la siguiente figura 5.6:
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Figura 5.6 - Evolucion de los valores de los elementos de la matriz de dispersion

Estos valores estan referidos a un sistema de coordenadas X,y que coincide con
los ejes del propio tanque, y no con el vector de velocidad instantanea del centro de
masas del penacho. Por ello, la matriz de dispersion es simétrica con valores no nulos
fuera de la diagonal principal. Para obtener las dispersividades medias efectivas es
necesario referir los valores del tensor de dispersion a un sistema de coordenadas
coincidente con el vector velocidad v(x) del centro de masas en cada instante de tiempo.
Esto se consigue diagonalizando para cada instante la matriz formada por los valores de
Si1, S12, S21 ¥ S2;. La evolucion de los valores de la matriz diagonalizada segun los ejes
de coordenadas definidos por v(x) quedan mostrados en la siguiente figura
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Figura 5.7 - Evolucioén de los valores de la dispersion longitudinal y transversal vertical

Los valores medios de la dispersividad longitudinal y transversal (ap y ar), y su
evolucion en el tiempo, se calculan utilizando la expresion:

_ [ayglv] 0
[D] —[ ‘ aT|V|] (5.1)

Puesto que conocemos el valor de | V| , €s inmediato obtener el valor de ap y or.
La evolucion temporal de sus valores queda reflejada en la figura 5.8.
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Figura 5.8 Evolucion de los valores globales de dispersividad longitudinal y transversal

Aqui se observa una de las principales dificultades practicas a la hora de utilizar

la ecuacion de conveccidon-dispersion: que los valores de dispersividad media aumentan
con el recorrido del penacho. Esto es debido a la influencia conjunta de todos los
elementos a través de los cuales pasa el penacho y que van modificando su forma.
Ademas, el valor concreto de la dispersividad en un instante dado depende no sélo de

las caracteristicas de los materiales por los que discurre el penacho en ese instante, sino
de la influencia de todos los materiales por los que ha discurrido anteriormente el
penacho. Esto hace dificil cuantificar la influencia de un elemento concreto sobre el
valor de la dispersividad media efectiva. En los siguientes apartados tratamos de obtener
los valores locales de la dispersividad en cada uno de los elementos en que hemos
discretizado el medio utilizado. Para ello, utilizamos los valores de concentracion
obtenidos por medio del tratamiento de imagen digital y los valores de altura
piezométrica y velocidades locales obtenidos mediante la modelacion numérica del
tanque de experimentacion.
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5.2 Dispersividad local efectiva instantinea

5.2.1 Estimacion del balance de masa instantaneo

En la figura siguiente se observa el mapa de concentracion obtenido a partir del
tratamiento de la imagen digital para el instante n® 300 (900 minutos desde el inicio).
Hay que hacer notar que este mapa consta de 2880 pixeles de anchura por 920 pixeles
de altura, lo que significa que cada punto corresponde a un area cuadrada de 0,4 mm de
lado (0,16 mm?). Esto trae no s6lo numerosos problemas de calculo numérico, sino que
para los materiales mas gruesos, el nivel de detalle es inferior incluso al tamafio medio
de grano. Es decir, estariamos obteniendo datos de concentracion por debajo del
Volumen Elemental Representativo (REV), lo que nos haria caracterizar efectos del
transporte que no se pueden tratar con la ADE. Para evitar estos problemas, se
agruparon los resultados en un nimero de elementos coherente con la modelacion
numérica del medio (esto es, 180 elementos de longitud por 40 elementos de altura).

Para ello, se tomaron grupos de 23 pixeles de alto por 18 pixeles de ancho, y a
cada grupo se asoci6 la media aritmética del valor de todos estos puntos (a fin de
conservar el valor de la masa total). De ese modo, el valor de dispersividad asociado a
cada elemento del tanque esta formado por la media geométrica del valor de todos los
puntos del elemento. Los nuevos elementos cubren un area rectangular de 6 mm de
anchura por 10 mm de altura (60 mm®) cada uno.
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Figura 5.9 Mapa de concentracion de trazador en el instante t = 900 min
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Figura 5.10 Media aritmética de los valores de concentracion asociados a cada elemento
del tanque en el instante t = 900 min

De esta forma se obtienen los valores de concentracion asociados a cada
elemento del tanque en un instante determinado. Puesto que también se tienen los
valores en los instantes inmediatamente anterior y posterior, es posible representar el
mapa del valor del balance instantaneo de masa en cada punto aplicando la ecuacion

(4.22) asumiendo un valor de € = 0,45.
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Figura 5.11 Balance de masa en el instante t = 900 min
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Figura 5.12 Balance de masa en el instante t = 1650 min.

Como puede observarse en las figuras, aquellos puntos que forman el frente de
avance (el penacho se mueve de izquierda a derecha) adoptan valores positivos, ya que
son puntos en los que aumenta la concentracion de soluto. Igualmente, los valores
negativos indican que la concentracion disminuye. No es de extrafiar, pues, que los
valores positivos se concentren en las zonas donde se produce un avance del penacho y

los negativos en

5.2.2

la cola del penacho.

Componente convectiva instantanea del balance de masa

Gracias a los mapas de velocidad local obtenidos a partir del modelo numérico
calibrado, es posible estimar la componente convectiva instantanea del balance de masa
en cada punto e instante estudiado gracias a la ecuacion (4.23).
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Figura 5.13 Componente convectiva del balance de masa en el instante t = 900 min
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Figura 5.14 Componente convectiva del balance de masa en el instante t = 1650 min

Se observa, del mismo modo que para el balance de masa, que aquellos puntos
en que el penacho avanza (es decir, que aumentan su concentracion en ese instante
frente al instante anterior) tienen un valor positivo y se dan valores negativos en
aquellos puntos que el penacho va dejando atras. Se observa que los valores maximos,
tanto positivos como negativos, se encuentran en la zona del centro de masas del
penacho. Esto se debe a que es la zona donde existe una mayor cantidad de masa de
soluto en movimiento. Esta componente explica qué parte del balance de masa
calculado en cada instante, tal como se explica en el punto anterior, es debida al arrastre
de las moléculas de soluto por la velocidad local de flujo.

5.2.3 Componente dispersiva instantanea

Al disponer ya de los diferentes valores para el balance de masa y para la
componente convectiva en cada punto y en cada instante, la estimacion de la
componente dispersiva resulta de restar ambos conjuntos de valores. La componente
dispersiva del balance de masa explica qué salidas o entradas de soluto se dan en un
elemento en un instante dado debido a los fendémenos de difusion y dispersion
hidrodindmica. En las condiciones creadas en el interior del tanque de experimentacion,
esta componente es de menor importancia que la componente debida a la conveccion.
Sin embargo, su estudio es el tema central de este trabajo.
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Figura 5.16 Componente dispersiva en el instante t = 1650 min (en gr./litro)

Se observa que los valores de la componente dispersiva no muestran el mismo
patron espacial que tiene el mapa del balance de masa o de la componente convectiva.
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5.3 Cdlculo de Ias dispersividades locales efectivas
Instantineas

El valor de las dispersividades efectivas locales instantaneas puede obtenerse a
partir de los datos de que se dispone aplicando la metodologia de modelacion inversa
desarrollada en la seccion 4.6. De esa forma pueden obtenerse mapas tanto del valor de
las dispersividades locales efectivas instantaneas correspondientes a cada elemento

discretizado del medio en un instante determinado, como graficos de la evolucion
temporal de la dispersividad en cualquier celda (i,j).

Dispersividades instantaneas (cm)

fila n°

20 40 60 80

100 120 140 160

180
columna n°

Figura 5.17 Dispersividades locales instantaneas en el instante t= 54000 s

En los siguientes apartados se realiza un repaso exhaustivo de los principales
resultados obtenidos con este ensayo.
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5.4 Comportamiento temporal de Ia dispersividad

En todos los puntos analizados se observa un comportamiento similar en lo que
respecta a la dispersividad en funcion del tiempo. Se aprecia un periodo rapido de
aumento del valor de la dispersividad hasta alcanzar un méximo, mas largo o mas corto
segun la distancia al centro de masas del penacho. Este periodo viene seguido por una
caida coincidiendo con el paso completo del penacho a través de la celda. Debido a la
forma de estimar la dispersividad que se ha desarrollado, el valor de ésta s6lo puede
determinarse en los instantes en que existe una concentracion de soluto no nula en la
celda. Es decir, en los instantes en que existe en la celda una curva de llegada de soluto.
Conforme la celda estd mas alejada de la trayectoria del centro de masas, esta curva de
llegada es mas corta, lo que hace que las etapas de crecimiento y caida de la
dispersividad sean mas acusadas.

El instante en que sucede el maximo valor de dispersividad coincide con el
instante en que se produce el valor maximo del gradiente de concentracion en la celda.
Aunque la velocidad relativa de crecimiento y decrecimiento varien, se puede observar
para todas las celdas estas tres etapas definidas: crecimiento, maximo y cola.

)
N
7
L

w
I
y

Dispersividad (cm

N
I
1

r r r r r r

ot !
0 100 200 300 400 500 600 700
Imagen n°

Figura 5.18 Comportamiento tipico de la dispersividad en funcion del tiempo
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5.5 Mapa de dispersividades madximas

Una vez obtenidos los valores de dispersividad local en todos los instantes y
puntos por los que discurre el penacho, puede obtenerse un mapa del maximo valor de
la dispersividad en cada uno de estos puntos obtenido a lo largo del ensayo. Dicho mapa
se muestra en la figura siguiente.
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[N

20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

Figura 5.19 Mapa de dispersividades méximas (en cm)

En el mapa se aprecia una cierta correlacion espacial entre los valores de la
dispersividad, agrupandose los valores altos en zonas definidas, aunque esta distancia
de correlacion sea escasa. También puede verse una cierta relacion con los diferentes
materiales que forman el tanque, produciéndose mayores valores maximos de la
dispersividad en aquellos elementos formados por materiales con conductividad
hidraulica alta. Trabajaremos con estos valores maximos de dispersividad a la hora de
realizar un ensayo numérico de flujo y transporte que reproduzca el experimento llevado
a cabo en el tanque. En los siguientes apartados realizamos un analisis del
comportamiento temporal de la dispersividad en cada punto.
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5.6 Evolucion temporal de Ias dispersividades locales
instantaneas.

5.6.1  Selecciéon de puntos de control de la evolucion de la
dispersividad local efectiva instantanea

Dada la extension del medio y del penacho, se realiza una seleccion de puntos de
control que permita efectuar un analisis del comportamiento de la dispersividad local
efectiva instantdnea en localizaciones de interés y representativos del comportamiento
de esta dispersividad. En este apartado se seleccionan, por su interés, varios grupos de
puntos en base a caracteristicas como:

- Ladistancia al centro de masas del penacho
- El material a que corresponden

- Ladistancia al punto de inyeccion

5.6.2  Comportamiento temporal de la dispersividad local instantanea
segun su distancia al cdm

Puesto que se dispone de las coordenadas de la trayectoria del centro de masas
del penacho a lo largo del tiempo, pueden seleccionarse puntos en funcion a la distancia
al cdm. El interés de seleccionar los grupos en base a este criterio se debe a que, a
mayor distancia al cdm, menor serd la concentracion méaxima de trazador alcanzada en
ese punto. Esto arroja luz sobre el comportamiento de la dispersividad local instantanea
en funcion de la masa maxima de soluto que pasa por ese punto. Para ello, se
seleccionan 15 puntos agrupados en:

a) Puntos que coinciden con la trayectoria del cdm

b) Puntos algo apartados de la trayectoria del cdm, del interior del penacho, con
una concentracion maxima importante

c) Puntos muy apartados, en el borde del penacho, con concentracion maxima
pequena.
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GRUPO A GRUPO B GRUPO C

Nombre Columna Fila Nombre Columna Fila Nombre Columna Fila
A1 163 24 B1 161 22 C1 160 30
A2 150 30 B2 143 23 C2 128 40
A3 122 34 B3 114 20 C3 96 38
A4 101 27 B4 89 15 C4 70 31
A5 68 22 B5 52 9 C5 28 33
A6 35 19 B6 31 9 C6 29 19

Tabla 5.1 — Coordenadas de los puntos seleccionados

En las figuras siguientes se observa la situacion geométrica de los puntos de la
tabla anterior. En color violeta se indica el recorrido seguido por el penacho a lo largo
de toda su evolucion, con el fin de apreciar la posicion de los puntos de estudio:
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Figura 5.20 Situacion de los puntos seleccionados en funcion a la distancia al centro de
masas del penacho
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En los siguientes graficos se observa el comportamiento temporal de la dispersividad
local instantanea en los puntos seleccionados.

Evolucion de la dispersividad longitudinal puntos A1 - A6
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Figura 5.21 Comportamiento de la dispersividad en los puntos del grupo A
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Dispersividad longitudinal (cm.)

Evolucion de la dispersividad longitudinal puntos B1 - B6
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Figura 5.22 Comportamiento de la dispersividad en los puntos del grupo B
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Evolucion de la dispersividad longitudinal puntos C1 - C6
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Figura 5.23 Comportamiento de la dispersividad en puntos del grupo C

En estas curvas se puede apreciar varias caracteristicas:

- Puesto que el campo de velocidades es estacionario, las Unicas variables que
tienen influencia en la evolucion temporal de la dispersividad seran la
concentracion y, mas en concreto, el gradiente de concentracion.

- El valor méximo de la dispersividad tiende a reducirse conforme nos
alejamos del centro de masas del penacho. Esto es debido a que en estas
celdas, la curva de llegada de soluto es mas corta, y debido a ello, con
pendientes (es decir, el valor del gradiente de concentraciones) mas
acusadas.

- En los puntos del interior del penacho, ain mostrando unas curvas con
mayor ruido, se observa un aumento y disminucion de la dispersividad mas
suave que en los otros grupos de puntos.

- En los puntos mas alejados del centro de masas del penacho se observa que
los periodos de crecimiento y decrecimiento de la dispersividad son mucho
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mas cortos, debido también a que las curvas de llegada de soluto para esos
puntos son mas cortas.

5.6.3 Comportamiento segun su distancia al punto de inyeccién

Para analizar este comportamiento se toman los puntos anteriores agrupados en tres
categorias:

1) Cercanos al punto de inyeccion (puntos A1 — A2 hasta C1- C2)

2) En la zona central del recorrido del penacho (A3 — A4 hasta C3 — C4)

3) En la zona mas alejada del punto de inyeccion (A5 — A6 hasta C5 — C6)

40
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0 | | | T | | |
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180
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Figura 5.24 Situacion de los puntos agrupados segin su distancia al punto de inyeccion
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Evolucion de la dispersividad en los puntos cercanos al punto de inyeccién
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Evolucion de la dispersividad en los puntos mas alejados del punto de inyeccion

4.5 T T T T
A5
ar A6
B5
3.5 B6
C5
3+ C6

25

1.5

Dispersividad longitudinal (cm.)

O L [ L
1200 1350 1500 1650 1800

Tiempo (minutos)

Se observa, en estas figuras, que las etapas de crecimiento y decrecimiento de
los valores de dispersividad local instantinea dependen de la distancia al punto de
origen. En los puntos cercanos al origen se comprueba una etapa de decrecimiento mas
acusada, debido a que las colas de las curvas de llegada son més cortas en los puntos
cercanos al punto de inyeccion. En los puntos mas alejados puede verse una zona de
crecimiento mas suave y una zona de decaimiento brusco. Esto es debido a que las
curvas de llegada en esos puntos tienen una etapa de crecimiento suave (debido al efecto
de la dispersion aguas arriba) y una etapa de decaimiento brusca debido a que estan
cerca del limite del tanque donde la masa de soluto desaparece. También puede
observarse como conforme nos alejamos del origen de masas, el valor de la
dispersividad disminuye ligeramente, aunque esto también depende de la proximidad o
lejania al centro de masas del penacho. Se observa asimismo que en la zona central del
tanque la evolucion de la dispersividad es mas lenta, extendiéndose durante mayor
numero de instantes.

Hay que prestar atencion a las irregularidades en las curvas que muestran la
evolucion de la dispersividad a lo largo del tiempo. Estas irregularidades no quedan
bien explicadas por el método numérico desarrollado y se deben a factores no tenidos en
cuenta en la formulacion numérica desarrollada. Entre estos factores, se deben tener en
cuenta heterogeneidades de escala mas pequena que el tamafio de los elementos
discretizados. Como son los efectos del apelmazamiento, compactacion, arrastre de
finos o el hecho inevitable que en el tanque real algunos elementos no estan alineados
con la discretizacion adoptada en el modelo numérico. Esto supone que en realidad
estamos obteniendo parametros de dispersividad efectivos que no tienen en cuenta estas
heterogeneidades.
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5.7 Correlacion entre el valor miximo de Ia
dispersividad y el valor miximo del gradiente

Una de las posibles causas que explica el comportamiento observado de la
dispersividad efectiva local seria la dependencia de ésta con el gradiente de
concentracion, ya que en los instantes iniciales, donde los valores locales del gradiente
son mas altos, los valores de la dispersividad local son mayores.
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Figura 5.25 Correlacion entre el valor méximo local del gradiente y la dispersividad
local efectiva maxima

Podemos observar que no parece existir ninguna correlacion evidente entre el
modulo del gradiente de concentracion y el valor de la dispersividad local, aunque
podria apuntarse a ello visto el valor de la R
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Figura 5.26 Correlacion entre el valor maximo local del gradiente y de la dispersividad
local efectiva maxima segun tipo de material

Prestando atencidn a estos datos agrupados segun el tipo de material, no se
aprecia una correlacion similar. Esto supone que el valor de la dispersividad esta
relacionado principalmente con el valor del gradiente de concentraciones..

Sin embargo, si atendemos al instante en que se observa el valor maximo de la
dispersividad y lo relacionamos con el instante en que aparece el valor maximo del
gradiente, se observa una correlacion entre el instante en que acontece el mayor valor
del gradiente de concentraciones con el instante en que se da el mayor valor de la
dispersividad
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Figura 5.27 Correlacion entre el instante en que aparece el maximo gradiente y el
maximo valor de dispersividad

Es decir, el maximo valor de la dispersividad local instantanea se produce en el
momento en que se da la maxima pendiente en la curva de llegada de soluto, puesto que
el gradiente no es sino la derivada de la curva de llegada de concentraciones. De la
misma forma, esto implica también, que el valor méaximo de la dispersividad se produce
en el momento en que la segunda derivada de la curva de llegada cambia de signo. En el
caso de buscar una expresion analitica de la evolucion relacion entre el gradiente de
concentracion y el valor de la dispersividad, ésta obtendria su valor méximo en el que la
segunda derivada es igual a cero. Sin embargo, esa expresion queda fuera del alcance de
esta tesis y queda como proyecto para proximas lineas de investigacion.
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5.8 Comportamiento de Ia dispersividad efectiva
local médxima segun el tipo de material

Los siguientes histogramas relacionan, para cada uno de los materiales que
forman el medio, el nimero de elementos de ese material para los que la dispersividad
maxima se encuentra dentro de determinado intervalo. A cada uno de estos histogramas
se le ajusta una curva gaussiana, de donde se obtiene el valor medio de dispersividad
maxima del material.

En estos histogramas se observa que, conforme el material del que esta formado
el elemento tiene mayor conductividad hidraulica, también el valor de la dispersividad
maxima del elemento es mayor.
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b) Material 2:
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d) Material 4:
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Los resultados de la dispersividad local efectiva maxima segun el valor de la
conductividad del material son:

Material Conductividad K Dispersividad (cm)  Desv. estandar o
(cm/s)

1 0,0055 2,489 1,007

2 0,0212 2,898 1,142

3 0,1032 3,641 1,302

4 0,3941 4,138 1,258

5 0,6934 4,521 1,393

Tabla 5.2 — Estimacion de los valores de conductividad y dispersividad de los diferentes
materiales

Tal como se aprecia en las figuras, se observa cierta relacion entre el valor de la
dispersividad en cm y el valor del logaritmo de la conductividad en cm/s. Puesto que
consideramos la dispersividad como un pardmetro con base fisica, no es de extranar que
tenga relacion con la conductividad, igual que la porosidad lo tiene también con la
conductividad. En la figura adjunta se puede observar graficamente esta relacion.
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Figura 5.28 Correlacion entre la dispersividad y log K
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Figura 5.29 Dispersividad seglin el material

Al representar la totalidad de valores de dispersividad frente a la conductividad del
elemento, se observa como la dispersion de los valores aumenta, igualmente, con el
valor de la conductividad. En todo caso, esto también puede ser debido a que se dispone
de un mayor nimero de valores de dispersividad para zonas con mayor conductividad,
ya que es por donde preferentemente se mueve el penacho.
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5.9 Modelacion numérica utilizando los valores de
dispersividad local efectiva instantinea

El siguiente paso consiste en utilizar los datos de dispersividad méxima local
para realizar ensayos numéricos de flujo y transporte de las mismas caracteristicas al
realizado en el tanque de experimentacion. Se ha optado por realizar dos ensayos
numéricos diferentes y comprar los resultados obtenidos con la evolucion real del
penacho de trazador observado en el tanque. De esa forma, para cada punto
seleccionado se obtienen tres conjuntos de datos:

- las concentraciones reales obtenidas a partir de imagen digital

- las concentraciones obtenidas a partir de un modelo numérico que utiliza el valor
de la dispersividad media efectiva

- las concentraciones obtenidas a partir de un modelo numérico que utiliza la
dispersividad local instantanea efectiva maxima

Los resultados de los modelos numéricos se comparan de dos formas. En una de
ellas se observa la evolucion de las concentraciones en un punto dado a lo largo del
tiempo. Es decir, se observan las curvas de legada en un punto, mientras que en la otra
se observa la forma adoptada por el penacho en un determinado instante. En los
siguientes apartados se muestran los resultados obtenidos.

5.9.1  Curvas de llegada

En las siguientes figuras se observan las tres curvas para varios puntos
seleccionados, segun su distancia al origen de inyeccion de masa:

155



- Puntos cercanos al origen de inyeccion de masas
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Figura 5.31 — Resultados para el elemento situado en la fila 30, columna 100
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- Puntos de la zona central del tanque
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Figura 5.33 - Resultados para el elemento situado en la fila 25, columna 80
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- Puntos de la zona del tanque mas alejada del punto de inyeccion:
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Figura 5.34 - Resultados para el elemento situado en la fila 25, columna 55
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Figura 5.35 - Resultados para el elemento situado en la fila 20, columna 55
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5.9.2 Mapas de concentracion
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Figura 5.36 — Mapa de la evolucion del penacho a los 18000 segundos. a) Obtenidas
mediante imagen digital en el tanque de experimentacion. b) Utilizando un modelo
numérico con el valor maximo de la dispersividad local instantanea y c) Utilizando un
modelo numérico con la dispersividad efectiva maxima

159



b)

Coordenada Y (cm)

30 60 90 120 150 180
€
A
>
®©
el
5]
c
9]
2
o]
o
O
30 60 90 120 150 180
Coordenada X (cm)
B3
A
>
S
g
B
8
o
30 60 90 120 150 180
Coordenada X (cm)

Figura 5.37 — Mapa de la evolucion del penacho a los 40500 segundos. a) Obtenidas
mediante imagen digital en el tanque de experimentacion. b) Utilizando un modelo
numérico con el valor maximo de la dispersividad local instantanea y c) Utilizando un
modelo numérico con la dispersividad efectiva maxima
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Figura 5.38 — Mapa de la evolucion del penacho a los 45000 segundos. a) Obtenidas
mediante imagen digital en el tanque de experimentacion. b) Utilizando un modelo
numérico con el valor maximo de la dispersividad local instantanea y c) Utilizando un
modelo numérico con la dispersividad efectiva maxima

Con los anteriores modelos también se han realizados mapas de concentracion
en distintos instantes a lo largo de la evolucién del penacho. En este apartado se observa
el mapa de concentraciones reales para un instante dado y los resultados de los modelos
numéricos utilizados en esos mismos momentos.
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En las anteriores figuras se observa como utilizando una modelacion en la que se
incluyen los valores locales maximos de la dispersividad local en lugar del valor de la
dispersividad efectiva maxima se mejora sensiblemente la prediccion del
comportamiento real de un penacho de trazador no conservativo. Esto es debido a que al
utilizar el valor de la dispersividad local se recoge el efecto individual de cada elemento
discretizado del medio sobre la forma del penacho. Mientras que el valor de la
dispersividad efectiva recoge el efecto ponderado de todos los elementos del medio
sobre el penacho. De ahi que se obtenga una prediccion mas detallada al utilizar el valor
de la dispersividad local que al usar un mismo valor promedio para todos los elementos
de la discretizacion.

Del mismo modo, se observa como utilizando una modelacion numérica con la
dispersividad local, se reproducen mejor algunas caracteristicas de las curvas de llegada
reales, como la forma no gaussiana y las colas de distribucion. Del mismo modo, se
aprecia que tanto la evolucion temporal de las concentraciones como el pico de estas
curvas estan mejor representados en los resultados del modelo que utiliza el valor
maximo de la dispersividad local, que en los resultados del modelo que utiliza el valor
de la dispersion central.
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0. Sintesis y Conclusiones

Entre el gran nimero de investigaciones llevadas a cabo en el &mbito de las
aguas subterraneas, uno de los temas que ha centrado la atencion es el proceso de
dispersion de solutos en el seno de un medio poroso heterogéneo. Esta necesidad de
investigacion es debida tanto a las limitaciones de las ecuaciones matematicas que lo
describen como a la necesidad de describir y predecir el movimiento de contaminantes
en acuiferos reales. La complejidad de este fendmeno proviene de los patrones
espaciales de heterogeneidad reales y otras incertidumbres en el conocimiento del
medio.

Si asumimos que la ecuacion clasica de conveccion-dispersion (ADE) es valida a
escala microscopica, podemos adoptar dos puntos de vista principales. El primero
consiste en determinar valores efectivos para los parametros en todo el dominio, de
forma que la evolucion del penacho pueda ser predicha por medio de la ADE. Conforme
un penacho evoluciona, va atravesando diferentes heterogeneidades en su camino, por
cuyo efecto va evolucionando el valor del parametro que rige la dispersion hasta que,
teodricamente, a partir de cierto momento se estabiliza. Sin embargo, distintos estudios
demuestran que no siempre se alcanza un valor asintotico para la dispersividad. Esto se
ha achacado tanto al efecto combinado de las distintas conductividades hidraulicas a
distintas escalas como a un posible comportamiento no fickiano de la dispersion.

Otro punto de vista asume la importancia de modelar adecuadamente la
conductividad hidraulica a las distintas escalas, asumiendo el comportamiento fickiano
de la dispersion y asociando las desviaciones de los resultados reales frente a los
teoricos a heterogeneidades de la conductividad a escalas inferiores a la de trabajo. Y,
para tratar esta dificultad, utilizan conceptos como modelos de porosidad dual o
transporte multitasa.

Sin embargo, ambos puntos de vista se centran en un Unico parametro para
explicar la desviacion del comportamiento de un penacho de soluto frente a los
resultados predichos por la ADE: la variabilidad de la conductividad hidréaulica. En
ningln caso se hace referencia o se tiene en cuenta la variabilidad de la dispersividad
como parametro asociado a cada uno de los distintos materiales que conforman un
acuifero real. La tactica comun es la de calcular un valor efectivo para la dispersividad
en todo el dominio en que existe el penacho utilizando el método de los momentos
espaciales o a partir de las curvas de llegada a ciertos puntos del medio.

Este hecho es comprensible a la luz de la dificultad que supone estimar la
dispersividad como parametro local asociado a un material concreto a partir del
comportamiento del penacho al atravesarlo, eliminando la influencia en la dispersion de
todos los materiales por los que ha discurrido el penacho anteriormente.
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A la vista de lo anterior, se desarrolla la investigacion de esta tesis cuyas
principales resultados se resumen a continuacion:

1) Se desarrolla y demuestra la posibilidad de estimar valores locales efectivos
instantaneos de la dispersividad en un medio poroso construido en un tanque de
experimentacion cuasi-2D de escala intermedia. En dicho tanque se construye un medio
poroso haciendo uso de distintos materiales (arenas) que constituyen un medio que
reproduce patrones de heterogeneidad basados en la variabilidad espacial de la
conductividad hidraulica de una formacion real. En dicho tanque se llevaron a cabo
varios experimentos bajo condiciones controladas, en los que se midi6 de forma
exhaustiva los niveles piezométricos y concentraciones de trazador, utilizando para ello
un sistema de toma de datos disefiado y construido especialmente para este trabajo.

Este sistema de toma de datos utiliza transductores de presion de alta precision
distribuidos homogéneamente en el tanque, de forma que se obtienen datos de la
distribucion de presiones de manera no invasiva y sostenida en el tiempo. Al introducir
los datos de conductividad hidraulica estimados mediante un permeametro en un
modelo numérico, que pretende reproducir las condiciones del tanque, se observa que es
necesario recalibrar la conductividad para reproducir las medidas de piezometria. Esto
se debe a varios factores, entre los que se cuentan la compactacion en el seno del
tanque, el arrastre de finos de un elemento a los vecinos, o la decantacion de estos
mismos finos durante la construccion del medio. Ademas, la discretizacion del modelo
numérico requiere introducir valores efectivos de la conductividad que representen,
numéricamente, el efecto de la yuxtaposicion en el tanque de zonas con distintos valores
de conductividad (distintos materiales).

2) Por otra parte, se ha disefiado y puesto a punto un sistema muy preciso de
estimacion de concentraciones basado en fotografias digitales de alta resolucion en el
que se asocia la variacion en los tres canales de color de la fotografia (rojo, verde y
azul) de un pixel del medio con la concentracién de soluto presente en ese pixel (un
pixel corresponderia a una zona de tamafio reducido aunque suficientemente amplia
para que se pierda el efecto local de los granos solidos del medio y otros ruidos de
fondo asociados). Se obtiene un gran ajuste entre las concentraciones del trazador y los
resultados del tratamiento de imagen digital. Esto proporciona no s6lo un mapa de alta
resolucion de la distribucion de concentraciones de soluto en un instante dado, sino que
ademas permite seguir la evolucion de esta distribucion de concentraciones a instantes
tan cercanos como se desee. La escala de los datos es perfectamente ajustable a la escala
de la discretizacion de cualquier modelo numérico que lo represente y, permitiria
estudiar el efecto desde tamafios de malla superiores (upscaling) experimentalmente.
Ademas, este sistema tiene la ventaja de ser un sistema no invasivo, que no interfiere en
el campo de flujo y que no elimina masa del tanque.
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3) Los datos de concentraciones han sido procesados matematicamente para
estimar valores de las dispersividades efectivas centrales y de las dispersividades locales
efectivas instantaneas asociadas a los elementos de la discretizacion numérica del
medio. Estos ultimos se han obtenido a partir de una metodologia desarrollada en este
trabajo que permite estimar valores locales efectivos de la dispersividad a partir de los
valores locales de las concentraciones. Esta aproximacion de modelacion inversa se ha
basado en formular el balance de masas mediante diferencias finitas en cada elemento
de la discretizacion numérica del medio. El resultado es un mapa detallado del valor de
la dispersividad efectiva asociada a cada elemento de la discretizacion en cada instante
de la evolucién del penacho.

4) Los resultados muestran el incremento del valor de la dispersividad global
conforme aumenta el tiempo de viaje o la distancia recorrida. Este comportamiento
concuerda con lo descrito por Pickens y Grisak (1981) y se conoce como “transporte
andmalo”. Esta dependencia de la dispersividad global con la escala muestra un
comportamiento no lineal, de exponente superior a 1, tal como describe Neumann
(1990). Por ello, se muestran desviaciones en los resultados obtenidos mediante la
modelacion numérica y las curvas de llegada obtenidas mediante imagen digital. Este
comportamiento, que en condiciones de campo ha sido achacado a la heterogeneidad no
modelada del medio, se observa también a pequefa escala dentro del tanque de
experimentacion construido donde la heterogeneidad estd controlada. Puesto que estas
heterogeneidades siguen sin haber sido modeladas en este trabajo, se asume que este
comportamiento es, en parte, debido a la heterogeneidad de escala menor a la de la
escala de soporte del calculo.

5) En esta trabajo se han definido los pardmetros introducidos en la ADE de
manera deterministica, aunque al contrario que Bear (1972), al ser pardmetros efectivos,
sus valores no se han tratado como constantes, sino como variables en el tiempo para
tener en cuenta la posible influencia en estos de la variabilidad del campo de
concentraciones. También, de forma distinta a la teoria estocastica, el parametro de la
dispersividad no se considera como el resultado de una funcién aleatoria de punto
(Neuman y col, 2003 y 2005), sino como una funcién continua susceptible de ser
modelada. No obstante, las conclusiones obtenidas, podrian ser utilizadas para abordar
la modelacion estocéstica de la dispersividad y asi tener en cuenta la inevitable
incertidumbre en su estimacion.

6) Los valores maximos locales efectivos de la dispersividad muestran una cierta
correlacion con el logaritmo de la conductividad hidraulica; este resultado puede tener
el sentido fisico de que la tortuosidad del medio de la que deriva la conductividad
hidraulica también influye en la dispersividad y, ademas, la dispersividad efectiva
integra el efecto de la conductividad a escala inferior a la del soporte de su estimacion.
Por otra parte, los valores efectivos instantdneos muestran una etapa de crecimiento
rapida y corta en el tiempo al llegar el penacho a la celda correspondiente, seguida de
una etapa mas larga de crecimiento mas suave hasta alcanzar un valor maximo, que
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tiende a coincidir con el instante en que se da el valor méximo del gradiente de
concentraciones. Tras este maximo, el valor de la dispersividad local instantanea tiende
a disminuir también de forma suave, con una bajada abrupta al abandonar el penacho la
celda de célculo. Hay que hacer notar que, aunque el valor maximo de la dispersividad y
del gradiente de concentraciones coincidan en el tiempo, el valor de uno no esta
relacionado con el otro o, al menos, no se ha encontrado esta relacion.

7) De igual forma que las curvas de llegada en cada punto tienen una evolucion y
caracteristicas muy influenciadas por la distancia recorrida por el contaminante desde el
punto de inyeccion, o de su posicion con respecto al recorrido del centro de masas del
penacho, ocurre con la evolucion temporal de la dispersividad local efectiva instantanea.
Asi, las etapas de crecimiento y decrecimiento de los valores de dispersividad local
instantanea dependen de la distancia al punto de origen. En los puntos cercanos al punto
de inyeccion se comprueba una zona de bajada mas abrupta, mientras que en los puntos
mas alejados puede verse una zona de crecimiento mas suave y una zona de descenso
menos brusca. También puede observarse como conforme nos alejamos del punto de
inyeccion, el valor de la dispersividad disminuye ligeramente, aunque esto también
depende de la proximidad o lejania al centro de masas del penacho. Se observa
asimismo que en la zona central del tanque el crecimiento y decrecimiento de la
dispersividad es mas suave, extendiéndose durante un tiempo mas prolongado.

8) Respecto a la distribucion espacial de los valores maximos de la dispersividad
local instantanea, se aprecian varias caracteristicas. El valor maximo de la dispersividad
tiende a reducirse conforme nos alejamos del punto de inyeccion del penacho. Esto
supone una diferencia importante respecto a los valores de la dispersividad global, que
aumentan con la distancia recorrida. Igualmente, el valor maximo de la dispersividad
tiende a reducirse conforme nos alejamos del centro de masas del penacho. No obstante,
la distribucion espacial, si bien presenta un cierto ruido aleatorio, muestra una cierta
correlacion espacial que tendria interés estudiar.

9) Los resultados obtenidos para la dispersividad no local coinciden con la teoria
desarrollada por Lapidus y Amundson (1957), en el sentido de que resulta posible
estimar el pardmetro de dispersividad media dependiente del tiempo, lo que se ha
realizado en este trabajo a partir de los momentos espaciales de la distribucion de soluto
segun los trabajos de Freyberg (1986) y Fischer y al. (1979).

10)  Barlebo y Hill (2004) sostienen que las heterogeneidades de pequefio tamaio,
tales como las que forman vias de flujo preferente descritas en los estudios anteriores,
no tienen gran importancia en el transporte de solutos. A la luz de los resultados
obtenidos en los ensayos de flujo y transporte, es realista afirmar que la distribucion de
heterogeneidades, y una adecuada descripcion de éstas, tiene un importante papel a la
hora de modelar adecuadamente el comportamiento de los solutos. Estos autores
sostienen que el modelo clasico de conveccion-dispersion es capaz de explicar las
anomalias observadas en el penacho de soluto si se utiliza un modelo 3D calibrado con
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8 parametros diferentes. Sin embargo, en este trabajo se demuestra una mejora en la
modelacion utilizando la ecuacion clésica con valores de la dispersividad local efectiva.

11)  Finalmente se realizaron dos simulaciones numéricas del experimento de flujo y
transporte seleccionado y se compararon las curvas de llegada en puntos seleccionados,
y los mapas de concentraciones para varios instantes, obtenidos con los resultados del
experimento en el tanque de laboratorio. Para una de las simulaciones numéricas se
utilizo el valor maximo de la dispersividad global para todos los elementos del dominio,
mientras que para cada uno de los elementos discretizados de la otra simulacion se
utilizé el valor maximo de la dispersividad local instantanea de cada elemento. Los
resultados de los modelos numéricos muestran un mayor ajuste temporal con la curva
real cuando se utiliza el valor maximo de la dispersividad local efectiva instantanea que
utilizando el valor méximo de la dispersividad global. Sin embargo, al contrario de lo
observado por Fernandez-Garcia et al. (2007), estos modelos tienden a sobreestimar las
colas de las curvas de llegada, especialmente en zonas cercanas al punto de inyeccion de
masas. Esto puede ser debido al hecho de que los modelos numéricos mas utilizados
para estudiar el transporte de solutos, como el MT3D o el MOC3D, no permitan incluir
un valor de dispersividad diferente en cada instante de tiempo, por lo que al utilizar los
valores maximos de ésta, el valor de dispersividad aplicado en los momentos iniciales
de la evolucion del penacho sea excesivo. Del mismo modo, queda abierta la via de
investigacion relativa a como se comportan los valores de dispersividad al modificar el
tamaio de discretizacion.

6.1 Conclusiones

Para la realizacion del presente trabajo se ha tenido una idea fundamental en
mente: que una adecuada modelacion del flujo y transporte de solutos en medios
porosos saturados, pasa por una adecuada comprension de los procesos fundamentales
que rigen este fenomeno. Esta comprension, por si sola no basta si no se traduce
adecuadamente a un modelo matematico para modelar la evolucion de un soluto de
manera realista y adecuada a los objetivos propuestos. Actualmente, la mayoria de
modelos utilizados no tratan el efecto de la dispersividad de manera localizada, sino, en
muchos casos, utilizando un parametro efectivo que recoge de manera agregada la
contribucion de todos los materiales presentes en la zona de estudio. Debido a ello,
muchas de las caracteristicas observadas en las curvas de llegada reales no quedan
representadas en los modelos numeéricos actuales.

En el presente trabajo se ha demostrado, basandose en un experimento
controlado de laboratorio, que una modelacion utilizando el valor local efectivo del
parametro de dispersividad logra una mejor prediccion del comportamiento de las
curvas de llegada y distribuciones de concentraciones de los ensayos realizados en
laboratorio. Esta mejora se observa tanto en la mejor prediccion del tiempo de llegada,
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como de la duracién del paso del penacho por el punto. Pero también se observa algo
mas importante en los resultados, y es la mejora en la modelacion de caracteristicas de
las curvas reales, como las colas de la curva de llegada o la forma no gaussiana de estas.

De la misma manera, se observa que la dispersividad es un pardmetro fisico
relacionado con la conductividad hidraulica de los materiales que constituyen el tanque
de laboratorio. Ademas, los resultados muestran con claridad que la modelacion de la
variabilidad espacial de la dispersividad puede mejorar sustancialmente los resultados
del transporte y, a la vista de los graficos obtenidos, est4 variabilidad espacial es
susceptible de un analisis estructural que deberia relacionarse con el de la conductividad
hidratlica. Se ha visto, igualmente, que el valor de la dispersividad local efectiva no es
constante en el tiempo; tiene un crecimiento inicial cuando el soluto llega a la zona
donde se determina, alcanza un valor méximo que depende, entre otras cosas, el valor
del gradiente de concentracion en el instante previo. Y tiene un posterior decrecimiento
a partir del instante de gradiente de concentraciones maximo. Esto lleva a concluir que
la dispersividad no debe considerarse como un parametro constante, sino que la
posibilidad de que varie en el tiempo, dependiendo de la historia previa de valores y
gradientes locales de concentraciones pueda mejorar los resultados de la solucion de la
ecuacion del transporte.

Algunos modelos existentes, como los modelos de porosidad dual o los modelos
estocasticos, también son capaces de reproducir estas caracteristicas. Sin embargo, que
el uso de un recurso aparentemente sencillo conceptualmente, como modelar la
variabilidad espacial de la dispersividad permita un buen ajuste de observaciones como
las del experimento expuesto en esta tesis, abre una nueva via de aproximacion y de
interpretacion fisica del fendmeno de la dispersion. En la bibliografia cientifica
consultada, hasta la fecha no se ha tratado de modelar el movimiento de un penacho de
trazador utilizando datos reales para estimar la dispersividad local efectiva instantanea
en un medio heterogéneo.

Todas estas conclusiones se basan en los datos obtenidos mediante un tanque de
laboratorio en el que es posible medir directamente los potenciales hidraulicos en una
malla de transductores de presion y estimar mapas de concentraciones de alta
resolucion. Este tanque es, hasta el punto que tenemos conocimiento, tnico en el
conjunto de instituciones de [+D espafiolas. En este trabajo, ademas, se ofrecen varias
soluciones constructivas originales para obtener un mejor rendimiento a la hora de
estimar las concentraciones de soluto en el interior del medio. Aunque el uso de tanques
de experimentacion en laboratorio haya estado ligado a la investigacion hidrogeologica
desde hace décadas, este trabajo abre la via a una nueva utilidad de estos dispositivos: la
de servir como herramienta de apoyo en la investigacion de los valores de la
dispersividad local o del comportamiento temporal de ésta. No obstante, como se ha
indicado en otros capitulos de la tesis, la utilidad de este tipo de experimentacion, con
las posibilidades de la instrumentacion y medios informaticos actuales, puede ir mucho
mas alla, y especialmente en el estudio de flujos de densidad variable sujetos a efectos
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gravitatorios, transporte multifase, movimiento de NAPLSs, transporte reactivo y otros
problemas con interaccion geoquimica.

En este trabajo se demuestra una alternativa para el tratamiento de la dispersion
basada en la modelacion espacial de la dispersividad y se apunta a la posible
consideracion de su variabilidad temporal. Estas conclusiones enlazan, sin ser
independientes, con los trabajos de otros autores centrados en conseguir una modelacion
mas precisa de la dispersion recurriendo a la modelacion de alta resolucion del campo
de conductividad hidraulica o al uso de formulaciones de la dispersividad efectiva que
tienen en cuenta la “historia” local reciente de paso del contaminante.

6.2 Futuras lineas de investigacion

En la investigacion presentada en este documento se ha construido un modelo de
laboratorio instrumentado que ha permitido la estimacion de mapas de dispersividad
local efectiva instantanea a partir del conocimiento exhaustivo de los campos de
velocidad del fluido y de los mapas de concentraciones. Todo ello se ha hecho para un
determinado experimento con trazador no-reactivo y habiendo hecho una seleccion de
las escalas soporte tanto para la calibracion de las relaciones color-concentracion como
para los modelos numéricos empleados. Asi, surgen de manera natural diversas
cuestiones, por ahora no resueltas, que abren futuras lineas de investigacion basadas en
el uso del prototipo de laboratorio disefiado y construido en esta tesis. Estas nuevas
lineas incluyen entre otras las siguientes:

a) Modificar las condiciones de flujo y transporte en el tanque para analizar los
cambios en el comportamiento local de la dispersividad y tratar de entender y
cuantificar hasta que punto depende del medio fisico y del tamafio de la
discretizacion.

b) Analizar los efectos de escala: Estudiar de qué forma influye el tamafio de la
discretizacion en la dispersividad local efectiva instantanea.

¢) Analizar la posibilidad de incorporar la variacion temporal de la dispersividad en
la modelacion.Podria analizarse la obtencion de una expresion analitica que
permita modelar el comportamiento de la dispersividad local efectiva
instantanea a partir de la distribucion local de las variables de velocidad
instantanea, concentracion instantanea y gradientes.

d) Modificaciones en el tanque de experimentacion: Distintas configuraciones de
heterogeneidad del medio. Materiales de relleno transparentes que permitan
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integrar la concentracion en el sentido del espesor. Utilizacion de trazadores con
diferentes caracteristicas (decaimiento, adsorcion, reactividad...) estudiando los
problemas asociados a la sorcion y, mas avanzado, al transporte reactivo.

e) Simulacion numérica del experimento real utilizando valores diferentes de la
dispersividad local instantanea en cada instante de tiempo.

f) Analisis de los patrones de variabilidad espacial de las dispersividades locales.

Para todas estas posibles lineas de investigacion se dispone ya de una
herramienta fundamental como es el tanque de experimentacion existente en el
laboratorio de Area de Modelacion Matematica del Flujo y Transporte en el Subsuelo
(FLUTMADS), en el seno del Instituto Universitario de Investigacion de Ingenieria del
Agua y del Medio Ambiente de la UPV (ITAMA), y la experiencia adquirida a lo largo
de la construccidn de éste, y la ejecucion e interpretacion de los ensayos realizados
durante la realizacion de esta tesis. Esta experiencia ha aportado, y puede aportar aun
mas, una importante base de datos de manera sencilla y precisa, utiles tanto para
investigaciones propias como para contrastar otras investigaciones numéricas que se
realicen en base a modelacién matematica en ordenador. Asi, otra tarea a realizar, de
gran utilidad, es la organizacion de los datos que se han ido obteniendo de las
experiencias realizadas como base para que otros investigadores puedan tener acceso y
contribuir al progreso en las direcciones apuntadas. El tanque de experimentacion
muestra la evolucion de un penacho de soluto real en un medio real, revelando detalles
del proceso que pueden quedar enmascarados por las simplificaciones realizadas en las
ecuaciones constitutivas o en los modelos numéricos. Esta capacidad de mostrar el
transporte de solutos tal como realmente es, es la diferencia fundamental que hace
valiosos los experimentos en medios fisicos y la razon por la que deberian ser utilizados
en investigaciones de flujo y transporte en las que a menudo se encuentran
infrautilizados.
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Anexo A Descripcion del modelo fisico

construido y funcionamiento.

A.1 Descripcion general del tanque de
experimentacion.

Las experiencias de flujo y transporte a realizar se llevaron a cabo en un tanque
construido con planchas de metacrilato, de dimensiones generales de 1400 mm de
longitud, por 400 mm de altura, por 200 de profundidad. En su interior queda un
espacio vacio de 1400 x 400 x 50 mm en el que se introduce el medio utilizando el
método de relleno hiimedo. Para su relleno, el medio se discretizo en elementos de 25
mm de longitud y 20 de altura y 50 de profundidad

A.1.1 Montaje de la pared lateral

En primer lugar se colocaron los refuerzos necesarios en las placas destinadas a
formar las paredes laterales, tanto laterales (Figura A.1) como superiores (Figura A.2)

Figura A.1 — Colocacion de los refuerzos laterales
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Figura A.2 — Colocacion de los refuerzos superior e inferior

El resultado queda mostrado en la Figura A.3

- | /
~
/

Figura A.3 — Aspecto de la pared lateral del tanque con los refuerzos colocados
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A.1.2 Montaje de la parte exterior del tanque

Una vez colocados los refuerzos laterales, que sirven para afadir rigidez al
conjunto, se colocan las tapas laterales y la inferior (Figura A.3) para formar un hueco
central de 5 cm de anchura en el que se desarrollara el flujo de agua a través del medio
poroso. Para el montaje se opta por colocar tornillos pasantes de acero de 5 mm de
diametro y se asegura la estanqueidad del conjunto utilizando adhesivo quimico especial
para metacrilato (Figura A.4). Este adhesivo crea una barrera impermeable y una union
de gran resistencia. Los tornillos pasantes ayudan del mismo modo a mantener la
rigidez. La vista planta, alzado y perfil del conjunto se muestra en la Figura A.5.

Figura A.4 — Presentacion de los elementos que forman el tanque previa a su pegado
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Figura A.5— Planta (a), alzado (b) y perfil (c) del montaje exterior del tanque

A.1.3 Montaje de las camaras de entrada y salida de agua

En los extremos del hueco central se establecieron dos zonas de 100 mm de
longitud y 400 mm de altura destinadas a la entrada y salida del agua del medio. Esta
separacion del resto del medio se realizo colocando al través una malla metalica de 560
um de abertura, tamafo inferior a la granulometria del medio (Figura A.6). A fin de
conseguir la entrada de agua con un caudal similar a lo largo de toda la altura del
tanque, se coloco verticalmente un tubo de PVC de 335 mm de didmetro ranurado en
toda su longitud (Figura A.7)
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Figura A.7 - Detalle de los tubos ranurados
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Figura A.8 — Detalle del montaje de la zona de entrada

Para conseguir una entrada de agua mas uniforme al resto del tanque, asi como
para contrarrestar el empuje lateral ejercido por el medio poroso sobre la malla, el hueco
restante se rellena con perlas de vidrio de 2 mm de diametro.

Figura A.9 - Detalle del relleno de perlas de vidrio en la camara de entrada

Los tubos de entrada y salida se conectaron a tanques de nivel constante que
descansan sobre plataformas moviles ajustables a la altura deseada (Figura A.10). De
forma que puede controlarse con precision la altura piezométrica del agua en las zonas
de entrada y salida. Gracias a estas cdmaras de entrada y salida de agua a nivel
constante, puede crearse un gradiente de potencial constante a lo largo de la vertical. Lo
que consigue que la entrada y salida de agua sea uniforme en esas camaras, evitando en
lo posible la formacion de vias preferenciales en el flujo.
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Figura A.10 — Plataformas moviles y tanques de nivel constante

La altura piezométrica que tienen estas camaras de entrada y salida se controla a
través de unos tanques de nivel constante conectados a los tubos ranurados. Estos
tanques de altura constante consisten en dos cilindros concéntricos de metacrilato con el
cilindro exterior de mayor altura que el interior. El agua se aporta al cilindro exterior de
forma que, al llegar a la altura del cilindro interior, rebosa por éste manteniendo de esa
forma la altura de agua constante en todo el conjunto. Elevando el conjunto se consigue
mantener este nivel de agua constante a la altura deseada (Figura A.11). Y colocando
los tanques conectados a los tubos de entrada y salida a alturas diferentes, se establece
un gradiente de flujo entre entrada y salida igual a:

dif .alturas depositos

* distancia entre entrada — salida
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Figura A.11 - Funcionamiento del tanque del nivel constante

El tanque montado, con las cadmaras de entrada y salida de agua queda tal como
se muestra en la Figura A.12

Figura A.12 - Aspecto final del tanque de experimentacion

A.1.4 Colocacion de los transductores de presion

Realizandolo tal como se ha descrito en el apartado anterior, una vez construidas
las camaras de entrada y salida de agua, el tanque encierra un hueco de 1200 mm de
longitud, 400 mm de altura y 50 mm de fondo. En este hueco se desarrollard el flujo y
transporte a través del medio poroso. Para poder obtener datos de la distribucion de
niveles piezométricos en el interior de este hueco es necesario poder acceder a €l a
través de la pared del tanque. De modo que en la pared trasera se realizan una serie de
pequefios agujeros a través del metacrilato para poder introducir los sensores de presion.
Para ello se realizan agujeros pasantes roscados de didmetro %4 en el que se enroscan
los sensores. Para evitar los efectos de rozamiento de la pared del tanque sobre el flujo,
se sella este agujero pasante con silicona y se introduce a través de €l una aguja de 25
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mm de longitud, de forma que comunique las presiones existentes en el centro del
tanque con la boca del sensor. La colocacion queda mostrada en las figuras A.13, A.14
yA.l5

Figura A.13 - Detalle de un sensor de presion roscado a través de la pared (abajo:
agujero roscado sin sensor ni aguja)
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Figura A.15 — Situacién de los sensores a lo largo de la pared lateral

Los sensores utilizados en nuestro caso son transductores de presion (Pressure
transducers). Un transductor de presion convierte la presion que se ejerce en el sensor
del instrumento en una senal eléctrica. Para ello, un transductor utiliza una resistencia
de magnitud variable (un potenciémetro). Al incrementar la presion, la longitud de la
resistencia se incrementa, de tal modo que la medida de diferencia de potencial también
se incrementa segun la ley de Ohm. Hay que sefialar que, puesto que el comportamiento
de la resistencia se puede asimilar al comportamiento de un muelle, la diferencia de
potencial creada es linealmente proporcional a la presion establecida, segin la Ley de
Hooke.

Al aplicar entre ambos extremos del conductor una diferencia de potencial de
5V, el valor de la sefial sera proporcional a la presion aplicada (Figura A.16).
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Figura A.16 - Mecanismo de un transductor de presion

Por tanto, las sefiales que recibimos como medida de presion son, en realidad,
diferencias de potencial. Estas diferencias de potencial quedan recogidas en un
voltimetro digital, que puede ser conectado a un ordenador para su control y el
almacenamiento de los datos. Es por ello que debemos encontrar una relacion entre las
sefales eléctricas obtenidas obtenidas y la presion que las genera. Para ello, utilizando
los tanques de nivel constante, se genera una altura de agua conocida y se mide la sefial
obtenida. De ese modo se logra establecer una relacion sefal eléctrica-presion. Es
conveniente calibrar de vez en cuando los instrumentos a fin de comprobar si las
relaciones averiguadas anteriormente siguen siendo validas o, por el contrario, se han
modificado con el tiempo.

En nuestro caso, se llend parcialmente el tanque a diferentes alturas de agua y se
obtuvieron asi datos sobre las lecturas a distintas presiones. De este modo se pudieron
obtener los datos de presion necesarios para conocer las caracteristicas del flujo en el
interior del tanque y se ajustaron los datos por regresion lineal, obteniéndose de esa
forma la funcion que nos relaciona la sefial emitida por el sensor con la altura de agua
sobre ¢l segun la relacion

altura =a+b-senal
Los residuos del ajuste mostraron media cero y correlacion nula, lo que indica la

bondad del ajuste. Como ejemplo de la magnitud de los residuos, se detallan en la
Figura A.17 los obtenidos para 20 mediciones diferentes en un sensor cualquiera al azar.
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Figura A.17 — Grafico de los residuos del sensor n°® 24 y ajuste lineal

Se puede considerar, por tanto, que las medidas obtenidas a partir de esto
sensores reflejan fielmente la altura piezométrica asociada a un punto del interior del
medio. Una vez realizadas todas las operaciones de colocacion de los sensores de
presion, el tanque se rellena con un medio con las caracteristicas disefadas acorde con
las experiencias que se pretenda realizar.

A.2 Caracteristicas del medio poroso

A.2.1 Granulometria y conductividad

Las arenas utilizadas fueron arenas siliceas, lavadas y con un porcentaje minimo
de impurezas, segiin garantizado por la empresa Sibelco Minerales, S.A. Se
suministraron cinco tipos de arenas, de granulometria conocida, en las que se determin6
su conductividad hidraulica utilizando un permeédmetro de pared flexible.

El procedimiento consiste en saturar con agua una muestra introducida en una
celda de area transversal y longitud conocidas. Entre ambos extremos de la celda se
establece una diferencia de potencial utilizando para ello un tanque de nivel constante
conectado a la entrada. La salida queda a presion atmosférica, y se toma como origen de
alturas (z = 0). Midiendo el volumen de agua de salida en un tiempo determinado se
llega a la expresion que nos indica la conductividad hidraulica de la arena de la celda:
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(A.1)

De los ensayos realizados, los resultados de conductividad fueron (tabla A.1):

Arena Tamario medio de grano (mm) Conductividad hidraulica (cm/s)
Tipo 1 0,078 0,0055
Tipo 2 0,2 0,0212
Tipo 3 0,7 0,1032
Tipo 4 0,8 0,3941
Tipo 5 0,85 0,6934
Tabla A.1

Estos resultados son introducidos en un modelo numérico que simule la
configuracion del medio. De ese modo, sirven como datos de partida para calibrar la
conductividad real en las condiciones del tanque, enfrentdndolos a las observaciones
reales de los piezometros.

A.2.2 Llenado del tanque

Puesto que nuestro objetivo a la hora de construir el medio heterogéneo donde se
llevaran a cabo los experimentos de flujo y transporte es crear zonas separadas con
conductividades de diferente magnitud, es necesario evitar la mezcla de estas arenas,
introduciéndolas en zonas separadas. Para ello, se utilizo una plantilla cuadriculada y,
mediante un tubo de plastico conectado a un embudo, se rellenaron los distintos
elementos mediante la técnica de relleno himedo.

La longitud y anchura de la plantilla ajustan perfectamente con el espacio
interior del tanque, dejando una serie de huecos de 25 mm de longitud, 50 mm de
anchura y 20 mm de espesor. Estos huecos quedan separados del resto del medio,
pudiendo rellenarse con la arena de la conductividad deseada.

El procedimiento del relleno del tanque fue el siguiente (figura A.18):

1.- Mediante los tanques de nivel constante se elevo el nivel piezométrico 10
mm. por encima del fondo del tanque

2.- Se vertio la arena deseada en cada hueco. De ese modo, cada hueco define un
elemento separado del resto con caracteristicas de conductividad y dispersividad
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homogéneas, puesto que la ldmina de agua evita la segregacion de los granos por
tamaro.

3.- Se espero a la sedimentacion de la arena para proceder a extraer la plantilla y
se comenzo con la fila superior de elementos.

4.- Cuando el nivel de la arena alcanzaba una de las hileras de sensores, se
colocaron las agujas y sensores necesarios para taponar los agujeros de la pared del
tanque.

5.- Una vez terminada la ultima hilera de elementos, se dejo sin extraer la
plantilla para evitar que debido a la sedimentacion de la arena se crease una zona vacia
en la parte superior, por la que el flujo pudiese puentear el medio poroso.

192



o) L

Figura A.18 - Diferentes operaciones de llenado del tanque: a) colocacion de la arena en
la plantilla; b) retirada de la plantilla; c) elevacion de la lamina de agua

El disefo final de zonas de alta y baja permeabilidad en el medio, se ilustra en la
figura siguiente (Figura A.19)

Figura A.19 - Disefio de zonas de alta (oscura) y baja permeabilidad (clara)

Se busco simular una formacion heterogénea con zonasde mayor conductividad
que pudieran crear zonas con flujo preferente.

Existen laminaciones de finos que afectan al color de fondo, y de esa forma a la
sefial obtenida a la hora de estimar las concentraciones de trazador, lo que sera tratado
en el apartado correspondiente sobre “correccion de color de fondo™. Por el momento,
baste decir que estas formaciones impiden considerar el color del medio como
homogéneo, lo que obliga a realizar una serie de correcciones en la fotografia digital
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que seran tratadas mas adelante. Las correcciones realizadas y el tratamiento de imagen
digital se trata en el anexo correspondiente
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Anexo B. Instrumentacion de las medidas

de concentracion

B.1 Introduccion

En la presente seccion se detalla un sistema para la estimacion de
concentraciones y el efecto de la heterogeneidad basado en la toma de fotografias
digitales. El objetivo es estimar la concentracion de un trazador coloreado a partir de la
intensidad de color emitida. Para asegurar que la medida de color es debida unicamente
al tinte, ademads de la fotografia digital del medio con el tinte utilizado como trazador,
son necesarias una fotografia del medio completamente libre de trazador (imagen
“blanco”) y otra de una superficie de color homogéneo para valorar el efecto de la
iluminacion no homogénea.

Para explicar correctamente la estrategia seguida para la estimacion de
concentraciones, es necesario introducirse en la teoria del color y la ley de Beer, asi
como hacer un repaso de las caracteristicas de la fotografia digital y su procesado.

B.1.1 Teoria del color

En los compuestos coloreados, las moléculas del compuesto estan formadas por
atomos unidos entre si por enlaces covalentes. Los electrones de estos atomos quedan
confinados en varios niveles de energia. Los electrones pueden ocupar estos niveles
determinados, pero ningun otro. De ese modo, cuando los electrones estan compartidos
entre varios atomos, estos niveles de energia quedan muy proximos unos de otros. Un
electron puede saltar de un nivel a otro si se le proporciona la cantidad correcta de
energia, que viene proporcionada por la luz incidente, que es en si una forma de
radiacion electromagnética. Las moléculas pequeiias, en las que los electrones estan
poco compartidos, tienen saltos energéticos muy grandes, por lo que necesitan una
energia incidente que queda mas alla del espectro de la luz visible. De tal modo, este
tipo de moléculas parecen transparentes bajo la luz normal. Para moléculas de mayor
tamafo, donde los electrones estdn compartidos entre un nimero mayor de atomos, los
saltos entre los distintos niveles energéticos en que puede encontrarse un electron son
menores. En tal caso, la luz visible tiene la suficiente energia como para que un electréon
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incidido por un fotdén adquiera suficiente energia para saltar a un nivel superior. (Figura
B.1)
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Figura B. 1 - Absorcion de un foton de longitud de onda y

Cuando esto sucede, ese nivel de energia concreto para lograr el salto, el cual
corresponde a una longitud de onda concreta en el espectro visible, es absorbida y
desaparece. El conjunto de aquellas longitudes de onda que “desaparecen” del espectro
visible son lo que se conoce como “espectro de absorcion” de una sustancia (Figura

B.2)

Figura B.2- Espectro de absorcion tipico. Las bandas negras muestran las longitudes de
onda no absorbidas

La luz no absorbida es entonces reflejada, habiendo dejado en el proceso de ser
blanca. Serd, en cambio, un conjunto pequefio de longitudes de onda no absorbidas (en
concreto, las correspondientes a las bandas negras del espectro de emision). La suma de
estas bandas son lo que “dotan” de color a un objeto. (Figura B.3).
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Espectro de emision y de absorcion de un mismo elemento

Absorcion:

Emision:

Figura B.3 - Espectros de emision y absorcion de un mismo elemento

Para que una molécula tenga un grado de comparticion de electrones lo bastante
elevado como para mostrar color, la molécula debe contener un nimero elevado de
enlaces dobles alternando con enlaces simples, como se muestra en el diagrama de la
molécula de Brilliant Blue FCF de la figura B.4. El méaximo de energia luminosa
absorbida por este colorante corresponde a una longitud de onda de 630 nms.
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Figura B.4 - Diagrama de la molécula de Brilliant Blue FCF

Este colorante ha sido utilizado como trazador en numerosos estudios de
infiltracién en suelos y flujo subterraneo, debido a su estabilidad y facilidad de deteccion.
Flury y Fliihler (1994) demuestran que debido a su caracter neutro, no tiende a ser
adsorbido por los constituyentes del suelo, aunque su uso en suelos naturales puede
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plantear problemas al interaccionar con la materia organica (German-Heis y Fluir [2000]).
El protocolo para relacionar la intensidad de color con la concentracion de trazador esta
bien establecido en la bibliografia y se ha utilizado en numerosas ocasiones en suelos de
campo (Forrer [2000], Kaastel y Vogel [2002]).

El Brilliant Blue FCF es un colorante alimentario derivado del trifenilmetano y es el que
se utilizd como trazador para observar la evolucion del flujo y transporte en el interior
del tanque de experimentacion. El producto comercial estd compuesto por una disolucion
de 200 gr de colorante de pureza 85% por litro. Por tanto, la concentracion inicial es de

170 gr/l. Forrer (2000) establece el limite de deteccion de este trazador a una concentracion
de 0,00032 gr/l, de modo que esta disolucién inicial puede diluirse hasta 5000 veces y
seguir siendo detectable por analisis multiespectral.

Color BRILLIANT BLUE FCF E-133
Descripcion Liquido de color azul oscuro. Soluciéon de
Brilliant Blue FCF en agua con
estabilizadores y conservantes.

Contenido total de colorante % peso 20+ 1
Disolvente Agua
Cloruro de sodio / sulfatos (%) Max. 3
Impurezas de color (%) Max. 1
Compuestos intermedios (%) Max. 0.5
Aminas primarias aromaticas no sulfonadas Max. 0.003
(o)

Arsénico ppm Max. 1.0
Plomo ppm Max. 10.00
Metales pesados ppm Max. 20.00
Solubilidad 320 gr/litro

Tabla B.1— Analisis quimico de la forma comercial del colorante Brilliant Blue FCF

B.1.2 Relacion entre intensidad de color y concentracion. Ley de Beer

La ley de Beer establece que, cuando un haz de radiacién monocromatica (es
decir, coloreada) con intensidad /, atraviesa un medio, varios fenomenos pueden
ocurrir. El efecto mds significativo ocurre cuando parte de la radiacion es absorbida por
el medio atravesado. Sin embargo, este no es el unico efecto que puede ser observado.
Parte de la radiacion incidente puede ser reflejada o dispersada. En consecuencia, la
intensidad del haz que es medida después de atravesar o ser reflejada por la muestra
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(intensidad transmitida, I;) serd menor que la intensidad inicial, Iyp. Ambas intensidades
estan relacionadas entre si por una expresion lineal descrita por la ecuacion:

I,=1 +1, (B.1)

donde I es la intensidad de la radiacion incidente, I, 1a intensidad del haz
reflejado como resultado de las diferencias del indice de refraccion entre la especie
absorbente y el ambiente, e I; la intensidad de la radiacion transmitida.

Si aseguramos que la intensidad de la radiacion incidente sea constante, la
intensidad reflejada es proporcional a la transmitida, de modo que cualquier cambio en
esta ultima tendra su efecto en la intensidad reflejada.

Entre las primeras investigaciones sobre la relacion existente entre las
intensidades de radiacion incidente y transmitida, se destacan los experimentos de Pierre
Bouguer (1729) y de Johann Heindrich Lambert (1760). Estos dos cientificos efectuaron
observaciones independientes y verificaron que las propiedades asociadas al proceso de
absorcion de luz pueden ser enunciadas en términos de dos leyes fundamentales:

- Laintensidad de luz (monocromatica) transmitida por un cuerpo homogéneo
es proporcional a la intensidad de luz incidente. Es decir: It =k Io.

- Laintensidad de luz (monocromatica) transmitida disminuye
exponencialmente con el aumento de la espesura de la capa del cuerpo
homogéneo

La Figura B.5 muestra claramente la existencia de este fendmeno, en laboratorio,
con el uso de luz solar. Noétese que la solucion parece ser mas clara en la region del
ajuste del menisco, debido a que el didmetro del tubo (espesor de la especie absorbente)
es mucho menor que en la parte inferior de la probeta.
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Figura B.5— Solucién de Brilliant Blue en agua, contenida en una probeta

Esta ley es representada por la ecuacion (B.3) y puede ser deducida mateméaticamente de
varias formas, siendo la mas comun:

1 =1,-107 (B.3)

Donde c es la concentracion en el medio y a una constante llamada
“absortividad”, que es independiente de la concentracion. De ese modo, si lo que
realmente se mide no es la intensidad absorbida, sino la reflejada, la Ley de Beer se
mantiene como:

I =1,(1-107) (B.4)

Por lo que la medida de la intensidad reflejada por la solucion de trazador es
proporcional a la concentracion de trazador cuando la radiacion incidente es
monocromatica. Esta es la caracteristica que se aprovecha para estimar localmente la
concentracion del trazador coloreado, puesto que la intensidad del color emitido es
proporcional a la concentracion del trazador.

Sin embargo, esta ley rige exclusivamente solo cuando la luz incidente es
monocromatica. En el caso de que la luz incidente no sea monocromatica (es decir, de una
unica longitud de onda), la relacion entre la concentracion del trazador y la radiacion
emitida no es clara. Esto es debido a que al ser iluminado por luz no monocromatica, los
objetos reflejan un conjunto diverso de longitudes de onda que, combinadas, forman el
color captado. A este tipo de colores se los conoce como colores no-espectrales. La
relacion entre el color y la concentracion del trazador en este caso no es una relacion
sencilla. Sin embargo, sigue siendo proporcional y susceptible de ser modelada.
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Esta relacion ha intentado modelarse en varias ocasiones a través de herramientas
estadisticas. Forrer (2000) utiliza 155 muestras de trazador para lograr una relacion
polinomial de segundo orden entre los valores medios de los canales R, Gy B yel
logaritmo de la concentracion. Pese a que su experiencia se realizé en suelos naturales, el
coeficiente de correlacion logrado fue de r* = 0,90. Fluhler y Flurry utilizan otro polinomio
de ajuste utilizando los datos de color para conseguir, en suelos naturales, un coeficiente de
correlacion de r* = 0,94. Persson (2005) utiliz6 una red neuronal para lograr una mayor
precision, logrando de ese modo errores medios cuadraticos de 0,0747 a 0,0944 gr/1.
Stadler (2000) utilizé también un polinomio de ajuste de segundo grado para lograr
coeficientes de correlacion de hasta 0,997 utilizando Brilliant Blue como trazador.

La camara fotografica se coloco centrada frente a la pared lateral del tanque y a
una distancia de aproximada de 2 metros, de forma que la fotografia abarcara toda la
longitud del tanque desde una posicion fija. Tanto el tripode de la cdmara como los
focos de iluminacion se colocaron en posiciones fijas utilizando para ello una serie de
marcas en el suelo para evitar cambios en la intensidad de iluminacion o el enfoque.

Para asegurar la reproducibilidad, se colocaron dos referencias en los extremos
del tanque:

- Una escala de grises Kodak para calibrar la deriva de la iluminacion. Este
tipo de escalas contiene doce recuadros de tonos de gris, variando desde el
blanco puro al negro puro. En condiciones standard, la diferencia en la
intensidad de color entre cuadros sucesivos es siempre la misma. Puede
utilizarse esta caracteristica para corregir condiciones de iluminacion
insuficiente o excesiva.

- Una plantilla Esilor para calibrar la deriva geométrica. La cdmara fotografica
esta expuesta a vibraciones y movimientos, tanto por el paso de personas y
material cercano como por el cierre y apertura del obturador. Las plantillas
Esilor contienen una serie de marcas calibradas que sirven para posicionar la
imagen y la inclinacion global de la imagen.

B.2 Camara fotogrifica y formato grifico

Para asegurar la mayor fidelidad a la toma de imagenes, se escogioé con gran
atencion el dispositivo fotografico. Se escogio una camara digital Canon 350D con una
resolucion espacial de 9 Mbs y capacidad para almacenar datos en formato RAW. El
formato RAW (crudo) es un formato de archivo que recoge la sefial tal y como ésta es
tomada por el sensor CMOS. Un CMOS esta formado por un soporte plano sobre el que
se han formado, por técnicas andlogas a las que permiten fabricar los circuitos
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integrados, una serie de varios millones de elementos sensibles a la luz, denominados
fotodiodos, ordenados en filas y columnas. Cuando el objetivo proyecta sobre estos
elementos una imagen, la luz que cae sobre cada uno de estos elementos produce una
carga eléctrica proporcional a la intensidad de luz recibida, por efecto fotoeléctrico. El
dispositivo lee por tanto la intensidad de luz que corresponde a cada pixel, y los valores
de esas lecturas constituyen una imagen digital. Un primer dato importante es la
sensibilidad de esa lectura, denominada normalmente rango dinamico. Representa la
diferencia entre el valor mas bajo que el elemento sensible puede leer (el valor mas bajo
de intensidad de luz que se distingue de cero) y el valor mas alto que el elemento puede
leer (el valor por encima del cual, no aumenta la medida de la luz aunque la intensidad
de luz aumente). Los valores comprendidos entre ese maximo y ese minimo,
convertidos a formato digital se pueden expresar como un nimero de 8 bits (lo que dara
valores entre 0 y 255) o con un mayor nimero de bits con el correspondiente aumento
de valores posibles. La imagen digital tendra por tanto una profundidad de color mayor
0 menor segun sea el nimero de bits con que representemos los valores de luz leidos
por el CMOS

Lo primero que llama la atencion es que estamos hablando de la medida de un
valor por pixel, mientras que para definir correctamente un color son necesarios los
valores de sus tres componentes principales, Roja Verde y Azul. En efecto, cada
elemento del CMOS es un elemento sensible a la intensidad de luz pero no al color, por
lo que sélo se produce un valor. La forma de conseguir que el CMOS pueda leer el
color, es la siguiente.

Supongamos que la imagen proyectada sobre el CMOS, tiene unos colores que
representamos por un trio de valores, que corresponden a las tres componentes RGB.
Estamos suponiendo una profundidad de color de 24 bits. Como ejemplo vamos a
representar tres filas de cuatro pixeles cada uno. Cada pixel lo representamos por un
paréntesis dentro del cual ponemos tres numeros, de los colores rojo verde y azul que
representarian los valores respectivos de las tres componentes de color de la luz que
llega a cada pixel, Tendremos algo asi como:

(068 123 076) (069 123 075) (070 123 074) (071 123 073)
(070 123 076) (070 123 075) (070 123 074) (073 123 073)

(072 123 076) (073 123 075) (074 123 074) (075 123 073)
Intencionadamente hemos puesto unos valores préximos en los valores de los
colores de unos a otros pixeles. En realidad las variaciones de un pixel a otro contiguo en

una imagen fotografica son muy leves ya que los objetos reproducidos en la fotografia son
continuos y en ese sentido no presentan variaciones bruscas de color. Si tuviésemos un
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dispositivo perfecto, que leyese los tres valores de color para cada pixel, tendriamos un
archivo con esos valores y leeriamos tres bytes por cada pixel.

En lugar de eso, lo que se hace es cubrir el CMOS con una mascara, de modo que
cada pixel queda cubierto por un filtro de color como en la imagen adjunta, conocido como
Filtro de Bayer (figura B.6). Asi, aquellos pixeles cubiertos por el filtro rojo, leen
solamente la intensidad de la luz roja, que es la inica que reciben. Andlogamente los
pixeles cubiertos por el filtro verde leen la intensidad de luz verde y los cubiertos de azul,
leen la intensidad de la componente azul. Nétese que hay el doble de pixeles que leen la
luz verde respecto de los que leen el color rojo o el azul. Esto es debido a la mayor
sensibilidad del ojo humano a la componente verde del espectro.

Figura B.6 - Mascara de color del CMOS (Filtro de Bayer)

Cuando el CMOS lee la luz de la imagen proyectada sobre su superficie, cada pixel
mide la luz de su color, con lo cual tendremos algo asi como:

(123 )(069 y( 123 )(071 )
( 076) (123 )( 074)( 123 )
(123 )(073 Y 123 ) (075 )

Si guardamos estos valores, es decir, tal cual los lee el CMOS tendremos una
imagen en formato RAW. Obsérvese que es un formato muy compacto ya que ocupa la
tercera parte de lo que corresponderia a la imagen completa de la misma profundidad de
color. En general todas las cdmaras de calidad permiten almacenar la imagen en este
formato RAW, que es, como su nombre indica, la imagen en bruto, tal como se lee por el
CMOS. Sin embargo esta imagen no es representable directamente por un monitor o por
una impresora. Es necesario calcular las dos componentes de color que nos faltan para
cada pixel mediante un algoritmo denominado "demosaicing". Lo que hacemos es
interpolar los valores que nos faltan de la forma siguiente: Fijémonos en la primera fila. En
el primer pixel, el verde tiene valor 123, en el segundo no hay valor pero en el tercero
vuelve a valer 123. Lo l6gico es asignar también el valor 123 al segundo. Para el color
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rojo, en el segundo tenemos 069, falta el tercero, pero el cuarto vale 071. Asignando el
valor medio, al tercero le corresponderia 070. Actuando de esta forma, por filas y
columnas, se interpolan todos los valores que faltan.

Aplicando este algoritmo, reconstruiriamos los valores de esta forma:
(068 123 076) (069 123 075) (070 123 074) (071 123 073)
(070 123 076) (071 123 075) (072 123 074) (073 123 073)

(072 123 076) (073 123 075) (074 123 074) (075 123 073)

Cuando queramos ver la imagen daremos ese trio de valores a cada pixel y
tendremos una imagen que deberia ser igual a la que teniamos con el "dispositivo perfecto"

Obsérvese que hay un ligero error: los dos valores marcados con amarillo eran, en
la imagen proyectada sobre el CMOS, 070 y 070 y en su lugar el algoritmo ha calculado
071 y 072. Tenemos una imagen "casi" perfecta a costa de haber leido y guardado sélo un
byte por pixel. Nuestros ojos son mucho menos sensibles al color que a la intensidad
luminosa, luego de alguna forma estamos imitando al ojo con esta técnica que recoge solo
un color en cada pixel.

Otra cuestion curiosa la podemos deducir de nuestro ejemplo. Si leemos los valores
de rojo de la segunda fila tenemos, en la imagen original: 070 070 070 073 o sea hay un
salto brusco entre el tercer y el cuarto valor. Por el contrario, el algoritmo de interpolacion
ha calculado 070 071 072 073. Es decir que el "escalon" del original entre el pixel tercero y
el cuarto, se ha suavizado repartiéndolo entre los cuatro pixeles considerados. Esto quiere
decir que la imagen es mas suave, y por lo tanto con aspecto de menor nitidez. La mayoria
de las camaras aplican una correccion adicional cuando convierten la imagen RAW
tomada por el CMOS al formato usado para su almacenamiento, para compensar este
efecto, pero no deja de ser un artificio.

En realidad el CMOS de la camara lee efectivamente un valor para cada pixel, pero
ordinariamente ese valor leido tiene un rango dindmico mayor de 8 bits. Esto quiere decir
que el valor de intensidad de luz leido para cada pixel, en lugar de variar entre 0 y 255
variara entre 0 y 512 (9 bits) o entre cero y 1024 (10 bits) o entre cero y 4096 (12 bits). Es
decir la lectura es mas precisa de lo que se necesita para formar una imagen de color de 24
bits (3 colores de 8 bits). Por lo tanto cuando pasamos de formato RAW a una imagen de
24 bits de profundidad de color, antes incluso de que la intentemos comprimir para su
almacenamiento, hemos realmente perdido una parte de informacion ya que cada
componente de color de un pixel no pasa de 8 bits. Pero esto no es todo: la imagen captada
inicialmente por el CMOS no so6lo debe convertirse a una imagen con tres componentes de
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color, sino que en este proceso se realizan una serie de ajustes y modificaciones. Ya hemos
hablado de que para evitar el aspecto de suavizado que tiene la imagen RAW se aplica una
correccion que aumenta el contraste. Normalmente este aumento de contraste se exagera
para dar un aspecto mas nitido a la fotografia. Ademas se aplica la correccion de colores
por la temperatura de color, contraste, brillantez, saturacion, balance de blancos, supresion
de ruido.... etc. En definitiva la imagen es elaborada completamente para entregar una
fotografia "atractiva" pero que solo tiene una profundidad de color de 8 bits. Ademas se
comprime para generar una imagen en formato JPG que ocupa muy poco espacio pero a
costa, como sabemos, de pérdidas importantes de informacion de color, y después de todo
eso, queda almacenada en la tarjeta de memoria de la cdmara, en formato JPG. En muchas
camaras todo este proceso es automatico, y el usuario puede ajustar s6lo determinados
parametros (tamaio y finura del archivo final, temperatura de color....) En definitiva
obtenemos una imagen que es el resultado de la imagen inicial una vez procesada por el
software de la camara.

Por el contrario un archivo RAW, contiene la imagen original tal como fue captada
por el sensor, con toda su profundidad de color y sin ninguna elaboracion. Lo que si
contiene es una cabecera de datos donde figuran todos los ajustes que tenia la camara
cuando se tomo la fotografia. La idea es que mediante un proceso posterior, se pueda
elaborar la imagen y obtener la fotografia final en funcién de esos ajustes que tenia la
camara. Lo interesante es que esta conversion en una imagen final, la podemos hacer fuera
de la cdmara, en un ordenador, de modo que como disponemos de un procesador mucho
mas potente y un software mas sofisticado se podra realizar la con mayor precision, y lo
que es mucho mas importante, como el archivo RAW lo conservamos indefinidamente,
esta conversion se puede realizar muchas veces, con ajustes diversos y con software que
incluso aparezca en el futuro. Ademas como al trabajar en el ordenador, ya no es tan
importante el problema del tamafio de los archivos de imagen que generemos, todos estos
programas de tratamiento permiten generar no solamente archivos JPG sino también
archivos cuya compresion no supongan pérdida de informacién, como el TIFF. Incluso una
imagen TIFF puede guardarse con 16 bits por color de profundidad, por lo tanto
aprovechando mejor las caracteristicas de la imagen original. Todo lo dicho nos lleva a dos
conclusiones muy importantes:

La primera es que resulta fundamental guardar la imagen RAW ya que cualquier
otro formato que utilicemos supone una degradacion de la informacion. La segunda es
que no todos los RAW's son iguales ya que dependen de la profundidad de color que sea
capaz de captar el CMOS, y de los ajustes que la camara permita. En principio la
"descompresion" ("demosaicing") la efectuamos con el software del propio fabricante de la
camara, ya que solo éste sabe como interpretar cada archivo RAW generado por su
camara. Como ejemplo, la Figura B.7 muestra la pantalla de ajustes que emplea el
programa de conversion de archivos RAW que la marca Canon proporciona para las
imagenes captadas por la cdmara Canon 350D. Sin entrar en detalles, vemos la cantidad de
ajustes sobre los que el usuario puede actuar, para interpretar una imagen RAW producida
por esta camara. Cuando el usuario va a convertir una imagen RAW, los diversos
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parametros aparecen con el valor por defecto que tenian en la cdmara cuando se tomo la
fotografia, de modo que si no se modifica ninguno, el resultado serd aproximadamente
igual al que habria obtenido la camara. Sin embargo, al efectuar el proceso en el
ordenador, el usuario puede optar por mantener o modificar estos valores, obteniendo las
consiguientes diferencias en el resultado final.
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Figura B.7 - Software de procesado de archivos RAW de Canon

Aunque realmente un imagen RAW no es un negativo, tal como lo entendemos en
fotografia quimica, podemos utilizar ésta expresion en el sentido de que la imagen RAW
es como el negativo a la fotografia tradicional, es decir, es exactamente lo que capto la
camara pero sin ninguna elaboracion posterior. Para obtener la imagen final, hay que hacer
un proceso en el cual se pueden ajustar una serie de parametros para obtener la imagen que
se aproxime mas a los deseos del fotografo, pero este proceso supone una serie de
decisiones que llevan a seleccionar y enfatizar una parte de la informacion captada a costa
de perder otra parte de la informacion. Desde este punto de vista, algunos autores
comparan el formato RAW, no con el negativo, sino con la imagen latente en la pelicula
sin revelar, en el sentido de que contiene TODA la informacion captada por la pelicula sin
elaboracion alguna, mientras que una vez revelada la pelicula para obtener el negativo ya
hemos pasado por el proceso de revelado, que, segiin el su tipo y la forma en que se haga,
puede enfatizar determinadas caracteristicas de la imagen y atenuar o incluso eliminar
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otras. Asi que un archivo RAW se puede comparar a una pelicula expuesta pero sin revelar
con la ventaja de que podemos "revelarla" una y otra vez con procesos que pueden ser
diferentes en cada ocasion.

B.3 Correccion de Ia influencia de otros factores en Ia
Imagen digital

A fin de determinar la concentracion de trazador en un punto del medio, se
acepta que la emision de color depende exclusivamente de la concentracion de trazador.
Para poder aceptar este extremo, es por tanto necesario eliminar o al menos calibrar la
influencia del resto de efectos en la imagen final obtenida.

Al ser iluminado cualquier objeto por luz no monocromatica, los objetos reflejan
un conjunto diverso de longitudes de onda que, combinadas, forman el color captado. A
este tipo de colores se los conoce como colores no-espectrales. La relacion entre el color y
la concentracion del trazador en este caso no es una relacion sencilla que puede tratarse
mediante herramientas estadisticas. Sin embargo, antes de poder utilizar estas
herramientas, deben eliminarse o minimizarse el resto de factores que tengan influencia.
Estos son:

- Temperatura de color
- [luminacién no homogénea
- Color de fondo no homogéneo

B.3.1 Temperatura de color

La Temperatura de color de una fuente de luz se define comparando su color
dentro del espectro luminoso con el de la luz que emitiria un Cuerpo Negro calentado a
una temperatura determinada. Por este motivo esta temperatura de color generalmente
se expresa en grados Kelvin, a pesar de no reflejar directamente una medida de
temperatura.

Generalmente no es perceptible a simple vista, sino mediante la comparacién
directa entre dos luces como podria ser la observacion de una hoja de papel normal bajo
una luz de tungsteno (ldmpara incandescente) y a otra bajo la de un tubo fluorescente
(luz de dia) simultdneamente.

La temperatura de color produce “dominantes de color”. El efecto cromatico que
emite la luz a través de fuente luminosa depende de su temperatura. Si la temperatura es
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baja, se intensifica la cantidad de amarillo y rojo contenida en la luz, pero si la temperatura
de color se mantiene alta habrd mayor nimero de radiaciones azules (Figura B.8)

lspoxk 4000K k114 apnoK lionoK 1s000K

Figura B.8 — Dominantes en la temperatura de color

Bajo condiciones normales tiene lugar un ajuste de la percepcion humana llamado
“consistencia aproximada de color” que hace que se ajusten las distintas fuentes de luz que
el ojo asume como blancas. Sin embargo, la camara fotografica no se comporta de la
misma manera. Aquel papel que aparece blanco bajo la luz de sol, se ve rojizo en la
grabacion cuando se ilumina con una bombilla (en caso de no haber hecho anteriormente
las correcciones pertinentes como “el balance de blancos” —white balance-).

Normalmente, las camaras digitales tienen una opcién de configuracién que
permite indicar distintos modos de balance de blancos, que varian la manera por la cual se
percibe la temperatura del color, ajustando los niveles de los colores basicos (RGB - Red,
Green, Blue), en funcién de distintas situaciones como pueden ser fotografias a la luz del
dia con dias soleados, dias nublados, iluminacion artificial por bombillas incandescentes
(tungsteno), o luz fluorescente.

Una de las ventajas de utilizar el formato RAW es que los programas de
postprocesado como Camera RAW o RawShooter permiten ajustar la temperatura del
color de una manera directa, cambiando los grados Kelvin de una foto. En este caso hemos
utilizado bombillas de alta frecuencia y una temperatura de color standard de 5500 K, para
obtener una representacion del color lo mas fiel posible.

B.3.2 Correccion por iluminacion no homogénea

Puesto que la fuente de iluminacion se coloca cercana a las muestras, es inevitable
que la parte central de la imagen reciba mayor intensidad de iluminacion que las partes
exteriores. También la distancia a los focos determina la intensidad de iluminacion
recibida. De forma preliminar a la toma de muestras de color se obtuvo la distribucion de
intensidad de iluminacion I (x,y). Para ello se fijaron las posiciones de los focos de
iluminacion y de la propia cdmara, dibujando marcas en el suelo de forma que las
condiciones de iluminacion fuesen reproducibles en cualquier momento. (Fig. B.9).
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Figura B.9 - Marcas de posicion de los focos de iluminacion y la camara fotografica
(arriba)

A fin de calibrar el efecto de la iluminacion no homogénea sobre la imagen final,
se fotografio un panel de aglomerado pintado de color gris medio. Este panel proporciona
una superficie lambertiana casi perfecta y constituye una alternativa muy ventajosa frente a
las superficies lambertianas convencionales (fabricadas en Spectralon o similar). (Fig.
B.10)
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Figura B.10 — Montaje del panel de color gris medio

La imagen obtenida se proceso6 con las herramientas de anélisis de imagen del
paquete informatico Matlab 7.1

La estructura basica de datos en MATLAB es la matriz de valores, entendida
como un conjunto de valores reales o complejos de color o intensidad. MATLAB
almacena las imagenes monocromaticas como matrices bidimensionales, donde cada
elemento de la matriz corresponde al valor de intensidad de cada pixel de la imagen
representada. Es decir, que una imagen de 200 por 300 pixel, quedaria almacenada
como una matriz de 200 por 300 elementos. Las imagines en color requiere, sin
embargo, una matriz tridimensional, donde el primer plano representa las intensidades
de cada pixel en el canal rojo, el segundo plano en el canal verde y el tercer plano los
valores en el canal azul. (Figura B.11)
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Figura B.11 - Matriz tridimensional en Matlab. Cada uno de los planos informa del
valor del pixel en los distintos canales de color

De este modo, en Matlab el trabajo con iméagenes es similar al trabajo con cualquier
otro tipo de datos, aprovechandose de ese modo toda la potencia de calculo de la
computadora.

Para calibrar el efecto de la iluminacion no uniforme se proces6 la imagen tomada

de una superficie gris utilizando para ello la herramienta de imagen integrada, imtool.
(Figura B.12)
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Figura B.12 - Herramienta de imagen imtool

Las porciones exteriores de la superficie gris quedaron menos iluminadas que las
porciones del centro, lo que resulta inevitable debido a la existencia de focos de
iluminacion. Por tanto, hay que compensar la iluminacion irregular. Se utilizo, asimismo el
marco gris para compensar esta iluminacion no homogénea utilizando la técnica de
correccion de “campo plano”. Esta correccion consta de cinco pasos:

1.- Las imagenes fueron transformadas desde el sistema de coordenadas de color
RGB al sistema de coordenadas HV'S, tono (H), saturacion (S) y valor (V). La variable V
representa el brillo de un pixel. Si la iluminacion fuese uniforme, el valor de V seria
constante a lo largo del marco gris. Como se aprecia en la Figura B.13, este valor de
iluminacion es superior en la parte central e inferior en la exterior. Por tanto, estos datos de
brillo a lo largo del panel pueden ser utilizados para corregir las diferencias de iluminacién
en la fotografia digital
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Figura B.13 - Aspecto grafico del campo de Valor (V)

2.- Con los datos de valor obtenidos, se muestrea el V(x,y) en los pixeles del

panel y se calcula su media V.

3.- El inverso escalado de V, v/ V(x,y) se modela como una funcién cuadratica
de coordenadas (x,y) y el modelo se ajusta por minimos cuadrados. Estos valores
modelados ¥, (x,y) interpolan el inverso del valor del brillo a través de la imagen
total. A pesar de que se podria utilizar un polinomio de grado mayor, se escoge una

funcién cuadrética puesto que los resultados preliminares muestran un aspecto eliptico
(Figura B.14). El modelo responde a la ecuacion:

V

mod

=1.1476-2.215-10"-x—7.008-107 - y+6.495-10* - x* +6.2732-10* )

cuyo error medio cuadratico fue de RMSE = 0,0105 y su valor de R” fue de
0,96. (Figura B.14)
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Figura B.14 — Modelo del inverso de la variable “valor”, V. .,

4.- El brillo de la imagen se corrige multiplicando el valor V (x,y) por el valor de
V... (X,y)en cada pixel.

5.- Los valores ajustados de V se recombinan con los valores originales de Hy S
y la imagen resultante se vuelve a trasladar al espacio RGB. El resultado corregido de la
Figura B.13 se observa en la Figura B.15
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Figura B.15 - Campo de iluminacion corregido

El campo V_ , (x,y) indica como hay que modificar el valor de los canales RGB

de la imagen para obtener una fotografia donde no existan efectos de iluminacion no
homogénea.

B.3.3 Correccién de color de fondo no homogéneo y calculo de
concentraciones

El valor del color obtenido mediante fotografia digital en la zona en que se
encuentra el trazador es la suma del debido al trazador y el debido al propio medio.
Como se explico anteriormente, el color debido al medio no es homogéneo, debido a
estratificaciones horizontales y diagonales.

Puesto que lo que se desea es obtener la sefnal de color debida exclusivamente al

trazador para poder calibrar la relacion intensidad de color — concentracion, hay que
restar de la imagen obtenida, la componente debida al color del medio.
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Para ello, se realizaron 40 disoluciones de trazador Brilliant Blue variando su
concentracion desde 11,86 gr/l hasta 0,002679 gr/1. Todas ellas se introdujeron en tubos
de ensayo llenos de la misma arena utilizada en el tanque. Uno de los problemas
importantes en esta aplicacion corresponde a que si bien se puede considerar el color de
una disolucion homogéneo, no es posible decir lo mismo del sustrato que satura. El
color de cada grano de arena individual es diferente de los vecinos, por lo que existira
una componente de ruido inevitable.

De todas estas disoluciones se tomaron imagenes digitales y, tras ser corregidos
los efectos de iluminacion no homogénea de la forma explicada en el punto anterior, se
aislo de la imagen la parte correspondiente a la solucion coloreada. Se fotografié
asimismo un tubo de ensayo con arena saturada con agua destilada. Este tubo se utiliz6
como blanco, cuyos valores promedio en los tres canales de color Ry, Gg y By, fueron
restados a los valores del promedio de los tres canales de color de los tubos con
disoluciones de trazador. De ese modo, los datos restantes son achacables uinicamente a
la concentracion del trazador. (Figura B.16)

a) Ib I cIdI

Figura B.16 - Imagenes del medio, a) sin trazador , b) del valor promedio del blanco , c)
del medio con una concentracion de trazador 0,354 gr/l, y d) parte de la imagen anterior
debida unicamente a la concentracion de trazador

Para cada muestra, se tom6 una media de los canales R, G, y B en un area
aproximada de 100 x 400 pixeles, valores que se denominan R, G, y Bs. Para calcular
esta media, se obtuvo la funcion de densidad de probabilidad de estos valores y se
modelaron segun una distribucion normal, de la que se obtuvo su media y su desviacion
tipica. (Figura B.17)
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Figura B.17 - Ajuste de los valores para el canal azul de la imagen obtenida para una

concentracion de trazador de 0,354 gr/l

Los logaritmos de la concentracion del trazador C de las muestras, en gramos/litro
fueron ajustados paso a paso a través de un polinomio de segundo orden frente a los
valores promedio muestrales de R, Gy B de las distintas muestras. La expresion del
polinomio de segundo orden para el logaritmo de las concentraciones de Brilliant Blue,

resultd como sigue:

log C(gr/1)=—3.2754—10.2516R — 6.4104G +5.7154B~14.6265R " —12.6479G —1.4025B" +
+8.1113R-G—1.4478R-B+21.2332G- B
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Las estadisticas de esta regresion pueden resumirse como:

Estadisticas de la regresion
Coeficiente de correlacion multiple 0,991613512
Coeficiente de determinacion R*2  0,983297356

R"2 ajustado 0,982857813
Error tipico 0,107841402
Observaciones 40
ANALISIS DE  Grados de Suma de Promedio de los Valor
VARIANZA libertad cuadrados cuadrados F critico de F
2,21607E-
Regresion 1 26,01682536 26,01682536 2237,088929 35
Residuos 38 0,441931186 0,011629768
Total 39 26,45875655

Tabla B.2 - Estadisticas de regresion del ajuste de color

Se observa que el ajuste de las muestras es muy bueno (R2 = 98,33, Figura
B.18), por lo que es realista asumir que las desviaciones se deben a la componente de
ruido inevitable debido a la coloracion individual de los granos de arena. Sin embargo,
esta componente es muy pequeia, por lo que es posible utilizar este método de imagen
digital para estimar la concentracion del trazador Brilliant Blue en nuestro estudio.

Ajuste de laregresion

RZ=09833

W]
(3.}
h+]

Log C estimado

2.5

Log C

219



Se observa, ademas, que los residuos tienen media nula y sin correlacion entre si.
(Figura B.19)
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Figura B.19 - Gréfico de residuos del ajuste del color de fondo no homogéneo
mostrando media nula y no correlacion

La interpretacion de las variables y coeficientes de estas ecuaciones no son
sencillas, porque estamos utilizando un modelo de regresion con términos mixtos en lugar
de un modelo fisico. Al haber tratado los datos de color mediante herramientas estadisticas,
¢éstos pierden su significado fisico. Aunque el ajuste final sea muy bueno, los coeficientes
de ajuste dependen enormemente de las condiciones de iluminacion, la distancia la camara
o el angulo de la imagen. Es importante mantener estas caracteristicas constantes y
controladas a la hora de asegurar la exactitud de los resultados. Por ello es muy importante
dejar instalados todos los dispositivos de toma de datos desde el principio de un ensayo
con trazadores hasta su completa finalizacion.

Mediante estos ajustes puede estimarse de una forma fiable la concentracion de un
trazador en un punto dado a lo largo del tiempo, asi como su evolucion.
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