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Resumen

Las observaciones de campo, de experimentos y casos reales de migracion de
contaminantes en aguas subterrdneas donde se han identificado fendmenos o
comportamientos denominados como “Transporte andmalo”, han sido objeto de diversos
trabajos de investigacién en estas Ultimas décadas. Sin embargo pocos de estos trabajos
se basan en casos reales con datos de laboratorio, principalmente por la necesidad de tener

una cantidad suficiente de datos para poder realizar un buen trabajo.

Las limitaciones de la ecuacién del transporte de masa (ADE) para describir las
experiencias reales, hacen que un pardmetro como la dispersividad, cuya definicidn
formal se refiere solamente a propiedades del medio fisico, en la practica es un pardmetro
efectivo que integra el efecto de la adveccion a escalas inferiores a las de la discretizacién
del modelo, y se convierta en un parametro de ajuste a datos observados que integra otras
limitaciones de la ecuacion del transporte.

Los experimentos realizados en la UPV por (I. Sanchez, J. Capilla, 2008-2011),
proporcionan datos exhaustivos obtenidos con un trazador conservativo en tanque de
laboratorio a escala intermedia. Con estos datos se vienen realizando diversos trabajos de
investigacion y se han llegado a estimar valores efectivos locales de la dispersividad. No
obstante, los datos disponibles permiten llegar mucho mas lejos planteandose incluso
objetivos de mayor alcance respecto a la propia reformulacién de los métodos clasicos de
modelacion del transporte (ADE) en lo que se refiere a la consideracion de la
dispersividad. Sin embargo, esto requiere un analisis mas profundo con los datos

disponibles de lo que hasta la fecha ha podido alcanzarse.

El presente trabajo emplea los datos obtenidos de una de las experiencias de laboratorio
referenciadas anteriormente. Se procesa la informacién de los datos a tres escalas
diferentes de discretizacion, con el objetivo de realizar la estimacion de la dispersividad
local instantanea a diferentes escalas. Para esto se ha utilizado un método de modelacion
inversa aproximado y simplificado especifico para este caso, que nos permite estimar las
componentes convectiva y dispersiva que forman parte del proceso de transporte de soluto
a cada instante de tiempo. Gracias a la amplia informacion con la que se dispone se ha
observado la variabilidad y comportamiento de los componentes convectivo y dispersivo



estimados a cada instante de tiempo y la relacion que guardan entre las diferentes escalas

soporte.

Debido a la gran heterogeneidad del medio se ha podido observar fendmenos del
transporte andmalo. Y se observo que las dispersividades estimadas a cada instante para
cada elemento guardan una relacion con la evolucion del gradiente de concentracion y
del material del que estd compuesto el medio, esta relacion parece mantenerse entre las
escalas de soporte analizadas. Se ha podido ver que la dispersividad local estimada al ser
un parametro efectivo, varia en el tiempo y el espacio, mantiene una relacion con la
conductividad hidréulica, y tiene dependencia con la variacion de concentracion en cada

elemento a diferentes escalas.

Se ha realizado la modelacion matematica mediante MT3D en el cual se ha introducido
los valores estimados de dispersividad que contienen informacion propia del medio en
cada escala de analisis. De forma general en los primeros instantes se observan las
limitaciones de la ecuacion clasica del transporte (ADE) al no integrar los efectos
gravitatorios. Ademas de las limitaciones que tiene para poder reproducir fenémenos o

comportamiento denominado como “transporte anomalo”.

Este trabajo se ha realizado mediante conceptos simplificados, en los cuales pueden
introducirse criterios y métodos adicionales que permitan realizar un andlisis mas
detallado, lo cual pueden ser temas de nuevos estudios el introducir algunos métodos:
Métodos de calibracion de la porosidad y conductividad.

Alternativas de métodos para introducir los efectos gravitatorios.

Ver si es posible establecer una relacion simplificada que permita modelar el
comportamiento de la dispersividad local instantdnea a partir de los valores de
concentracion y velocidades locales instantaneas.

Ver alguna alternativa de integrar la variabilidad temporal de la dispersividad en la
modelacién de transporte de masa.

Simulacién numérica tedrica utilizando diferentes valores de dispersividad local

instantanea realizando una comparacion de resultados.
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1. Introduccidén

En nuestros dias a nivel global es muy importante realizar el control, monitoreo y
proteccion de nuestras reservas de recursos hidricos tanto superficiales como
subterréneos, teniendo en cuenta que las reservas subterrdneas son de mayor proporcion
que las superficiales. El uso del agua subterranea se ha venido incrementando en estas
ultimas décadas, se estima que mas de la mitad de la poblacion mundial dependen del

agua subterranea como fuente de abastecimiento para diversos tipos de uso.

Diferentes tipos de actividades humanas generan gran cantidad de desechos provocando
perturbaciones en la calidad del recurso (Contaminacion del recurso). Dependiendo de
las caracteristicas de los desechos (contaminante), existen métodos para depurar la

contaminacion y en otras ocasiones los efectos son irreversibles.

El interés cientifico y practico es tener un mejor conocimiento del funcionamiento,
calidad y cantidad del recurso hidrico subterraneo. Su calidad natural se debe a los
procesos de filtracion y mineralizacién que realizan una limpieza natural del recurso. En
sintesis el estudio de las aguas subterraneas y sus diferentes procesos nos permiten
plantear diferentes tipos de modelos que pueden llegar a describir los procesos internos
de flujo y transporte. Muchos de estos métodos son muy conocidos hoy en dia, caso como
los métodos de simulacion de transporte Lagrangianos y métodos mixtos. Ademas de la
existencia de software que llevan implementados métodos habituales para resolver

modelos numéricos.

Estos esfuerzos de caracter cientifico y practico de poder comprender y caracterizar los
procesos que rigen al transporte de contaminantes en aguas subterraneas, han generado
diferentes puntos de vista de analisis, enfocando diferentes puntos importantes de este
proceso principalmente en la comprobacion de la ecuacion del transporte ADE, y ver si
representa los fendmenos particulares que se dan en la naturaleza, comprobando que la

misma ecuacion tiene limitaciones y no describe adecuadamente estos fenomenos.



1.1.  Presentacion del problema

Una forma clésica para el estudio y la representacién del transporte de trazadores
conservativos, estd basado en la ecuacion de conveccion dispersion (ADE), en la cual el

termino debido a la dispersion tiene una ley de tipo fickiano (Bear 1972).

A través de la historia se han realizado diversos estudios para caracterizar ciertas
anomalias observadas en los procesos de transporte de trazadores conservativos en la cual
la ecuacion clasica del transporte (ADE), no logra describir de forma adecuada las
anomalias observadas. A esto se le denomina transporte no fickiano, este transporte
presenta variacion en la forma de llegada de trazador a un punto (muy distinto a la forma
gaussiana de la ecuacion ADE) como en el incremento de los pardmetros de dispersividad
conforme aumenta la distancia recorrida por el penacho, este comportamiento también es
llamado “transporte anoémalo” (Metzler, R.; Klafter J.; 2000).

La dificil tarea que presenta el poder trabajar con datos obtenidos a partir de laboratorios,
para poder realizar diferentes analisis y verificaciones, dificulta en ocasiones un estudio
mas preciso del control de cada proceso interno de las componentes convectiva y
dispersiva del transporte. Estudios realizados como la investigacion de flujo y transporte
mediante experimentacion a escala intermedia (I. Sanchez; J. Capilla UPV 2008), en el
cual se ha podido observar y estudiar algunos fendémenos llamados anémalos (No-
fickiano), trabajan con datos obtenidos en laboratorio los cuales nos permiten trabajar y
realizar nuevos estudios e investigaciones. Para la presente tesis se utiliza el estudio
realizado en la UPV por (I. Sanchez, J. Capilla, 2008-2011), que dispone de datos
exhaustivos de experimentos con un trazador conservativo en tanque de laboratorio a
escala intermedia. Esto para poder observar dichas anomalias que las ecuaciones clasicas

del transporte esta limitada al no poder describirlas completamente.

1.2.  Objetivos

El presente trabajo de master plantea trabajar con los datos de una de las experiencias de
laboratorio referenciadas anteriormente con los siguientes objetivos:
- Estimacion de las dispersividades locales efectivas a distintas escalas de

procesamiento.



Analisis temporal y espacial de los resultados obtenidos.
Modelacion matematica del experimento mediante MT3D con el uso de valores
de dispersividad estimadas.

Asi mismo dentro de estos objetivos se tienen sub tareas las cuales son:

Procesamiento de los datos recogidos de las experiencias realizadas anteriormente
por Sanchez & Capilla. Obtenidos a partir de un tanque experimental. En dicho
procesamiento de datos se realiza la limpieza de algunos ruidos bajo ciertos
criterios razonables que nos permiten tener un dato sin ruido pero que no pierda
sus caracteristicas propias del experimento, para lo cual se utiliza cddigos de
programacion.

Obtencién de campos de flujo a diferentes escalas a partir de datos de alturas
piezométricas correspondientes al ensayo, con el uso de modelos numéricos en
MODFLOW, que represente las condiciones propias de flujo del experimento.
Estimacion de campos de dispersividades locales efectivas a distintas escalas,
mediante el método de solucidn inversa del modelo, planteado especificamente
para la dispersividad. Esto se realizara completamente con cddigos de
programacion, en los cuales se realizara el procesamiento y caracterizacion de
cada uno de los componentes, para su posterior analisis.

En base a los calculos realizados se cuentan con mapas de cada uno de los
componentes del proceso de célculo, tales como gradiente de concentraciones,
mapas de velocidades, mapas del componente Advectivo, mapas del componente
dispersivo, mapas de la dispersividad local y sus respectivos coeficientes y
constantes que relacionan las caracteristicas propias de este caso. Se realizara un
analisis que nos permita observar la relacion que tiene cada una de estas
componentes, asi mismo determinar algunas relaciones de dependencia de
caracteristicas propias del medio que se presentan a escalas inferiores de analisis.
En base a los mapas de dispersividades estimadas previamente, y con el
planteamiento de modelos numéricos en MT3D correspondiente a cada escala de
trabajo, podremos representar la solucion del modelo matematico considerando:
(A) Solucion con uso datos de dispersividades referidas al tamafio de la celda, (B)
solucion con el uso de los campos de dispersividades estimados en base a datos

de laboratorio. con esto podremos observar y comparar los resultados obtenidos.



1.3.  Estructura del documento

Este trabajo se Organiza en:

Capitulo 1 — Contempla la Introduccién, presentacion del problema y descripcion de los
objetivos del presente trabajo.

Capitulo 2 — Breve recapitulacion de los procesos que integran las ecuaciones de flujo y
transporte con métodos clasicos conocidos. Asi mismo una breve descripcion de los
modelos numéricos empleados MODFLOW, MT3D y PEST.

Capitulo 3 — Breve descripcion de la experiencia realizada anteriormente por Sanchez &
Capilla, y presentacion de los datos de una de las experiencias realizadas.

Capitulo 4 — Presenta la modelacién numérica del experimento a distintas escalas de
soporte en MODFLOW, calibracion de la conductividad en cada escala de soporte con el
uso de PEST y la estimacion de campos de velocidad de flujo para cada escala de soporte.
Capitulo 5 — Analisis del método aproximado de modelacion inversa para la estimacion
de dispersividades locales.

Capitulo 6 — Procesamiento y andlisis de los resultados obtenidos de cada componente
del sistema a distintas escalas soporte, gradientes de concentracién, componente
convectiva, componente dispersiva, constantes, coeficientes que relacionan
caracteristicas propias del medio y estimacion de mapas de dispersividades locales.
Relacion del comportamiento entre dispersividades estimadas con concentraciones,
conductividades y velocidad de flujo.

Capitulo 7 — Modelacion matematica del experimento en MT3D con el uso de
dispersividades estimadas.

Capitulo 8 — Conclusiones del trabajo.



2. Estado del Arte

Para realizar el estudio y anélisis del presente trabajo, se necesita tener el conocimiento
de los fundamentos de flujo, transporte y métodos numéricos empleados para su solucion.
De una manera breve se realizara una recapitulacion de los fundamentos y métodos

numéricos considerados en este trabajo.

2.1.  Fundamentos matematicos de Flujo

Es un interés practico y cientifico el conocimiento del funcionamiento de los acuiferos,
las formulaciones matematicas que la caracterizan, que nos permiten comprender y

representar el movimiento del agua a traves de medios porosos.

2.1.1. Leyde Darcy

El primer estudio experimental de flujo de aguas subterraneas realizado por Henry Darcy
(1856), realiza la experimentacion de la filtracion a través de materiales porosos, propone
una ley en la cual el flujo de agua a través de una columna llena de arena es proporcional
al area de la seccion 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 como:

Q=KA “Li 2.1)

Dénde:
~\/ Al T Q: Flujo o Caudal [cm?/s]
TR / K: Conductividad Hidraulica [cm/s]
S I L A Seccion que atraviesa el flujo [cm]
i o I h2 - h1: Diferencia de niveles de agua [cm]
- L1-2: Longitud recorrida por el flujo. [cm]

Figura 2.1 Representacidn esquematica de la experiencia de Darcy
(Applied Contaminant Transport Modelling, Zheng y Bennet, 1995).

Considerando que el termino se puede expresar como gradiente se tiene la ecuacion (2.2),
asi mismo la ecuacion puede ser expresada como el tiempo que necesita el fluido para
Ilegar desde un extremo de la columna al otro, es llamada velocidad real de flujo tal como
expresa la ecuacion (2.3). Y también se considera que el flujo solo discurre a través del



area transversal (seccion), se la conoce como velocidad de descarga o especifica o

velocidad de Darcy tal como expresa la ecuacion (2.4).

dh

Q=-kKAZ (2.2)
K dh
=~ a (2.3)
0 dh
q=-=-K— (2.4)

Donde: q — Velocidad de flujo o flujo especifico [cm/s]; v — Velocidad real de flujo o
velocidad intergranular [cm/s]; ¢.- Porosidad efectiva; % Gradiente hidraulico [cm/cm];
Considerando que en la préactica real se puede extender a 3 dimensiones, siendo este el
caso mas general conocido. Asi mismo considerando que las caracteristicas propias del
medio fisico varian de una posicion a otra se dice que el medio es heterogéneo, y
considerando que las propiedades dependen de la direccion tenemos como resultado un
medio anisotropo, el cual es una representacién mas generalizada y muy conocida, tal
como se presenta de forma matricial en la ecuacion (2.5). Asi mismo esta ecuacion puede
expresarse de una forma méas simple en su forma de tensor, tal como se muestra en la

expresion (2.6).

oh
qy Kxx ny sz dx
Ay|=—|Kyux Kyy Ky, Z_Z (2.5)
a Kix Koy Koo|on

0z

qg=—-KVh (26)

2.1.2. Ecuacion general del Flujo

La ecuacion del flujo se deduce de considerar la conservacion de la masa de agua sobre
un volumen d acuifero. Que establece que: Masa entrante menos Masa saliente serd igual
a los cambios en el almacenamiento. Asi mismo se puede contemplar el componente de

fuente o sumideros. Con lo cual se tiene una ecuacion (2.7) de la siguiente forma:



_(%9x , %%y 61) N _ Soh
(ax+ay+az +b_b8t (2.7)

A partir de la anterior formulacion de la ley de Darcy podemos expresar la ecuacién
general del flujo en 3D para un acuifero Heterogéneo y Anisotropo cuando los ejes de

anisotropia coinciden con los ejes principales, tal como se expresa en la ecuacion (2.8).

M) a2 D) =325 o

Los métodos para la solucion de esta ecuacion dependen de las consideraciones y
caracteristicas del medio, durante la historia varios autores han propuesto diferentes
soluciones cada una tomando en cuenta una consideracion especifica del medio. Asi

mismo puede utilizarse diferentes métodos numéricos para su solucién.

2.2.  Fundamentos matematicos del Transporte

En este apartado recapitularemos algunos fundamentos que se consideran en el transporte
de masa en acuiferos. El conocimiento del movimiento de los solutos en un medio poroso
es fundamental para poder realizar un estudio de una forma més detallada, teniendo en
cuenta que los principales mecanismos del transporte de un soluto en un medio poroso
son la conveccién, dispersiébn mecanica y Difusion molecular. La representacion y
fundamentos matematicos estan basados en diferentes consideraciones y andlisis que se

describen a continuacion de forma breve y resumida.

2.2.1. Transporte Convectivo

El componente de transporte Convectivo, es el proceso por el cual los solutos disueltos
se mueven con el agua subterranea, (referido al movimiento de traslacién en la direccién
del flujo).

Podemos considerar este componente bajo la consideracion de flujo maésico, es decir la
masa de soluto por unidad de tiempo que atraviesa un area unitaria normal al flujo.
Expresada en la ecuacion (2.9). Asi mismo aplicando la ley de Darcy podemos expresar

el término de flujo masico Convectivo como se indica en la ecuacién (2.9b)



Jeonrv=qC=0VC (2.9a) Flujo masico convectivo
Jeonv = —KVhC (2.9b) Flujo masico convectivo (Ley de Darcy)

Donde: g-velocidad de flujo [cm/s]; K-Conductividad hidraulica [cm/s]; 8-porosidad; C-

concentracion [g/l]; V-vector velocidad [cm/s]; Vh-gradiente hidraulico [cm/cm].

2.2.2. Transporte por Difusion y Dispersion

El componente de transporte por dispersion es un mecanismo en el cual las trayectorias
de las moléculas se desvian por efectos de difusién molecular en el medio. Es decir
estudia la causa de que una molécula viaje a una distinta velocidad a la de la filtracion.
Lo cual puede deberse a gradientes de concentracion (difusion molecular),
heterogeneidad del medio a escala de poro (microscopica) o a escala regional
(Macroscopica) ambas estudiadas en la dispersion mecénica. Estos procesos son
fisicamente diferentes pero hidraulicamente representan la denominada dispersion
hidrodinamica. De la misma forma estos términos pueden ser expresados en forma de

flujo mésico en las siguientes expresiones:
Jair = —6 DU VC (2.10) Flujo Mésico Difusivo (Ley de Fick).
Jaisp = —6 D4sP y(C (2.11) Flujo Masico Dispersivo (tipo Fickiano).

Donde: 8-porosidad; D%/ -Coeficiente de difusion molecular [cm?/s]; D4*P-Coeficiente

de dispersion mecanica [cm?/s]; VC-Gradiente de concentracion [g/1].

2.2.3. Procesos: Dispersion, Difusion y transferencia de masa

En los anteriores apartados se ha presentado las ecuaciones de flujo maésico que
representan los procesos de difusion y dispersion, en este punto realizaremos un breve
enfoque a estos procesos. El transporte netamente Convectivo nos indica que las
particulas se mueven con una velocidad igual a la media del fluido, sin embargo existen
diversos factores por los cuales la velocidad de las particulas de soluto puede verse

afectada, por ejemplo puede verse modificada esta velocidad, debido a los efectos de un
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gradiente de concentracidn, sin embargo este efecto debido a su poca influencia, puede
ser despreciable si las velocidades de flujo son altas.

La dispersion longitudinal, considera como fendmeno a escala de poro realizando las
siguientes consideraciones: (1) Longitud de recorrido - una parte de las particulas viajan
por caminos mas largos y otras por caminos mas cortos. (2) Tamario de poro - si el fluido
se mueve a través de poros de mayor dimension su velocidad es mayor que aquellos que
viajan por poros de menor dimension. (3) Friccion - El flujo se mueve a mayor velocidad

en los centros de los poros que en la proximidad del grano.

oo O"/OQK:)QU S 1Q o A C . '3 -
2 AT 2o B SR IAST 0°0o ©
n& O , o . D D O —SlOW <O

OO o o QO o Y O O —s‘l;'?aat

O 2 A ~NQ 0 O , ) z

~ 0690 |IEX92°2900 A% S
~ ¢ Fast O ol O g:’oi 5 O il <> ~\/ O
- ) A - ~ O\ "n‘v e )
2= OO O ONLEFST D0° S oM
(1) Tamafio del poro (2) Longitud de recorrido (3) Friccién

Figura 2.4 Factores que causan la dispersion longitudinal (Fuente: Freeze y
Cherry, 1993).
La difusion molecular, es un proceso en el cual un soluto se mueve desde areas con mayor
concentracion en hacia areas de menor concentracion generando una distribucion espacial
uniforme de tipo gaussiana (Ley de Fick). Esto puede también ocurrir en caso de que el
agua este en reposo. El conjunto de estos procesos dan lugar al transporte de la particula
de soluto a través del agua. En las siguientes figuras observamos las caracteristicas

propias en conjunto de estos procesos.
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Figura 2.7 (a) Inyeccidn instantanea y Difusion Molecular. (b) y (c) Inyeccion
instantanea y adveccion mas dispersion hidrodinamica (Fuente: C. W. Fetter,
Contaminant Hydrogeology).

2.2.4. Ecuacion General del Transporte

Para expresar la ecuacion general del transporte en un volumen de control se aplica la
conservacion de masa. Considerando inicialmente que el flujo masico total esta formado
por el flujo masico Advectivo, dispersion y difusion, el flujo masico total puede ser
expresado como se indica en la ecuacion (2.12).
J =Jconw +Jaisp +Jair (2.12)
J=0VC—-0D¥VC—-6D¥PvC
J=0VC—-6DVC

. a2(6C) ,
dw(HVC—HDVC)+WC’=T si 0 = cte.
div(DVC VC)+WCI—aC
i 6 ot
V(D VC) V(VC)+WCI—aC

6 ot
wc'  oc
div(D grad C) — div(V C) + =—
] Jt
2 ac ] wc' ac
6_xi( ijg)—a—xi(vi O+——=5 (2.13)
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Ecuacion General del transporte:
2 (Pexz) + 25 (Do 35) + 52 (P 50) + 2 (D 55) + 32 (02 52) + 55 (P 55) +

02 0 0 d d d d d d !
= (D) +5(Dyz£) +£(Dzy£) ~ 5O~ )~ 0 O+ =

ac
= (214)

2.2.5. Aproximaciones alternativas y Transporte no fickiano.

Comportamiento no fickiano
El enfoque clésico a la ADE se basa en una suposicion de dispersion de modelado con
una analogia de la ley de Fick, por lo tanto cuando se observan anomalias al transporte es

comun referirse a este comportamiento como el transporte no Fick.

La limitacion que tiene la ecuacion clasica del transporte de representar algunos
fendmenos internos que han sido observados en varios estudios es denominado transporte
no fickiano. Scher et al. (1991) and Berkowitz et al. (2000) proporcionan ejemplos que
ilustran las limitaciones que tiene la ecuacién del ADE para reproducir datos de campo y
laboratorio. En general las observaciones realizadas en laboratorio salen de la solucion
simétrica gaussiana de la ADE, presentando colas largas, desviaciones del centro de
masas respecto a la trayectoria advectiva, que depende mucho del grado de
heterogeneidad del medio.

A finales de los 70 (Lallemand-Barres y Peaudecerf, 1978; Anderson, 1979, Pickens y
Grisak, 1981), a través de estudios observaron que los valores obtenidos de dispersividad
mediante ensayos de campo Yy laboratorio estaban relacionados con la escala del ensayo.
Este comportamiento esta explicado en el hecho cuando un penacho transita un medio,
encuentra en su camino un mayor numero de heterogeneidades, a escalas cada vez

mayores (Neuman, 1990).

Aproximaciones alternativas

De forma tradicional se ha venido utilizando la ecuacién general de la adveccion
dispersion (ADE), planteada en el apartado anterior, Para poder describir el transporte de
trazadores conservativos en la cual el termino dispersivo ha sido basado en una ley de

tipo fickiano (Bear 1972). Sin embargo existen casos donde la ecuacion ADE, tiene
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limitaciones para describir esos casos, a esto se le denomina transporte no-Fickiano, este
transporte se manifiesta tanto en las curvas de llegada del trazador a un punto, este
comportamiento también se conoce como transporte anomalo, (Metzler, R.; Klafter, J.;
2000). Existen diferentes métodos que abordan este tema, en los cuales llegan a tener
buenas respuestas y resultados llegando a describir lo que se conoce como transporte
anoémalo. Métodos estocésticos como Montecarlo, permiten dar un enfoque a la ADE
desde un punto de vista estocastico, generando un gran nimero de realizaciones aleatorias
permiten resolver cada caracteristica analizada, donde los estadisticos del resultado
tienden a converger. Donde los resultados obtenidos de los estadisticos son generalmente
no fickiano (Dagan, 1984; Neuman y Zhang, 1990). Otra forma de enfoque alternativo
son los modelos de transferencia multi tasa (MRTM), se trata de la ecuacion clasica del
ADE a la cual se afiade un término fuente/sumidero, que simula el intercambio de solutos
entre zonas de alta y baja conductividad existentes en el interior del elemento
discretizado. Modelos Lagrangianos de transporte no fickiano, donde los términos de
dispersion local y de fuente sumidero de soluto, pueden deducirse del enfoque
lagrangiano del movimiento de particulas de soluto (Cushman y Ginn, 1993). Modelo de
trayectorias aleatorias continuas en el tiempo (CTRW), también conocido como modelo
random walk, consiste en interpretar que el transporte estd formado por un numero
discreto de particulas hacia un nimero de puntos discretos en el espacio (Berkowitz y
Cortis, 2003). Modelos de conveccion dispersion en derivadas fraccionales, (FADE) la
mas habitual es una ecuacién unidimensional con derivadas fraccionarias en el tiempo y

coeficientes constantes (Zhang; Benson y Meerschaert, 2007).

2.3.  Métodos Numéricos para resolver las Ecuaciones de Flujo y Transporte

Hoy en dia existen diversas metodologias numéricas para resolver la ecuacion del
transporte de contaminantes, podemos citar algunos de estos:

Soluciones analiticas, con casos de 1D, 2D, 3D, realizados en casos con gran simplicidad,
y de poca utilidad. EI método de diferencias finitas y método de elementos finitos,
utilizados con buenos resultados, sin embargo presentan limitaciones cuando el transporte
Convectivo tiene mayor importancia. Métodos de las trayectorias aleatorias de particulas
(Random Walk), simula el problema de los contaminantes sin resolver directamente la
ecuacion del transporte. Basada en la trayectoria de un namero finito de particulas, estas

se mueven con las velocidades de flujo afiadiéndoles una componente gaussiana que
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representa los efectos de dispersion, ha tenido buenos resultados en la mayoria de casos.
De igual forma podemos clasificarlo en métodos eulerianos, métodos Lagrangianos, y
métodos mixtos. Métodos Eulerianos, tenemos dentro este grupo los métodos de
diferencias finitas (MDF), método de elementos finitos (MEF), método de los voliumenes
finitos. Métodos Lagrangianos, en los cuales separan la componente advectiva y
dispersiva, tales como el método de Random Walk Particle Traking (RWPT), Continous
Time Random Walk (CTRW). Métodos Eulerianos — Lagrangianos, tales como el método
de las caracteristicas (MOC), método de las caracteristicas modificadas (MMOC),

métodos de las caracteristicas modificadas hibrido (HMOC).

2.4. Modelo Numérico MODFLOW — MT3D — PEST

En este trabajo se plantea modelos numéricos a diferentes escalas, para la solucién de
estos modelos se emplea la solucién numérica de flujo de MODFLOW. El cual presenta
buenos resultados dando soluciones acertadas a problemas reales,

MODFLOW, es un modelador tri-dimensional para flujo, emplea el método de
diferencias finitas, resuelto mediante interacciones, tiene buenos resultados en la mayoria
de los casos, sin embargo presenta algunas limitaciones referidas a la densidad constante
y viscosidad dinamica, sin embargo cubre todas las necesidades para este trabajo.
MT3D, Modelo en 3D del transporte, el cual es utilizado para la simulacién del transporte
Advectivo, Dispersivo y reaccion quimica de disolventes constituidos en acuiferos
(Zheng, 1990). Es de uso conjunto con MODFLOW para la simulacion de flujo y
transporte.

PEST, (Parameter Estimation), utiliza diferentes tipos de algoritmos entre ellos la
regresion, Mediante un criterio de optimizacion que realiza la estimacion de parametros

tales como la Conductividad hidraulica, Transitividad, etc.
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3. Resumen de los datos Experimentales obtenidos en tanque a escala
intermedia

Para poder realizar el andlisis del modelo experimental y su comportamiento a diferentes
escalas, se utilizara los datos obtenidos en la experiencia de laboratorio por I. Sdnchez &
J. Capilla, 2008, en los cuales se obtuvo datos de concentraciones en un tanque de
laboratorio. Planteamos un breve resumen de la experiencia realizada y los datos

obtenidos correspondientes en los apartados 3.1., 3.2y 3.3.

3.1.  Descripcion del modelo Fisico experimental

Los experimentos realizados en laboratorio en medios porosos saturados heterogéneos,
denominados como experimentos a escala intermedia (ISE), a través de la historia se han
realizado diferentes experimentos con aportes importantes para su estudio, lo que ha
generado nuevos prototipos donde se pueda observar y realizar el estudio del flujo y
transporte de solutos conservativos. En el caso de la experiencia realizada por Sanchez &
Capilla (2008), se ha desarrollado y construido en laboratorio un tanque de dimensiones
120x40x5 cm, en el cual se realizé la construccion del medio poroso heterogéneo basado
en las propiedades de la formacion geoldgica real, y sus caracteristicas conocidas. En los
extremos del tanque se establecio zonas de 85x400 mm destinados a la entrada y salida
tal como se muestra en la fig. 3.1, Con lo cual se gener6 un gradiente hidraulico. Para la
experiencia del transporte se realizo la inyeccion de un trazador conservativo denominado
“Brillante Blue” con una concentracion de 170 g/1, realizando la inyeccion por medio de
una jeringa que pueda atravesar la pared del orificio y llegar hasta la pared opuesta, asi

mismo esta inyeccion de forma uniforme.

Figura 3.1 Vista general del tanque experimental
realizado por Sanchez & Capilla, UPV 2008.
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3.2.  Sistema de toma de datos

Sistema de toma de Datos de Niveles Piezométricas.

Para la obtencion de datos de niveles piezométricas en el interior del medio, se realizo la
insercion de sensores de presion a través de las paredes de metacrilato de una forma
distribuida uniforme de tal forma que no perturben las caracteristicas propias del medio,

tal como se muestra en la fig. (3.2).

Figura 3.2 (a) y (b) Imagenes laterales del tanque experimental. (Experiencia
realizada por Sanchez & Capilla, 2008).

Sistema de Toma de datos de Concentraciones

Con la finalidad de poder realizar un monitoreo del sistema y poder obtener datos de esta
experiencia, previamente a la construccion se colocaron a cada extremo del tanque dos
camaras de alta resolucion de 100mm longitud 400mm altura y 50mm de profundidad tal
como se muestra en la Fig.3.3. El objetivo principal de las camaras es poder obtener

imagenes de alta resolucion de las experiencias realizadas.

Figura 3.3 Sistema destinado a la estimacion de
concentraciones del medio

Para poder obtener datos que representen la experiencia, se realizo la calibracion, y se
determind un polinomio de ajuste utilizando 40 disoluciones del trazador conservativo
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“Brilliant Blue”, variando su concentracion de 11.86 g/l a 0.002679 g/I. determinandose
que los logaritmos del trazador C (g/l), fueron ajustados paso a paso a través de la
expresion (2.15), frente a los valores muéstrales Rs, Gs, y Bs, de las distintas muestras.

El coeficiente de correlacion obtenido fue superior a 0.99.

log € (&) = —3.2754 — 10.2516 R — 6.4104 G + 5.7154 B — 14.6265 R? —

12.6479 G? — 1.4025 B% + 8.1113 RG — 1.4478 RB + 21.2332 GB
(3.1)

Donde R, G y B, son los valores componentes de color de imagen en rojo, verde y azul,

respectivamente.

3.3.  Ensayos realizados

De las varias experiencias que llevaron a cabo Sanchez & Capilla, nos concentramos en
una de ellas, para poder realizar el estudio y procesamiento adecuado de los datos segun

la metodologia especifica para este tipo de problemas.

3.3.1. Datos del medio

Utilizaremos los datos obtenidos en la experiencia H3, las caracteristicas del medio

poroso, estan presentados en la tabla 3.1. Estimadas a través del test ASTM 2434,

Descripcion | ¢ Medio del Grano | Porosidad = Conductividad

[mm] Hidraulica [cm/s]
Arena Tipo 1 0.078 0.09 0.000691
Arena Tipo 2 0.2 0.11 0.002662
Arena Tipo 3 0.7 0.15 0.012945
Arena Tipo 4 0.8 0.17 0.049301
Arena Tipo 5 0.85 0.21 0.086977

Tabla 3.1. Caracteristicas del medio (Fuente: Sanchez & Capilla, 2008).
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3.3.2. Datos Piezométricos, Gradiente hidraulico y Datos de concentraciones.

Datos Piezométricos.
En la tabla 3.2 Se tiene se presenta los datos obtenidos mediante los sensores de presion,
referidos al experimento H3.

0 20 40 60 80 100 120
0

10
20 ® ©® 6 o o o o o o o o o

30

40

Figura 3.4 Distribucion de los 36 Puntos de observacion para el
control de niveles piezométricas.

Descripcion = Coordenadas [cm] Alt. Piez.  Descripcion = Coordenadas [cm] Alt. Piez.
X Y Z [cm] X Y Z [cm]

Obsl 1155320 250 6.50 @ 41.623 Obs19 66.55320 | 2.50 19.50 @41.742
Obs2 21.25320 250 6.50  41.652 Obs20 76.05320 250 19.50 41.753
Obs3 30.55320 250 6.50 @ 41.699 Obs21 86.05320 = 2.50 19.50 41.776
Obs4 39.55320 2.50 6.50 41.701 Obs22 9455320 250 19.50 41.796
Obs5 4855320 250 6.50 @ 41.712 Obs23 105.55320 2.50 19.50 41.862
Obs6 5755320 250 6.50 41.731 Obs24 11455320 2.50 19.50 41.889
Obs7 66.55320 250 6.50  41.735 Obs25 1155320 250 3250 41.562
Obs8 76.05320 250 6.50 @ 41.754 Obs26 2125320 250 3250 41.658
Obs9 86.05320 250 6.50 @ 41.762 Obs27 30.55320 | 250 3250 41.694
Obs10 9455320 250 6.50 41.781 Obs28 39.55320 250 3250 41.718
Obs11 10555320 2.50 6.50 @ 41.809 Obs29 4855320 | 250 3250 41.726
Obs12 11455320 2.50 6.50  41.856 Obs30 5755320 250 3250 41.731
Obs13 1155320 | 2.50 19.50 41573 Obs31 66.55320 2.50 3250 41.744
Obs14 21.25320 250 19.50 41.67 Obs32 76.05320 250 3250 41.751
Obs15 30.55320 | 2.50 19.50 41.692 Obs33 86.05320 | 2.50 3250 41.783
Obs16 39.55320 2.50 19.50 41.709 Obs34 9455320 250 32.50 41.808
Obs17 4855320 250 19.50 41.721 Obs35 105.55320 2.50 32.50 41.858
Obs18 5755320 250 1950 41.725 Obs36 11455320 2.50 3250 41.84

Tabla 3.2. Alturas observadas (m), respecto al nivel externo.

Gradiente Hidraulico.

La experiencia H3 tiene un valor altura piezomeétrica en el borde derecho de 41.9cm y en
el borde izquierdo 41.5cm teniendo una direccion de flujo de derecha a izquierda. Y
considerando que se tiene una longitud de 120cm de recorrido, se tiene el siguiente

gradiente hidraulico:

YT T T 120 T
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Datos de Concentraciones.

Para los datos de concentraciones se cuenta con las imagenes obtenidas propias de la
experiencia H3, y su equivalente en dato de concentracion procesado segin la
metodologia indicada propia para este caso. Se cuenta con un Numero total de 650

imagenes cada una obtenida cada 6min, con una resolucién de 912x2880 pixeles.
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Mapa de Concentraciones IMG450 T=2700min [g/l]
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Mapa de Concentraciones IMG600 T=3600min [g/l]
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Figura 3.5 (a), (b), (c) y (d) Imagenes de Concentraciones y su equivalente Mapa de
Concentracién. (Obtenidos a través de la experiencia Sanchez & Capilla, 2008).
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4. Modelacion Numeérica del experimento

La razones principales para realizar la Modelacion numérica que reproduce los efectos
del tanque de experimentacion, estd ligada la variabilidad que puede presentar la
conductividad hidraulica debido a posibles asentamientos del material, compactaciones
in situ y arrastre de sedimentos. Asi mismo a partir de estos modelos numéricos podremos
utilizarlos para obtener las velocidades del flujo y la distribucién de niveles piezométricos
en los puntos del tanque donde no se disponia de ellos. La modelacién Numérica es una
representacion equivalente del modelo experimental teniendo en cuenta las caracteristicas

propias del medio.

4.1.  Escalas soporte de Anélisis

Para este trabajo se tiene en cuenta tres escalas soporte, una limitante principal para la
eleccion de escalas esta referido al tamafio de celda, si la dimension de la celda analizada
es muy pequefia conlleva problemas numéricos, ademas se podra observar fenémenos
propios del medio. En una celda de dimension relativamente mayor se pierde efectos
propios del medio. Considerando los datos con los que se cuenta y el objetivo del analisis
de este trabajo se ha elegido adoptar 3 escalas soporte. Las dimensiones originales del

experimento son de 40x120x5 cm, en base a esto se tienen las siguientes escalas de

trabajo:
Escala Soporte Nro. de | Tamafio de | Vol. [cm3]
celdas celda [cm]
Dim. Tanque 40x120
Modelo | 40x120 1x1 1.00
Modelo |1 80x240 0.5x0.5 0.25
Modelo 111 160x480 0.25x0.25 0.0625

Tabla 4.1. Escalas soporte de los modelos numéricos

4.2.  Condiciones de contorno y parametros iniciales del modelo

Definidas las escalas de soporte de los modelos numéricos, buscamos representar las
condiciones de contorno del modelo experimental, insertamos la primera y la ultima
columna adicionales a cada modelo que representan las paredes impermeables de
metacrilato, numéricamente se definen como celdas inactivas (en el caso del modelo 3 se

adicionan dos columnas al principio y al final, esto por tema de facilidad de célculo
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numérico). La Fig. 4.1 representa el modelo numeérico a escala 40x120, el sistema de

coordenadas y direccion de ejes para el analisis y procesamiento de los datos.

Figura 4.1 (a) Vista del plano x-z del modelo numérico a escala

40x120. (b) Vista del plano x-y del modelo numeroso a escala 40x120.
Teniendo establecidos los 3 modelos numéricos a diferentes escalas de soporte,
introducimos los datos de conductividad hidraulica correspondientes a los elementos del
tanque fisico. Para tal efecto se considerd como referencia la distribucion de materiales
que se puede observar a través de una de las paredes laterales del tanque, fig. 4.2. Como
se observa esta imagen representa una variacion de tonalidades, las cuales guardan
relacién con el tipo de material que contienen. Se realiza una identificacion de 5 zonas
utilizando procesamiento de la imagen digital y ajustandolo manualmente de tal forma
que a cada escala representen un equivalente de la distribucion que se tiene de los

materiales dentro del tanque.

E.

(b) 2§ | Y o e
Figura 4.2 (a) Imagen de la seccion lateral del tanque donde se puede
apreciar la distribucion de materiales. (b) Imagen en escala de grises.

v —
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Realizando un ajuste que representa los cinco materiales utilizados en la construccion del
modelo experimental para cada escala soporte se tienen los siguientes resultados
equivalentes de los modelos:

Figura 4.3 Mapas de zonas de materiales, en los modelos numéricos, (a)
M40x120, (b) M80x240 y (c) M160x480.

Descripcion  Color ¢ Medio del Grano  Porosidad ~ Conductividad
[mm] Hidréaulica [cm/s]

ArenaTipol Azul 0.078 0.09 0.000691

Arena Tipo2 Verde 0.2 0.11 0.002662

ArenaTipo3 Amarillo 0.7 0.15 0.012945

ArenaTipo4 Naranja 0.8 0.17 0.049301

ArenaTipo5 Rojo 0.85 0.21 0.086977

Tabla 4.2. Asignacion de valores a los modelos numéricos.
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4.3. Calibracién de los modelos analizados a distintas escalas

Antes de calibrar los datos utilizamos la solucion numérica de flujo de MODFLOW, para
ver la correlacion que se tiene entre alturas piezométricas obtenidas con conductividades

sin calibrar y alturas piezométricas observadas, tal como muestra la fig. 4.4.

4
0
4
18 18
§ + § +
i §
217 ERN
16 18
) 16 17 18 16 17 18
Obzerved Values Obzerved YWalues
(A) M 40x120 R=0.965 | (B) M 80x240 R=0.963

Comparison of Calculated and Observed Headsl

18

1.7

Calculated Values

16

1.6 1.7 18
Obszerved Walues

(C) M160x480 R=0.9630
Figura 4.4 (A), (B) y (C) Correlacion entre los valores calculados por los modelos sin calibrar y
los valores observados.

Como se puede apreciar se tiene una correlacion aceptable en los modelos sin calibrar

con un valor en el orden de R=0.96, el cual es un valor aceptable.
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Para realizar la calibracion de las conductividades hidraulicas de los modelos utilizamos
PEST, que es un cddigo que nos ayuda en la interpretacién de datos de campo o
laboratorio, asi mismo en la estimacion de parametros, de forma que las diferencias entre
el modelo y los datos que se tiene sean minimas. Se introduce como parametro a calibrar
las conductividades representadas en bloques de diferentes dimensiones segun cada
escala de modelo, el nimero total de pardmetros estimados en cada modelo son de 400
pardmetros. Para realizar la parametrizacion se agrupo por blogues de mxn dimensiones
segun la escala del modelo. M40x120 Bloques de 4x3 total 400 blogues, M80x240
Bloques de 8x6 total 400 bloques y M160x480 Bloques de 16x12 total 400 blogues.

20 40 60 80 100 120

Figura 4.5 Parametrizacion por bloques del modelo Numérico total 400 parametros
(Escala soporte M40x120).
Se realizé la calibracion de los valores de conductividad hidraulica para cada modelo con
PEST, asignandole rangos similares a los valores iniciales. Realizada la simulacion se

obtuvieron los siguientes resultados:

24



0.1

20
10 0.08
&0 0.06
80
100 0.04
120
0.02
140
(C) 160 —~ 0
50 100 150 200 250 300 350 400 450

Figura 4.6 Mapas de Conductividades calibradas por PEST, (a) M40x120, (b)
M80x240 y (c) M160x480.

Como se observa los resultados obtenidos de conductividades hidraulicas por PEST,
muestran valores similares a los originales presentando algunas variantes, realizando
nuevamente la simulacion del flujo con los valores de conductividad calibrados

obtenemos mapas de alturas piezométricas, y las comparamos con las alturas

piezométricas observadas.

£+
s +
+ ;
1.8 18
z z
% 1.7 % 1.7
16 16
A 1.6 1.7 1.8 16 1.7 18
Observed Values | Observed Yalues
(A) M 40x120 R=0.9928 (B) M 80x240 R=0.9993
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Comparison of Calculated and Observed Heads

Calculated Valuas

16 1.7 1.8
Observed Yalues

(C) M160x480 R=0.9904

Figura 4.7 (A), (B) y (C) Correlacion entre los valores calculados por los modelos Calibrados
y los valores observados.

Como se observa los modelos calibrados presentan una mejor correlacion respecto a los
datos observados. Asi mismo podemos realizar la comparacion entre los resultados de los
mapas de flujo de los modelos sin calibrar con los modelos calibrados.
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Figura 4.8 Mapa de alturas piezomeétricas [cm]. Modelo 40x120 (a)
Sin calibrar (b) Calibrado con PEST.
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Figura 4.9 Mapa de alturas piezométricas [cm]. Modelo 80x240 (a) Sin
calibrar (b) Calibrado con PEST.
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Figura 4.10 Mapa de alturas piezométricas [cm]. Modelo 160x480 (a)
Sin calibrar (b) Calibrado con PEST.

Como se puede observar todos los modelos presentan un distribucion y forma de lineas
piezométricas similares, entre escalas y entre modelos sin calibrar y calibrado, sin
embargo entre cada modelo a diferentes escalas se puede observar que el modelo de

mayor resolucién muestra mas detalles de la distribucion de lineas piezomeétricas.
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4.4.  Estimacion de campos de velocidad a distintas escalas

Los mapas de alturas piezométricas obtenidos anteriormente, nos permiten realizar el
calculo de campo de velocidades locales del medio propias de cada escala de trabajo.
Mediante un esquema de diferencias finitas y utilizando la ley de Darcy podemos obtener

las componentes de velocidad en cada direccion mediante las siguientes expresiones:
on
Q:KEA,QZUA => U:g—— (41)

Generalizando el concepto para cada direccion y considerando la diferencia de alturas
piezométricas entre cada celda en su respectiva direccion, se tendria la siguiente
expresion:

l? _Kxh

v ijk—Nij+1k S Ky hijre—Nijk+1 v = Kz Mijk—hi+1jk (4.2)
x 6 Ax y ] Ay Z 9 Az '

Existen diferentes criterios de calculo para obtener el valor de la conductividad hidraulica
entre celdas continuas (Manual MODFLOW-96), la media armonica es un criterio mas
realista en los casos de flujo en columna, la media geométrica da buenos resultados para
flujo bidimensional y tridimensional. La version del MODFLOW de este caso utiliza la
media armonica. Para tener valores coherentes con los célculos realizados con el modelo

utilizaremos la media armdnica quedando las expresiones de conductividad:

2 2 2
Ky =——"—"— Ky=———"—— K, = — (4.3)

+ +
Kijk Kij+1k Kijk Kijk+1 Kijk Kit1,jk

Siendo i, j y k subindices de cada celda del modelo en las direcciones z, X, y
respectivamente, asi mismo son los sub indices utilizados para la creacion de los codigos
para la solucion numérica. La magnitud de la velocidad o médulo de la velocidad queda

expresada como:

v=\vi+vi+v?Z (44)
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Aplicando estas ecuaciones obtenemos los valores de los componentes de velocidad en

cada celda, en sus 3 direcciones y el modulo de la velocidad, para cada escala de trabajo.

Mapa de Velocidad de Flujo Direccion X ~ M40x120 [cm/s]
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Figura 4.11 Campos de Velocidad de Flujo Modelo 40x120. (a) Horizontal, (b)
Vertical y (¢c) Modulo.
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Mapa de Velocidad de Flujo Direccion X ~ M80x240 [cm/s]
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Figura 4.12 Campos de Velocidad de Flujo Modelo 80x240. (d) Horizontal, (e)
Vertical y (f) Modulo.
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Mapa de Velocidad de Flujo Direccion X ~ M160x480 [em/s]
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Figura 4.13 Campos de Velocidad de Flujo Modelo 160x480. (g) Horizontal, (h)
Vertical y (i) Modulo.
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5. Metodologia inversa para la estimacion de las dispersividades locales

Para realizar el andlisis de la dispersividad necesitamos definir el tamafio de la celda y
modelo numérico, anteriormente elegimos 3 escalas de trabajo, aqui podemos ver otra
razon para la eleccion de las escalas de trabajo. Teniendo en cuenta la fig. 3.5, que muestra
las imagenes obtenidas y su equivalente mapa de concentraciones con una resolucion de
912x2880, en lo cual la relacién que tiene cada elemento de celda corresponde a un valor
de 0.1827mmz2, esto significa problemas en el calculo numérico ademés que el nivel de
detalle seria menor al nivel del grano més grueso, con lo cual estariamos por debajo del
volumen elemental representativo (REV), en lo cual podriamos apreciar y caracterizar

efectos del transporte que la ecuacion cléasica (ADE) no representa de forma adecuada.

Considerando esto se ha decidido elegir como primer modelo 40x120, a partir esta
primera eleccién los siguientes modelos tendran una relacion proporcional de dimension
que seréd la mitad de la dimension de la celda del anterior modelo, dejando asi como
siguientes modelos 80x240 y 160x480. Considerando que en cada escala, la celda del

nuevo modelo contendra un numero de pixeles se tiene.

Descripcion X z Cantidad de

Pixel om  Pixel cm  Pixelpor celda

Modelo Real (cm) 2880 120 912 40

ESC 120 40 24 1 23 1 552

ESC 240 80 12 0.5 12 0.5 144

ESC 480 160 6 025 6 0.25 36

Tabla 5.1. — Cantidad de pixeles asociados a cada elemento

Como se observa para cada escala del modelo existe un determinado numero de pixeles
del experimento asociados a cala celda del modelo. Cada valor asignado a una celda
corresponde a la media aritmética de los pixeles contenidos seguin su escala. De tal manera
el modelo de menor resolucion 120x40 lleva asociado la media aritmética de 552 pixeles
para cada celda, y el modelo de mayor resolucion 160x480 tiene 36 pixeles asociados al
valor de cada celda correspondiente al experimento. En la fig. 5.1 se presenta los mapas

de concentracion de los tres modelos segln su escala soporte.
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Mapa de Concentraciones IMG300 T=1800min [g/l]
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Figura 5.1 Mapa de concentraciones procesadas para el instante T=1800min, IMG300.
(a) Mapa de concentraciones original, (b) Mapa de concentraciones para modelo
M160x480, (c) Mapa de concentraciones para modelo M80x240 y (d) Mapa de
concentraciones para modelo M40x120.
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Como podemos observar en la Fig. 5.1, Presenta los Mapas obtenidos a partir de la media
aritmética del nimero de pixeles asociados a cada celda segun el tamafio de discretizacion
de malla de cada escala de trabajo elegida. Observamos que segin vamos aumentando el
tamanfo de la celda se pierde la resolucion inicial, es decir debido a que cada celda es
resultado de la media aritmética de una determinada cantidad de pixeles, el valor nuevo
se ve influenciado dando como resultado un mapa de concentraciones mas suaves donde
se va perdiendo la representacion de algunas de las caracteristicas propias del medio, sin
embargo entre cada cambio de escala guardan relacion. EI modelo a escala 160x480 lleva
asociado a cada celda 34 pixeles, en la cual se pueden apreciar de forma notable algunas
caracteristicas y efectos propios del medio que no puedan ser reproducidos totalmente

mediante la ecuacion clasica del transporte (ADE).

5.1.  Andlisis de la componente dispersiva de la ecuacion de transporte

Anteriormente en el apartado 2.2.4. Planteamos la expresion generalizada del transporte,

considerando que no existen fuentes ni sumideros se puede expresar de la siguiente forma:

ac 0 ac d
E_a_xi(Dija_x)_a_xi(vi ) (5.1)

Donde:

Z—f Derivada de la concentracién respecto del tiempo [g/1/s].

% (Dij %) Termino que representa el balance del transporte por dispersién [g/l/s].
i J

% (v; €)  Termino que representa el balance del transporte por conveccién [g/l/s].

5.1.1. Metodologia inversa para obtener las componentes instantaneas del balance
de masas

Basandonos en la metodologia especifica descrita por (Sanchez & Capilla, 2008) para

este tipo de problemas, planteamos las expresiones segun nuestro sistema elegido:
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Variacion de la masa en cada celda i, j por unidad de tiempo:

k k-1 k+1 k
WCij o oG~ 1-a) Gj —Cij
dt Atg_1 Aty

O<a<1) (5.2

En lo cual la variacion de masa queda en las unidades [g/l/s], multiplicando por el

volumen unitario de cada celda se tiene la expresion:

k k-1
Cij—Cij

+(1—-0a)

Atg_q

k+1_ -k
Cij —Cij

2| Vs .
Atk ] LJj

(5.3)

Donde Vi, j es el volumen en cada celda quedando las dimensiones en [g/s]

Componente Convectiva del transporte:

Realizando un esquema de analisis de diferencias finitas considerando entradas y salidas

que se tiene de una celda a otra en ambas direcciones, y analizando segun el sistema

utilizado para el célculo, se tiene la siguiente expresion:

(@)

(b)

Figura 5.2 (a) Hipotesis bidimensional en direccion x-z (Flujo Nulo en direccion “y”)
(b) Esquema balance de diferencias finitas aplicadas a una celda segln sistema de
trabajo (Sanchez & Capilla 2008).
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Samy; [AZ(C" +Cf5e 1)171.,]._1 (c" +Cla)v, L+ (C +Cfy v, .

l]+
k
(C +Cly )V 1 ]] Ay (5.4)
Donde:
Vo= — = 2 (h"'f_h"'j‘l) Vo= 2 (hi,i+1_hi'1')
irj_E 9,:,]' 1 +L Ax i;j +E ei_j L+ 1 Ax
Ki,]—l Kl,j ij ij+1
1 2 hij=hi_1j 1 2 Riyq,j—hi;
Vil T T\ = ( A ) Vislj = T | = )
2 U\t Z 2/ U\t Az
Kl—l,] Kl,] Kl,] Kl+1,]

Representan las velocidades intermedias entre celdas en direccion horizontal y vertical
respectivamente.

El componente Convectivo tiene las unidades de [g/s].

Componente Dispersivo del transporte:
Considerando la ecuacion general del transporte, despejamos la componente dispersiva

guedando asi la expresion (5.5):
a ac\ _ac _ a
Para nuestro caso especifico la componente dispersiva se expresa como:

k
d ac 6Tmi] A l]
dx (Dl] ax]) ~ Vl] (5 6)

5.1.2. Obtencion de las dispersividades locales instantaneas en cada celda

Desarrollando el termino de la componente dispersiva tenemos:

aim(ni]jj) 2 (D 8 Ci) + 2 (D2 8, Cij) + 2 (Dry 8, Ci) + 2 (Do 05 i)

(5.7)
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Para facilitar el desarrollo introducimos la notacion:
6Ci‘j
ox

aCi’j
0z

0x Cij = 2, Cij =

Desarrollando términos de la ecuacion segun la direccion de nuestro sistema empleado:

A

Az « — e T .
Ci Cij1
iy i _1 l o i,_i:l
E Ci+li i
\ e Lt
: '
Ax
a __ Dxx _ Dux [Cij+2—Cij  Cij—Cij—2] _
Q(Dxx ax Ci'j) = 24x [ax Ci’j"'l N ax Ci'j_l] T 2Ax 2Ax N 2Ax -
Dxx
s Cojsz + Cijoa =2y
0 . Dz _ Dyp [Citz,j+Cij  —Cij+Cipj]
9z (Pez 02 Cij) = =32 102 Coaaj = 02 G| = — 2 | =0 —— 1=
DZZ
sl Ciszj+ Cigj—2Cy

9 Dys _ Dyz [“Citrj+1t Ci—1j4+1
a(sz 0, Ci,j) ~ 2Ax [aZ Cij+1 = 0; Ci,j—1] T 24x 2Az B

—Ciy1,j-1+ Ci—1,j—1] Dyz

2AZ = 4 AX Az [_Ci+1,j+1 + Ci—l,j+1 + Ci+1,j—1 - Ci—l,j—l]

3 Dy _ Dgy Cit1,j+1~ Ciy1,j—1
oz (Dx 0x Cij) = 24z [-ox Ciy1,jt 0y Ci—lJ] T ozl 24x +

Ci—1,j+1— Ci—1,j—1
2Ax

_ Dzx
] = T Ax o [_Ci+1,j+1 + Ciyrj-1+ Ciqjy1 — Ci—l,j—l]

Para simplificar la nomenclatura utilizaremos:

Cij+zt Cij-2=2Cij

ai‘j = TAXZ (58)

b . = Citz,jt Ci—2,j=2Cij (5.9)
L] — 4A72 )

0 = —Cit1,j+1+ Ci—1j+1+ Ciy1,j—1— Ci—1,j—1 (5 10)
LJ 4 Ax Az '
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Quedando el término Dispersivo expresado como:

0 ac
-— (D ) = ai'j Dxx + bi,j DZZ + Zei’j sz

6xl- ij a_x]
Las expresiones que relacionan la forma diagonal del tensor de dispersion mecanica para

nuestro sistema y considerando un medio anisétropo puede expresarse como:

Dxx == aL —+ aT —
vl vl

Vg, Vy
Dzz =a m +ar m
Dz = (e, — ar) =2 (5.11)

Tomando en cuenta que la dispersividad longitudinal tiene una relacién con la
dispersividad transversal a; = € ay , tenemos:

2 2

Vy v,
D, =a||—+¢e-—
o L(Ivl Ivl>

2 2

UZ Ux

D, =a, |2 +¢&-2
i L(Ivl Ivl>

vx vZ
DXZ:aL(l_S) |v|
Utilizando la nomenclatura K1, K2 y K3:
vxijz injZ
N 3] [vi il
2 2
Vg, . Uy, .
KZU = —d + ¢ —L (513)
' |vs,5] |vs,5]
Vx;j Vzyj
K3ij=(1—£) ——= (5.14)
’ |Vi.j|

Donde:

v, ==(v. 1+v v, =(v. 1. 4+v 1. v = v 24 v, 2
i 2\ Tij+y i Zij 2\ Timzd 0 ity b Xij Zij
v = 1 2 (hi,j_hi,j—l) v .= 1 2 (hi,j+1—hi,j)

irj_E Bij 1 +L Ax i:j"'E el'j L+ 1 Ax
Kij-1 Kij Kij Kij+1
v, =X 2 (hi_j—hi—l,j) v, =X 2 (hHLj—hi,j)
i_E,j Gi’j 1 +L Az i+5:j ei,j L+ 1 Az
Ki—1,j Kij Kij Kiy1,j
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Entonces:

D, =a, K1 D,, = a, K2 D,, = a, K3

d ac
a—%<D11E> = ai’j a, K1+bi‘j a K2+2€i’j a K3

Igualando términos en las ecuaciones desarrolladas para la componente dispersiva, y

dividiendo entre el volumen unitario para que el sistema quede homogéneo tenemos:

K K
Srmi; — 6,m;

Vl,]

= ai’j a K1+bl'] a K2+2€i‘j a K3

Despejando el término de la dispersividad longitudinal y generalizando el término

finalmente tenemos:

k k
STmiJ-—SAmiJ-

Vi
»J
AL, o=
L@n ™ ak; kg +0F; K2, +2ef; K3y

(5.15)

Donde V; ; = Ax Ay Az.
A partir de este término y con los mapas de concentracién de soluto a lo largo del tiempo
es posible estimar los mapas de dispersividades locales efectivas a lo largo del tiempo.
Para la solucion numérica de este método se ha creado un cédigo que va analizando y
estimando los valores de los mapas a diferentes escalas para los modelos utilizados en

este trabajo.
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6. Procesamiento y Analisis de los componentes del sistema

Para poder iniciar el procesamiento de datos consideramos los datos obtenidos en la
experiencia H3 realizada por Sanchez & Capilla, 2008 descritas en el apartado 3.1.y 3.2.,

segun cada escala de soporte.

6.1.  Mapas Concentracion

Los datos pueden tener valores que no sean propios de concentracion, a esto lo
denominamos ruidos. Representando los mapas en escala logaritmica podemos apreciar
de mejor forma los valores que no corresponden al penacho de concentraciones. Para
corregir esto aplicamos un filtro de valores maximos (2 g/l) y valores minimos de
concentracion (0), es decir no existen valores negativos), ademas establecemos un regién

de célculo por donde transita el penacho.

Mapa de Concentraciones LOG(C([gr/l])) IMG150 T=900min

0.32%
0.24 1
016

0.08

(a)
Mapa de Concentraciones LOG(C([gr/l])) IMG150 T=900min
. . [ 1 \
0.32 a %
0.24r- i -6
0.16 — 8 -8
0.08 & -10
0 | I |
0.2 0.4 0.6 12
(b)

Figura 6.1 Mapas de concentraciones para el instante T=900min, IMG150, M160x480.
(a) Mapa de concentraciones Log(C [g/l]) antes de uso de filtro. (b) Mapa de
concentraciones Log(C [g/l]) Con Filtro Valores limites.
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Zona de Transicion del penacho y Ubicacion de Puntos de Analisis

T T T T T
0.32- .
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+«P6 «P5
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oa P2
0.08 x xP3 i
(1) 1 1 L 1 1 4
0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2

Figura 6.2 Zona por donde transita el penacho y Ubicacién de los puntos

analizados.

Punto Coord. X Coord. Y

P1
P2
P3
P4
P5
P6

Tabla 6.1. Coordenadas de puntos analizados

16 100
12 88
8 60
9 49
21 36
21 14

6.2.  Variacion de la concentracion en el tiempo.

Establecemos 6 puntos de Control por cada escala analizada, distribuidos de forma
uniforme dentro de la region de analisis. Como podemos observar la variacion de la
concentracion guarda una relacion de forma entre escalas, sin embargo los valores

maximos se van suavizando y los valores extremos crecen, segun el tamafio de celda

aumenta.
X 10-3 Variacion de la Concentracion M160x480
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X 10-3 Variacion de la Concentracion M80x240
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Figura 6.3 (a) Variacion de la concentracion [g/I] M160x480. (b) Variacion de la
concentracion [g/I] M80x240. (c) Variacion de la concentracion [g/I] M40x120.
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Figura 6.4 Variacion de la Concentracion puntual [g/l] a diferentes escalas. (a) Punto
P5, (b) Punto P6.

Al realizar la comparacion en los puntos P5 y P6 a diferentes escalas soporte, vemos que
guardan una relacion de forma, en cuanto a magnitud presentan una variabilidad que
depende de los valores de concentracion que asocie cada elemento. Debemos destacar
que en varios puntos el comportamiento de la concentracion es muy variable, y aun

después de aplicar la media aritmética presentan una variabilidad de comportamiento,
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para solucionar ese efecto pueden aplicarse métodos y otros filtros analizando
previamente si el comportamiento variable es por causa externa (luces en las paredes), o

son propias del medio.

En el presente trabajo solo se utilizaron los filtros de valores limites maximos y minimos,
y media aritmética considerando un total de 5 intervalos para cada valor. Sin embargo
como se menciond existen varios puntos que necesitan aplicarse otro tipo de filtros.

Antes de utilizar un filtro, se recomienda primero realizar una revision detallada del
comportamiento de la concentracion en la mayor parte de puntos posibles, asi poder
identificar que datos necesitan una correccion. Una vez identificado los posibles datos
que tienen una influencia externa, pueden aplicarse distintos filtros que utilizan distintos

criterios.

Matlab cuenta con cédigos asociados a filtros que pueden ser usados a continuacién se
describira de forma breve algunos que se han visto:

Smooth, es un cddigo que utiliza 3 tipos de criterios para reducir el ruido y la variabilidad
(modifica valores extremos, centrales o por zonas), entre ellos estan el criterio de gauss
(que acondiciona los datos a una distribucion uniforme), el criterio box (utiliza una matriz
nxn con valores limites para cada intervalo), spline (utiliza una interpolacion bajo un
criterio de proximidad). Su uso esta establecido para datos unidimensionales.

Smooth3, tiene los mismos criterios que el Smooth, pero su uso esta establecido para
datos tri dimensionales, donde el criterio de seleccion de limites y factores de reduccion
son introducidos en una matriz nxnxn).

Existen otros codigos como conv, y conv2 que son cddigos en Matlab, que utilizan una
matriz caracteristica de los datos, para determinar una nueva matriz equivalente filtrando
valores que se quiere reducir o eliminar.

Estos cdadigos mencionados requieren la determinacion de una matriz que contenga
caracteristicas especificas de lo que se quiere reducir o filtrar, y requiere de un estudio

mas detallado para su buena aplicacion.
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Figura 6.5 Mapas de Concentraciones M40x120 con filtros aplicados, en [g/l].
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Figura 6.6 Mapas de Concentraciones M80x240 con filtros aplicados, en [g/l].
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Figura 6.7 Mapas de Concentraciones M160x480 con filtros aplicados, en [g/l].
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6.3.  Estimacion de la variacion total de concentracion en la celda i,j a cada instante
de tiempo (67mf;).

Con el uso de la expresion 5.3, y los datos que se tiene de mapas de concentracion,
estimamos los valores de la variacion de concentracion para cada instante de célculo. Esta
variacion de concentracion por unidad de tiempo es debido a los efectos de transporte

convectivo y dispersivo en conjunto, para cada instante de tiempo.

% 10-3 Variacion de la Concentracion Punto: P5
2 T ] T T T T T T T
M40x120
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(a) Nro. Imagen

Variacion total de la concentracién instantanea Punto: P5
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Figura 6.8 (a) Evolucién de la concentracion en el tiempo “P5” [g/l] (b) Estimacion de la
variacion de la concentracion total para cada instante “P5” [g/l/s].
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< 10-4 Variacion de la Concentracion Punto: P6
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Figura 6.9 (a) Evolucion de la concentracion en el tiempo P6 [g/1] (b) Estimacion de

la variacion de la concentracion total para cada instante [g/l/s].
Como se puede apreciar en la fig. 6.9, se muestra la variacion de concentracion estimada
puntual para cada instante de tiempo. En las fig. 6.10 observamos los mapas obtenidos
con la expresion 5.3 que nos muestran la variacion de la diferencia de concentracion para
cada instante de tiempo en los tres modelos de analisis. Observamos que los valores
positivos se presentan hasta el valor maximo de la concentracion lo cual indica un
incremento de concentracion. Se vuelve 0 cuando la concentracion alcanza su valor
maximo valor. A partir de ese punto tiene un valor negativo lo cual nos indica que ya no
hay aporte de concentracion en ese instante por lo cual va reduciéndose su magnitud.
Observando los mapas de variacion de concentracion estimados para cada instante de
tiempo claramente refleja una zona marcando valores positivos y valores negativos, los
puntos donde el valor es cero nos indican los puntos donde el penacho tiene los maximos
valores de concentracion. Los valores positivos representan el frente de avance del
penacho, los valores negativos indican que en esos puntos ya no existe ingreso de
concentracion. Observamos también que existen varios frentes de avance en distintas
direcciones, lo cual es caracteristico y propio de la heterogeneidad del medio. Mas
adelante comprobaremos que las direcciones de frente de avance observado en estos

mapas tienen relacion con la direccion de velocidad de flujo.
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6.4.  Estimacion de la componente convectiva instantanea del balance de masa en
- . - k
la celda i,j a cada instante (§,m; ;).

Con el uso de la expresion 5.4 que representa el balance de entradas y salidas de
concentracion en una celda debido al transporte Convectivo, los mapas de
concentraciones y los campos de velocidad de flujo para cada modelo de trabajo, se
realiza la estimacion de la variacion de masa a cada instante debido al transporte

convectivo.

\7/ariacion de la concentracién debido al transporte convectivo  Punto: P3
x 107

6r — M40x120 ||
—— M80x240
4 — M160x480 H
il /\/\\NZ\«W a
— S T o
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= \,J/ \\\
BT S~
2+ ,
4 i
6 |
L L | | |
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Nro. Imagen

Figura 6.11 Variacion de la concentracion debido al transporte convectivo en
Punto P3. En los modelos de trabajo, en [g/I/s].

Como se puede observar en la fig. 6.11, muestra la variacion de masa estimada en el punto

k
iLj

presenta distintas formas y gran variabilidad, que representa las entradas y salidas de

P3 debido al transporte convectivo (6,m;;, definido en la expresion 5.4). Esta curva
concentracion en un punto debido al transporte convectivo. En la fig. 6.12, se muestra los
mapas de la estimacion de la variacion de concentracion debido al transporte convectivo
instantaneo (6Am§f ;), se observa que en aquellos puntos donde el penacho avanza (existe
entrada de concentracion) tiene un valor positivo, y se dan valores negativos en aquellos
puntos que el penacho va dejando atras, esta componente explica el transporte de
moléculas de soluto debido a la velocidad de flujo. Asi mismo los frentes de avance

coinciden con la direccion que toma el flujo en esos puntos.
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Figura 6.12 Mapas de Estimacion de variacion de concentracion debido al transporte convectivo a cada instante [g/l/s]. Coordenadas en [cm].
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6.5. Componente dispersiva Instantanea en la celda i,j.

La componente dispersiva instantanea es el resultado de restar la componente Convectiva

a la masa total de soluto que varia en ese instante (6Tm§fj - 6Am{fj). Como era de esperar

presenta una forma similar a la variacion de concentracion instantanea, pero en la cual se

ha restado la parte Convectiva.
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Figura 6.13 Variacion de la Componente Dispersiva en el tiempo en [g/l/s].

() P5, (b) P.

Observando los mapas estimados a cada instante de la componente dispersiva,

se puede

apreciar que guarda relacion de distribucidn de valores positivos y negativos. Asi mismo

los valores positivos representan el frente de avance del penacho debido a la componente

dispersiva.
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6.6. Constantes K1, K2 y K3

Obtenidas a partir de la expresion 5.12, 5.13 y 5.14. Representan y relacionan la forma
diagonal del tensor de dispersion mecénica segun las direcciones de analisis. Como se
puede observar en la fig. 4.15 Los mapas obtenidos para las constantes guardan relacion
con los mapas de velocidad de flujo en sus componentes X, z. k1 guarda relacion con el
mapa de velocidad de flujo horizontal, k3 guarda una mayor relacién con el mapa de
velocidad de flujo vertical ademas al ser el producto de los mapas de velocidad de flujo
horizontal y vertical muestra mas claramente las direcciones cruzadas del flujo.
Realizando una comparacion entre escalas se ve que son muy parecidas en su distribucion

espacial.

6.7. Coeficientesa, bye

Las constantes a, b y e, obtenidas a partir de la expresion 5.8, 5.9 y 5.10, presentadas en
la fig. 4.16, 4.17 y 4.18, respectivamente y a diferentes escalas soporte. Representan la
segunda derivada, por tanto en el instante donde alcanzan su pendiente maxima,
representan el punto de inflexion de la curva de llegada de la concentracion,
respectivamente en las direcciones horizontal y vertical. La variabilidad espacial de estos

coeficientes es amplia debido a la existencia de varios maximos relativos.
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6.8.

Gracias a la gran informacion de datos de concentracion de las experiencias H3 realizadas
por Sanchez & Capilla, se ha podido realizar todas las estimaciones de los componentes
que forman parte del proceso de transporte (convectivo y dispersivo), con lo cual se ha

podido realizar la estimacion de mapas de dispersividad para cada instante en las 3 escalas

Estimacion de dispersividades locales instantaneas

soporte.
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" 10-3 Variacion de la Concentracién M160x480
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Figura 6.19 al, a2, a3 Variacion de concentracién [g/l] en 6 puntos a
diferentes escalas. b1, b2, b3 Variacion de la dispersividad (a;) [cm]
en 6 puntos a diferentes escalas.

Como se puede observar en la fig. 6.19, se presentan los resultados de la dispersividad
local instantanea estimada para cada instante para cada escala de procesamiento de datos.
Al realizar una revision de cada una de las componentes (balance total, componente
convectivo, coeficientes y constantes), se ha visto que el comportamiento que tienen a
cada instante es variable. Uno de los factores que causa esta variabilidad esta indicado en
el analisis de la concentracion, donde observamos la gran variabilidad que tiene la
concentracion a cada instante y la necesidad de aplicar algunos filtros adicionales lo cual
requiere de un analisis aln mas detallado para identificar cuéles son los valores que deben
ser filtrados por efectos de ruido en las imagenes (luces en las paredes de metacrilato), y
suavizar de forma adecuada la variabilidad de la concentracion.

Asi mismo al introducir la heterogeneidad calibrada con PEST, la variabilidad de la
conductividad también tiene un efecto sobre la variabilidad de la estimacion de la

dispersividad local instantanea.

Al ser un método aproximado tiene algunas limitaciones numéricas, analizando la
expresion final obtenida para realizar la estimacion de las dispersividades locales (5.15).

k k
STmi,j“sAmi,j

Vi (5.15)

a .. .
L) — ki K1+bl; K2+2ef; K3
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Y realizando un seguimiento a los célculos realizados, se identifica, el término

STm’-‘-—SAm’-‘- .., ., . . .
% representa la variacion de concentracion debido a la componente dispersiva.
i,j

Sin embargo numéricamente el término aﬁfj— K1+ b{fj K2+ 2e{fj K3, presenta algunas
limitaciones, como ser cuando este valor tiende a cero, da como resultado un valor muy
elevado o en algunos casos infinito. Para valores muy pequefios requiere de mayor
precision de célculo. Siendo un método aproximado basado en esquemas de diferencias
finitas para su estimacion, tiene una buena aproximacion, sin embargo también presenta
algunos valores muy elevados, o muy bajos, debido a las explicaciones dadas

anteriormente.

Para poder identificar el valor representativo de la dispersividad instantanea estimada,
utilizaremos como referencia la variacion inicial observada en los modelos de prueba (A)

en el caso mas simple donde solo el gradiente de concentracion varia, tenemos:

Variacion de la Concentracion en el Tiempo
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Figura 6.20 Variacion de la concentracion y la Dispersividad local a cada instante de
tiempo. Modelo Tedrico Prueba A

Como se observa cuando inicia la transicion del penacho la dispersividad tiende a crecer
Ilegando hasta su meseta, donde se mantiene hasta que termina la transicion del penacho
posteriormente el valor de dispersividad local se reduce. Al afiadir heterogeneidad en el
medio el comportamiento de la meseta puede variar, asi mismo si consideramos que la
concentracion tal como se ha visto es muy variable en el tiempo (datos experimentales),

es l6gico pensar que la meseta esperada de la dispersividad local instantanea tendra cierto
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comportamiento variable segun las caracteristicas del medio y segun el gradiente de
concentracion.

Se ha realizado un andlisis de los resultados obtenidos en varios puntos dentro de los
modelos procesados con datos experimentales. En lo cual se ha identificado que se tiene
gran variabilidad del comportamiento de la dispersividad instantanea.

Se ha observado e identificado la variacion de la meseta en varios puntos, y se ha visto
que es logico pensar que la meseta esta ubicada en el intervalo donde exista mayor
cantidad de datos, sin embargo debido a la limitacion numérica del método (explicada
anteriormente) y la heterogeneidad del medio los resultados presentan algunas tendencias
mas altas 0 mas bajas, teniendo méas de dos o tres intervalos que podrian ser probables
valores representativos de la dispersividad. Visualmente es mas fécil identificarlos, pero
debido a la gran cantidad de datos se requiere adicionar un codigo que permita establecer

los valores representativos para cada celda.

Como un primer estudio para realizar comparaciones de resultados se ha realizado una
primera estimacion de los valores representativos, sin embargo adn falta realizar mas
analisis a los puntos para identificar todos los posibles casos donde no se haya podido
identificar el valor representativo de la dispersividad local.

En los resultados obtenidos, se ha observado que para el modelo de discretizacion méas
grande M40, se tiene mayor variabilidad en los resultados, sin embargo para los modelos
de menor discretizacién los resultados van adoptando una forma de distribucion con
menor variabilidad. Sin embargo se mantienen dentro de un rango de variacion segun

cada modelo.

Para la eleccidn del valor representativo de la dispersividad (Ubicacion de la meseta), se
ha tomado el criterio de maximo nimero de datos dentro de un mismo intervalo, dando
como resultado los siguientes mapas de dispersividad.

Sobre la estimacion del mapa de dispersividades maximas, pese a que se ha utilizado un
filtro para detectar posibles valores fuera de rango de los valores esperados, este mapa ha

sido influenciado por valores que son parte de los errores numeéricos.
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6.9. Comportamiento de la Dispersividad relacionada a la Concentracion

Observando los resultados obtenidos de la dispersividad local instantanea presentada
anteriormente en la fig. 6.19, se puede ver que las mesetas de la dispersividad guardan
cierta relacion con los valores donde se presentan las concentraciones mas altas.

Como un primer analisis veremos que relacién guardan las concentraciones con las

dispersividades obtenidas.
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Figura 6.22 Correlacion entre valores maximos de concentracion Y los valores estimados
de dispersividad en ese instante. (a)M40x120, (b) M80x240 y (c) M160x480. Escala Semi
logaritmica.

En la fig. 6.22, se presenta la relacion que se tiene entre los valores maximos de
concentracion y los valores de dispersividad local estimada en el mismo instante. Por lo
observado se puede decir que las dispersividades locales estimadas mas altas se presentan

cuando existen concentraciones altas.
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Asi mismo nos muestra que para una misma concentracion existen diferentes valores de
dispersividad, lo cual nos indica que la variabilidad de las dispersividades mas altas
ademas de depender de la concentracion, depende de otras caracteristicas propias del

medio que pueden aumentar o reducir su valor estimado.

En la fig. 6.22, se observa en la primera columna los mapas de dispersividad maximas
para cada modelo, en la columna central los mapas de las dispersividades con el valor
representativo (valor medio de la meseta) para cada elemento y a la derecha los mapas de
concentracion maximos segun cada escala soporte analizada.

Debido a las limitaciones numéricas anteriormente explicadas se tiene valores estimados
muy elevados o0 muy pequefios, para lo cual se ha establecido un filtro para no considerar
en el andlisis posibles valores con error numérico. Sin embargo aun se requiere de mas
analisis para terminar de identificar aquellos valores que podrian tener los problemas

numeéricos anteriormente mencionados.

65



Mapa de Dispersividades Maximas M40x120 [cm] Mapa de Dispersividades  M40x120 [cm] Mapa de Concentraciones Maximas ~ M40x120 [gr]
! ' d ' 15 T T T T
32 1
24 g 1
16 1
0.5
8
0 . . 0
0 20 40 60 80 100 120 0 20 40 0 80 100

(al) O<AlfaL<1.15

Mapa de Dispersividades Maximas ~ M80x240 [cm] Mapa de Concentraciones Maximas ~ MB0x240 [gr]

100 120

(b)  O<AlfaL<0.63

Mapa de Dispersividades Maximas M160x480 [cm] Mapa de Dispersividades  M160x480 [cm] Mapa de Concentraciones Maximas ~ M160x480 [gr]

0.8
0.6
0.4
0.2

80 100 120 0

(c) 0<AlfaL<0.3

Figura 6.23 A la Izquierda Mapas de Dispersividad Maximas, A la derecha Mapas de Concentraciones Maximas.  (a) M40x120. (b)
M80x240. (c) M160x480. Coordenadas en [cm].
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6.10. Comportamiento de la Dispersividad relacionada al tipo de material
Debido a la gran variabilidad de los resultados obtenidos en la estimacion de la

dispersividad local cuyas razones fueron explicadas anteriormente, se ha seleccionado
puntos donde los resultados son mas apreciables y no estan influenciados por valores que
podrian ser susceptibles de error numérico. Se ha realizado un analisis del
comportamiento que tiene las dispersividades instantaneas estimadas segun el tipo de

material.
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Figura 6.24 Variabilidad de la dispersividad estimada segun tipo de material M40x120.
T1 material tipo 1, T2 material tipo 2, T3 material tipo 3, T4 material tipo 4, T5 material tipo 5.
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Variabilidad de la Dispersividad Material 1 M80x240
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Figura 6.25 Variabilidad de la dispersividad estimada segun tipo de material M80x240.
T1 material tipo 1, T2 material tipo 2, T3 material tipo 3, T4 material tipo 4, T5 material tipo 5.
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Variabilidad de la Dispersividad Material 1 M160x480
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Figura 6.26 Variabilidad de la dispersividad estimada segun tipo de material M160x480.
T1 material tipo 1, T2 material tipo 2, T3 material tipo 3, T4 material tipo 4, T5 material

tipo 5.
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Material

Tipo 1
Tipo 2
Tipo 3
Tipo 4
Tipo 5

TMG

[mm]

0.078
0.2
0.7
0.8
0.85

K [em/s]

0.000691
0.002662
0.012945
0.049301
0.086977

Porosidad

0.09
0.11
0.15
0.17
0.21

a
Media
M80
0.4816
0.6545
0.6851
0.6425
0.5735

Desv.
Std

0.2302
0.4234
0.4110
0.4143
0.3907

0.4886
0.6416
0.6727
0.6550
0.6091

Nro.
elementos
asociados
2726
25538
91276
59236
32109

Tabla 6.1 Variabilidad de la dispersividad instantanea segun tipo de material M40x120

Material

Tipo 1
Tipo 2
Tipo 3
Tipo 4
Tipo 5

TMG

[mm]

0.078
0.2
0.7
0.8
0.85

K [cm/s]

0.000691
0.002662
0.012945
0.049301
0.086977

Porosidad

0.09
0.11
0.15
0.17
0.21

a;
Media
M80
0.2950
0.3832
0.3812
0.3518
0.3149

Desv.
Std

0.1360
0.2864
0.2666
0.2604
0.2316

0.2992
0.3918
0.3893
0.3597
0.3219

Nro.
elementos
asociados
9124
91962
339456
217597
119904

Tabla 6.2 Variabilidad de la dispersividad instantanea segun tipo de material M80x240

Material

Tipo 1
Tipo 2
Tipo 3
Tipo 4
Tipo 5

T™MG

[mm]

0.078
0.2
0.7
0.8
0.85

K [cm/s]

0.000691
0.002662
0.012945
0.049301
0.086977

Porosidad

0.09
0.11
0.15
0.17
0.21

a
Media
M160
0.1651
0.2061
0.1979
0.1878
0.1684

Desv.
Std

0.0702
0.1485
0.1402
0.1380
0.1202

0.1629
0.2016
0.2021
0.1920
0.1721

Nro.
elementos
asociados
35034
351500
1316989
840836
464692

Tabla 6.3 Variabilidad de la dispersividad instantanea segun tipo de material M160x480

Se ha realizado el analisis de los valores estimados de la dispersividad relacionados al

tipo de material, en cada escala soporte de trabajo, se ha observado para los materiales 1,

2, 3y 4, cuando la conductividad aumenta se tiene mayores valores de dispersividad

estimada. Para el material tipo 5 y 4, debido a la forma que presenta la distribucion de los

histogramas, el valor central del histograma esta siendo afectado por los valores proximos

a cero. Estos valores se atribuyen a posibles fallas numéricas en el calculo explicadas en

el apartado 6.8. En general podemos decir que para valores mayores de conductividad se
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tiene valores mayores de dispersividad estimada. Este comportamiento se presenta en las

tres escalas soporte de analisis de datos.

6.11.

Comportamiento de la Dispersividad relacionado a la velocidad de flujo

Se realiza una primera comparacion de forma general entre el comportamiento de la

dispersividad representativa para cada material y la velocidad de flujo media y maxima

correspondiente. Considerando los materiales tipo 3, 4 y 5 que es por donde mayor

transicion tiene el penacho, los resultados muestran que en zonas donde la velocidad de

flujo es mayor se tiene valores de dispersividad menores. Sin embargo no es clara una

relacién. Por lo cual se requiere realizar un andlisis méas profundo de la relacion entre

estos dos parametros.

Material

Tipo 1
Tipo 2
Tipo 3
Tipo 4
Tipo 5

TMG
[mm]
0.078
02
0.7
038
0.85

K [cm/s]

0.000691
0.002662
0.012945
0.049301
0.086977

Porosidad =~ AlfaL [cm]

M40x120
0.09 0.4886
0.11 0.6416
0.15 0.6727
0.17 0.6550
0.21 0.6091

Velocidad

Media[cm/s]
7.8514 E-05
1.5228 E-04
3.1256 E-04
5.8598 E-04
4.9297 E-0.4

Velocidad
Max[cm/s]
1.5739 E-04
5.4020 E-04
0.0018
0.0019
0.0018

Tabla 6.4 Variabilidad de la dispersividad instantanea y velocidad de flujo segun tipo de
material M40x120

Material

Tipo 1
Tipo 2
Tipo 3
Tipo 4
Tipo 5

T™MG
[mm]
0.078
0.2
0.7
0.8
0.85

K [cm/s]

0.000691
0.002662
0.012945
0.049301
0.086977

Porosidad = AlfaL [cm]

M80x240
0.09 0.2992
0.11 0.3918
0.15 0.3893
0.17 0.3597
0.21 0.3219

Velocidad

Media[cm/s]
7.6882 E-05
1.5276 E-04
3.1292 E-04
6.1115 E-04
5.1801 E-04

Velocidad
Max[cm/s]
1.8335 E-04
7.0328 E-04
0.0020
0.0026
0.0021

Tabla 6.5 Variabilidad de la dispersividad instantanea y velocidad de flujo seguln tipo de
material M80x240
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Material TMG K[cm/s] Porosidad AlfaL [cm] Velocidad Velocidad

[mm] M160x480 Media[cm/s] Max[cm/s]
Tipo 1 0.078 0.000691 0.09 0.1629 7.6079 E-05 1.8376 E-04
Tipo 2 0.2 0.002662 0.11 0.2016 1.5256 E-04 0.0012
Tipo 3 0.7 0.012945 0.15 0.2021 3.0566 E-04 0.0019
Tipo 4 0.8 0.049301 0.17 0.1920 6.4270 E-04 0.0077
Tipo 5 0.85 0.086977 0.21 0.1721 5.3193 E-04 0.0038

Tabla 6.6 Variabilidad de la dispersividad instantanea y velocidad de flujo segln tipo de
material M160x480

6.12. Conclusiones del analisis de los componentes a diferentes escalas

En el apartado 6.1, se ha realizado la estimacion de todos los componentes que integran
la ecuacion del transporte en cada celda segun las escalas de trabajo, como ser el
componente convectivo, el componente dispersivo, los factores y constantes que
relacionan la forma diagonal del tensor de dispersion mecénica, cada uno de estos

términos tiene su respectiva influencia y su interpretacion:

Variacion total de concentracion en la celda i,j a cada instante (6Tm{.f ;)

La variacion total de concentracion a cada instante debido al transporte convectivo y
dispersivo, nos muestra claramente dos zonas una positiva y otra negativa, los valores
positivos estan asociados al frente de avance y nos indican que la entrada de masa es
mayor a las salidas. Asi mismo nos representa la direccion por la cual transita el penacho
es decir el frente de avance y en los puntos donde toma el valor de cero nos indica que el
gradiente a alcanzado su maxima pendiente es decir el maximo valor de concentracion, a
partir de ese instante estos valores van decreciendo indicandonos la salida de masa en ese
punto. También se observa varias zonas que nos marcan diferentes frentes de avance. Esto
nos indica la gran variabilidad que se tiene en el medio, teniendo varios maximos

relativos.

Los valores estimados a diferentes escalas guardan una relacion, indicandonos las mismas
direcciones de frentes de avance. EI modelo M160x480 presenta un mejor detalle de
distribucion de zonas, es razonable pues es el modelo que contiene mas informacion que

los otros dos modelos.
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Componente convectiva instantanea del balance de masa en la celda i,j a cada instante
(5Am§j)-

La componente Convectiva del sistema, es obtenida a partir de un balance de entradas y
salidas de soluto en una celda debido al transporte convectivo, muestra como resultado
un comportamiento similar a la variacion total de concentraciones instantaneo, si
analizamos la expresion (5.4) ademas de depender de los valores de concentracion,
depende de las componentes de velocidad de flujo horizontal y vertical. Los valores mas
altos de esta componente se presentan cuando la concentracién es maxima y en zonas
donde la componente total de flujo sean maximos.

Realizando un andlisis de comportamiento entre escalas soporte, se observa que los
valores estimados varian, sin embargo guardan una relacion de forma entre escalas
soporte. Esto nos confirma la dependencia que tiene la componente convectiva con el
tamano de la discretizacion. Ademas que esta asociada a los valores de conductividad que

representan las caracteristicas propias del medio.

Componente Dispersiva Instantanea.

La componente dispersiva instantdnea es estimada a partir de restar la componente
Convectiva a la variacién total de concentraciones a cada instante de tiempo. Esta
componente representa la parte de transporte de soluto que se tiene por fenémenos de
difusion y dispersién hidrodindmica en las condiciones propias del medio. El patron de
comportamiento espacial de esta componente no es el mismo a las componentes
anteriores, los valores positivos no indican la direccion del frente de avance. Esto se puede

apreciar mejor en los instantes intermedios del experimento.

Constantes K1, K2 y K3

Obtenidas a partir de los mapas de velocidad de flujo, representan y relacionan la forma
diagonal del tensor de dispersion mecanica en las direcciones de andlisis, por considerarse
el flujo constante en el tiempo estos valores no varian. En este caso de anélisis la
velocidad de flujo horizontal tiene mayor importancia, por tal motivo el valor de K1
(representa el tensor de dispersion en direccidn horizontal) numéricamente tiene mayor
valor, que K2 (representa el tensor de dispersion en direccion vertical) y K3 (representa

tensor de dispersion cruzado en ambas direcciones).
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Términosa,bye

Estos términos de calculo aproximado relacionan la componente dispersiva instantanea
con la dispersividad local instantanea. Siendo a(i,j) el andlisis en direccién horizontal,
b(i,j) en direccidn vertical y e(i,j) en ambas direcciones (cruzadas). Se observa que estos
valores nos definen los punto de inflexion del comportamiento de la concentracion, asi
mismo para valores positivos representan que la concentracion disminuye y para valores
negativos representa que la concentracion incrementa, sin embargo se ve muy
influenciado por el comportamiento de valores de las celdas proximas a ese punto,
teniendo una gran variabilidad debido a la existencia de distintos maximos relativos en

los mapas de concentracion.

Como se observa cada uno de los componentes analizados guarda relacion con la forma
y comportamiento, entre escalas soporte. Un analisis mas profundo del que se ha realizado
hasta el momento podrian dar como resultado una expresion que pueda ayudar a describir
la relacion entre escalas soporte de cada componente que represente los fendmenos
naturales propios del medio que la ecuacion clasica del transporte no puede representar
(ADE).
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7. Modelacion Matematica del Experimento mediante MT3D con mapa de
Dispersividad Estimada

Mediante el uso de MT3D, y con los valores estimados de dispersividades, realizamos la
modelacion matematica a diferentes escalas de trabajo. Los atributos de los modelos
numericos son los mismos utilizados para MODFLOW, con el cual anteriormente
estimamos campos de velocidad de flujo. Como se conoce la ubicacion del punto por
donde se realizo la inyeccion del trazador durante la experimentacion, estimaremos un
valor de concentracion uniforme en las celdas que atraviesan el sensor de presion Nro. 23
P (102,20).

Masa
o

~ Ax Ay Az @,

Considerando una masa de soluto de 0.34gr, y ¢e=0.15, donde Ax, Ay, Az tienen diferentes

valores segun la escala del modelo se tiene:

Descripcion M 40x120 M 80x240 M 160x480
Concentracion puntual | 0.4533 1.8133 7.2533
[gricm3]
Dispersividad Long. [cm] 0.8a0.9 0.40a0.45 0.20 a2 0.225
ay=08Ax a 0.9 Ax

Dispersividad Transv. H. [cm] | 0.09 0.045 0.0225

ary = i

10

Dispersividad Transv. V. [cm] | 0.009 0.0045 0.00225

ary = 0.08 Ay

Tabla 6.1. Pardmetros para modelacion numérica en MT3D segin modelo escalado

Para la simulacion de transporte utilizaremos MT3D, introduciendo las caracteristicas de

para cada modelo numérico a diferentes escalas en los siguientes casos:
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Caso (A)

En el primer caso utilizamos los valores de dispersividad con la estimacion que depende
del tamafio de discretizacion (Valores indicados en la tabla 4.2.). Como existe una
valoracion de la dispersividad de 0.8 a 0.9 del tamafio de la discretizacion, se distribuira
este valor (0.85 del tamafio de la discretizacion) para realizar una primera representacion
en MT3D.

Caso (B)

Utilizaremos los mapas de valor medio estimados de la dispersividad, para cada escala
soporte.

Realizando la modelacion numérica de ambos casos, en el caso (A) con dispersividad
relacionada al tamafio de discretizacion y en el caso (B) con dispersividad estimada
promedio segun valores obtenidos en el anterior apartado, realizamos la comparacion
entre estos dos casos ademas comparandolos a los datos observados con los que se cuenta,
esta comparacién la realizaremos a diferentes escalas de trabajo. Bajo estas

consideraciones se tiene como resultado:

Para realizar la comparacion se ha utilizado los mismos limites de escala grafica utilizado
para representar los datos de concentracion obtenidos en la experiencia de laboratorio
(Sanchez & Capilla). Por lo tanto se aclara que la extension del penacho reproducida con
MT3D tiene mayor extension del que se muestra en los gréficos, pero estos valores son

mucho menores de los valores minimos que se tiene en los datos experimentales.
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Figura 7.1 Mapas de Concentraciones M40x120. (a) Observados, (b) MT3D-Dispersividad segin tamafio de Discretizacion y
(c) MT3D-con valores promedio de Dispersividades Estimadas.
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valores promedio de Dispersividades Estimadas.

(b)
(a) Observados, (b) MT3D-Dispersividad segun tamafio de Discretizacion y (c) MT3D-con
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En las fig. 7.1, 7.2 y 7.3 se muestran los resultados obtenidos de la simulacion de
transporte en MT3D con valores de la dispersividad segin tamafio de la discretizacion
(caso A), y valores de dispersividad estimados anteriormente (Caso B) y los valores

observados de concentracion.

En el caso A, de valores de dispersividad asociados al tamafio de celda se observa que no
representa la forma del penacho de concentraciones de los datos observados. También
muestra una variacion en los tiempos de transicion del penacho. Este efecto de
distribucion de concentraciones se debe a que el modelo en MT3D considera un solo
frente de direccidn del flujo, mientras que en la realidad debido a la naturaleza del medio
las concentraciones tienen varios frentes de direccion de flujo, esto se puede verificar
segun las componentes del sistema estimadas anteriormente presentan direcciones de
flujo variadas. Asi mismo otro efecto que no contempla el MT3D es el efecto gravitatorio
debido a la caida del trazador en los primeros instantes.

Caso B, Observando los resultados obtenidos en MT3D con el uso de valores
representativos estimados de dispersividad en cada celda segun cada escala de
procesamiento de datos, en general presenta leves modificaciones, sin embargo no

reproduce las caracteristicas propias de la experiencia.

En general el MT3D no puede reproducir los mapas de concentracion de los datos
observados. Debido a que la ecuacion del ADE no considera efectos gravitatorios, ademas
en los casos reales de datos experimentales como en nuestro caso se ha identificado
fendmenos o comportamientos denominados como “Transporte andémalo”, debido a la

heterogeneidad del medio.
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Figura 7.6 Resultados para el elemento fila 10, columna 19, Modelo
M40x120.

Después de realizar una comparacién entre las curvas de llegada de concentraciéon de
datos observados y los 2 casos planteados en MT3D (explicadas anteriormente), se
observa que en general las curvas de llegada tienen un comportamiento distinto.

En los modelos procesados con datos de laboratorio las curvas de variacion de
concentracion tienen distintas formas ademas de tener varios maximos y minimos locales.
Las curvas de llegada obtenidas en MT3D caso A, no pueden representar esa variabilidad
observada en los datos experimentales.

Para las curvas de llegada obtenidas en MT3D caso B, presentan unas leves mejoras, que
son mas apreciables en el modelo de maés discretizacion, sin embargo no reproduce la

variabilidad de los datos experimentales.

En general en las primeras etapas de transicion del penacho existe una zona donde la
distribucion de los datos observados muestran un avance hacia la parte inferior del tanque,
esto puede deberse a efectos gravitatorios que la ecuacion clasica del ADE no considera,
por esta razén es dificil poder reproducir ese efecto gravitatorio y tampoco reproduce los

fendmenos denominados como transporte andmalo.
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8. Conclusiones

Este trabajo ha requerido de una adecuada comprension de los componentes convectivo
y dispersivo que integran la ecuacion del transporte de solutos en medios porosos
saturados, es fundamental introducir de manera adecuada la informacion al modelo
matematico. Los datos experimentales con los que se ha trabajado permiten realizar el
andlisis de la variabilidad de cada componente que integra la ecuacion del transporte. Sin
embargo estos datos permiten realizar andlisis mas profundos de lo que se ha realizado
hasta la fecha. Planteandose incluso una reformulacion de los métodos clasicos de
modelacion del transporte donde se puede integrar algunas caracteristicas que parecen

tener una relacion aun en su comportamiento a diferentes escalas de andlisis.

Se ha logrado estimar los componentes convectivo y dispersivo instantaneos que forman
parte del proceso de transporte a diferentes escalas de procesamiento de datos, con el fin
de estimar los valores de dispersividades locales instantaneas asociadas a los elementos
de cada modelo en diferentes escalas de discretizacion. Sin embargo a través del proceso

de estimacion se ha podido observar:

Para los modelos de prueba (tedéricos):

Estos modelos han servido para un primer analisis del comportamiento de la dispersividad
local instantanea, ademas de mostrarnos los alcances y limites del método aplicado para
este caso. Se ha observado que al realizarse diferentes pruebas introduciendo variabilidad
desde el modelo mas sencillo hasta un modelo tedrico mas variable, se identifica
visualmente que la dispersividad local instantanea presenta una forma creciente hasta
Ilegar a una meseta posteriormente el valor de la dispersividad estimada se reduce cuando
el penacho ha terminado de transitar.

Al introducir mas variabilidad en el sistema los resultados de dispersividad local
instantanea presentan una mayor variabilidad. Sin embargo se puede identificar la meseta
de forma visual, dado la gran cantidad de datos se requiere de mas tiempo para adicionar
un cddigo que permita identificar los intervalos donde se encuentran los valores
pertenecientes a la meseta, debido a que existen diferentes casos del comportamiento de
la dispersividad local instantanea. Para este trabajo se ha identificado los valores

representativos bajo el criterio de maximo nimero de datos dentro de un intervalo,
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ademas de algunas verificaciones visuales. Sin embargo aun requiere de un estudio mas

detallado.

Para los modelos procesados con datos experimentales:

En el analisis se ha podido observar que la heterogeneidad propia del medio hace que la
distribucion del penacho de concentraciones tenga un comportamiento muy variable,
presentando varios frentes de avance y varios maximos relativos a través de su transicion,
en un caso teorico generado por la teoria clasica del transporte ADE solo se considera un

solo frente de avance.

La componente convectiva y la componente dispersiva en las escalas de analisis guardan
una cierta relacion, que confirman que a pequefias escalas la componente dispersiva
integra efectos propios del medio y no solamente es un parametro fisico que depende de
la escala del modelo. Esto nos indica que la dispersividad a pequefias escalas se ajusta a
las propiedades y caracteristicas del medio como la conductividad para representar
efectos propios que suceden a estas escalas. Ademas se ha observado la variabilidad que

presenta la dispersividad a cada instante de tiempo, y no es un valor constante.

El anélisis realizado a cada una de las componentes convectiva y dispersiva del proceso
de transporte, nos ha permitido observar los fendémenos particulares que ocurren en
laboratorio o en campo. Los cuales presentan caracteristicas y comportamientos propios
del medio. Que la ecuacidn clasica del transporte no reproduce. A partir de este analisis
inicial puede realizarse un estudio més detallado del que se ha realizado hasta la fecha,

para identificar algunas nuevas relaciones entre escalas soporte de analisis.

Los valores estimados de dispersividad instantanea local guardan una relaciéon con la
variacion de concentraciones, con la conductividad y con la velocidad de flujo. Donde se
observo que los valores mas altos de dispersividad instantaneas estimadas se presentan
con los valores méximos de concentracion, esta relacion se mantiene entre escalas de
analisis, mostrando en general que los valores mas altos de la dispersividad estimada estan

relacionados a los instantes donde existen concentraciones altas.

La relacion entre las dispersividades estimadas y la conductividad y velocidad de flujo,
nos indica que cuando la velocidad de flujo incrementa los valores de dispersividad se
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reducen, asi mismo si la velocidad de flujo tiene valores bajos la dispersividad local
estimada presenta valores altos.

Respecto a la conductividad hidraulica se ha observado que cuando la conductividad
tiene valores més altos, los valores de dispersividad tienden a aumentar. Sin embargo se
aclara que el penacho de concentraciones del experimento transita por zonas donde
existen conductividades con valores altos, teniendo muy pocas zonas de transicion del

penacho por zonas de bajas conductividades para confirmar una relacion.

En la simulacion matematica en MT3D a diferentes escalas soporte, se observa las
limitaciones que tiene la ecuacion clésica de transporte ADE, al no poder representar
adecuadamente la forma del penacho, debido a que la ecuacion clasica del transporte no
representa fendmenos propios del medio (transporte anémalo) tampoco representa los

efectos gravitatorios.

Alternativas de mejoras y futuros trabajos.

Este trabajo se ha realizado mediante conceptos simplificados, sin embargo para realizar
mejoras pueden introducirse otros métodos adicionales que permitan realizar un analisis
mas detallado, lo cual pueden ser temas de nuevos estudios el introducir algunos métodos:
Métodos de calibracidn de la porosidad y conductividad.

Analisis de los patrones de comportamiento de las curvas de dispersividades instantaneas
locales.

Alternativas de métodos para introducir los efectos gravitatorios.

Ver si es posible establecer una relacion simplificada que permita modelar el
comportamiento de la dispersividad local instantanea a partir de los valores de
concentracion y velocidades locales instantaneas.

Ver alguna alternativa de integrar la variabilidad temporal de la dispersividad en la
modelacién de transporte de masa.

Simulacién numérica tedrica utilizando diferentes valores de dispersividad local

instantanea realizando una comparacion de resultados.
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Anexo

A.1. Prueba de los codigos de programacion.

Debido a la gran cantidad de datos con los que se cuenta, se requiere del uso de cddigos
de programacidn, para ello se ha realizado la elaboracion de cédigos para cada etapa del
trabajo segun el método aproximado y simplificado especifico para este caso (5.1.1.).

En este apartado se presenta los resultados obtenidos en los modelos tedricos de prueba

que se utilizd para verificar la convergencia del sistema.

Modelo A (Prueba 1)
Planteamos un caso tedrico donde se generan Mapas de Concentraciones tedricas
mediante MT3D en el modelo numérico M80x240, que representa el caso tedrico mas

simple donde se considero los siguientes datos:

=% =0.0033 ; K=0.012945 cm/s; ¢=0.15; a, = 0.4cm
Masa=0.75gf; C, = Mfy% =4 gr/cm?3

¥ 10° M160 Variabilidad de la Dispersividad Instantanea en Material
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Figura 0.1 Variabilidad de la dispersividad estimada instantdnea Modelo prueba A
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Mapa de Concentraciones Maximas ~ M80x240 [glcm3]
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Figura 0.2 Mapas de (A) Concentraciones Maximas, (B) Dispersividad estimada valor
representativo de cada celda, (C) Relacion de la dispersividad estimada y el valor
esperado de dispersividad 0.4 cm.
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Variacion de la Concentracion en el Tiempo
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Figura 0.3 Variacion de la concentracion y la Dispersividad local instantanea en el
tiempo Prueba A.
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Modelo B (Prueba 2)

Planteamos un caso tedrico donde se generan Mapas de Concentraciones tedricas
mediante MT3D en el modelo numérico M80x240, utilizando la conductividad y
porosidad del caso inicial tal como se muestra en la fig. 4.2 del apartado 4. Con un
gradiente hidraulico de 0.004, la direccién del flujo de izquierda a derecha, El punto de
inyeccion tiene las coordenadas P(20,10) con un valor de concentracion inicial igual a 2
gr/cm3. Ademas introducimos dos casos, Caso (B1) utilizando Mapa de dispersividad
Constante de 0.4cm equivalente al 90% de la longitud del tamafio de la celda, Caso (B2)
con el uso de un mapa de dispersividades dividido en 4 zonas con valores de 0.2, 0.4, 0.3
y 0.4cm, a intervalos equidistantes en direccion horizontal.

Realizando la simulacion de flujo en MODFLOW, obtenemos el mapa de velocidades de

flujo y con MT3D los mapas de concentraciones tedricas.

Figura 0.4 Distribucion de materiales para el caso Modelo Prueba Bl y B2.
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Caso B1 Caso B2
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Figura A.0.5 Mapas de concentraciones teoricas. A la izquierda Caso A, a la derecha
Caso B
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Resultados obtenidos de dispersividades estimadas en el Modelo de Prueba B1:

Para AlfaL=0.4cm Constante
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Figura 0.6 Variacion de la concentracion y la Dispersividad local instantanea en el

tiempo Prueba BL1.

92



(A)

Mapa de Concentraciones Maximas  M80x240 [g/cms]
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Figura 0.7 (A) Mapa de concentraciones maximas Modelo Prueba B1,
(B) Mapa de dispersividades Locales Estimadas Modelo Prueba B1

a a, ap a, Nro. elementos
Inicial Media Mediana asociados
0.4 0.375 0.356 0.3788 107422
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Resultados obtenidos de dispersividades estimadas en el Caso B2:
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Figura 0.8 Variacion de la concentracion y la Dispersividad local instantanea en el
tiempo Prueba B2.
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Mapa de Concentraciones Maximas M80x240 [g/cms]

40

32F

241

Figura 0.9 (A) Mapa de concentraciones maximas Modelo Prueba B2, (B) Mapa de
dispersividades Locales Estimadas Modelo Prueba B2

ap ap a; ap Nro. elementos
Inicial Media Mediana asociados
0.2 0.3097 0.2858  0.3030 18573
0.4 0.3896 0.4800  0.3901 79349
0.3 0.3854 0.4701  0.3810 114999
0.4 0.3905 0.4751 0.3958 71594

Como se ha observado en el modelo de Prueba A, los valores estimados de la
dispersividad local instantanea van acorde a los valores esperados, en este caso en
particular al tener constante la heterogeneidad del medio las dispersividades dependen
plenamente de la concentracion.

Para el Caso B1 y B2 donde se ha incorporado la heterogeneidad del medio, se las
dispersividades locales instantaneas no solo depende de la concentracion dependen de la

heterogeneidad del medio y dependen de la velocidad de flujo.

Teniendo en cuenta que este es un método aproximado al introducir en las variables mas
heterogeneidad los resultados presentan més variabilidad.
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Una tendencia clara que se ha visto en el comportamiento de la dispersividad local
estimada, esta en la forma que presenta la curva particularmente la meseta, esta meseta
representa el valor local que toma la dispersividad en ese instante. Es posible identificarlo
de forma visual como se muestra en los graficos anteriores de los modelos de prueba, sin
embargo dado la cantidad de puntos requiere establecer codigos adicionales para
identificar correctamente la meseta en todos los puntos, por lo cual aun queda por
continuar con el estudio del comportamiento de la dispersividad local instantanea.
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