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Resumen y Abstract IX

Resumen

En esta investigacion se solucioné el problema inverso de flujo y transporte en un
medio geoldgico de baja permeabilidad, usando como modelo conceptual las redes
de fracturas discretas (DFN por sus siglas en inglés). Se realiz6 en un macizo
fracturado real ubicado en el centro de Espafia, donde se contaba con una
adecuada caracterizacion geoldgica, datos de pruebas hidraulicas (de bombeo y
de recuperacion) y ensayos de trazadores conservativos (Deuterio y Uranina).

Se utilizaron 77 redes de fracturas discretas percoladas. Se defini6 una
metodologia de calibracion con el acople del modelo numérico TRANSIN IV y tres
algoritmos de calibracion automatica: i) Algoritmo de maxima verosimilitud (Método
de Levenberg Marquardt [Alcolea et al., 2000; Medina et al., 2004], ii) Shuffled
complex evolution — University of Arizona (SEC-UA) [Duan et al., 1993], vy. iii)
Estimacion generalizada de incertidumbre por verosimilitud GLUE (por sus siglas
en inglés) [Beven y Binley, 1992].

En la solucién del problema inverso para flujo, el 40% de las DFNs percoladas
obtuvieron resultados satisfactorios y se realizé un analisis estadistico y de
sensibilidad a los parametros estimados, encontrando una enorme variabilidad de
los parametros en toda la red fracturas.

En la solucién del problema inverso para transporte, ninguna red percolada obtuvo
resultados aceptables en el ajuste de las curvas de llegada para los dos trazadores,
esto puede ser debido a que no se cumple el criterio de Péclét o la falta de
conectividad de fracturas en la red. Entonces se utilizaron las redes sin percolar
utilizadas por Donado [2009], en donde solo 5 redes obtuvieron resultados
satisfactorios, mejorando el ajuste de las curvas sobre todo en las colas.

Palabras Clave: Redes de Fracturas Discretas, Transporte de soluto, Algoritmos de

Optimizacién
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Abstract

In this research, the inverse problem for flow and transport was solved in low
permeable highly fractured massifs. These are studied using the Discrete Fracture
Network (DFN) approach, this methodology can be used to analyze hydraulic
(pumping and recovery) and tracer tests (Deuterium and Uranine) in a real fractured
massif located in Central Spain.

77 different realizations of a percolated DFN were used in the calibration process.
Calibration methodology is defined with the coupling numerical model TRANSIN IV
and three automatic calibration algorithms: i) The Maximum Likelihood Method (The
Levenberg-Marquat’'s Method) [Alcolea et al., 2000; Medina et al., 2004], ii)
Shuffled complex evolution — University of Arizona (SEC-UA) [Duan et al., 1993], y.
iii) Generalized Likelihood Uncertainty Estimation GLUE [Beven y Binley, 1992].

In the inverse problem of flow, around 40% of the networks provide an excellent
fitting in terms of heads. A statistical and sensitivity analysis was also done to the
fitted parameters (Hydraulic conductivity and Storativity), finding a great variability
of flow parameters across the fracture network.

In the inverse problem for transport, no percolated network obtained acceptable
results in the breakthrough curve for the two conservative tracers. this may be
because the Péclét number is not satisfied in most of the calibrated meshes. Then
the networks used without percolating used by Donado [2009], where only 5
networks provide an excellent fitting in terms of concentration in breakthrough
curve, especially in the tails.

Keywords: Discrete Network Fracture, Solute transport, Optimization Algorithm.
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Introduccidén

Entre los problemas a los que se enfrenta la hidrogeologia actualmente, quizas no
hay uno tan desafiante como la caracterizacion de los medios fracturados
[Faybishenko y Benson, 2013; Neuman, 2005], siendo el transporte de solutos uno
de los problemas més investigados en las ultimas décadas [Berkowitz, 2002; Bodin
et al., 2003a]. El conocimiento de la dindmica de los fluidos al interior de los macizos
rocosos fracturados de baja permeabilidad es de mucha importancia, gracias a que
estos medios son reservorios naturales de sustancias como petréleo, gas, agua,
aceites y de reservas geotérmicas. También de interés como posibles obstaculos
a la pérdida de liquido (o canales de fuga) de embalses naturales y artificiales de
almacenamiento y en el subsuelo con la migracion de contaminantes o desechos
radioactivos [Neuman, 2005].

Ademas, el estudio de estos medios es una etapa fundamental al realizar
prospecciones geoldgicas en proyectos de excavaciones subterraneas de gran
longitud [Donado, 2009]; pues el desarrollo de presiones de fluido elevadas en las
fracturas permeables generan una baja resistencia al corte, lo que trae un riesgo
potencial de deformacién de las rocas o problemas en obras subterraneas (galerias
de minas o tuneles) [Berkowitz, 2002; Neuman, 2005]. También la construccion de
estas obras subterrdneas en medios fracturados de baja permeabilidad, puede
generar despresurizacion del hidrosistema y ocasionar pérdida de fuentes de agua
superficial en la zona de influencia, ademas de la infiltracion excesiva de agua, que
puede generar problemas en la construccién y operacién de estas obras. [GIREH,
2009].

También, a la hora del establecimiento de un almacenamiento subterraneo de
residuos radioactivos, las rocas duras presentan, en general, un buen
comportamiento mecanico, térmico y geoquimico. Sin embargo, existe un riesgo
con la presencia de discontinuidades estructurales/fracturas (fallas, diaclasas y
juntas), que interconectadas pueden crear caminos preferenciales para el flujo del
agua y transporte de radionucleidos desde el repositorio hacia la biosfera [Vives et
al., 2004].
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A pesar de su importancia, los macizos rocosos fracturados de baja permeabilidad
son muy dificiles de estudiar, pues la estructura natural de una red de fracturas es
el resultado de una interaccion de diferentes procesos: campo de esfuerzos y su
anisotropia, propiedades mecéanicas de la roca e interaccibn mecanica de las
fracturas [Reeves et al., 2012]. Asi que la modelacion de diferentes procesos
hidrogeoldgicos en estos medios es un reto, pues es evidente una complejidad
geomeétrica que se deriva de la existente heterogeneidad altamente erratica a todas
las escalas [Martinez, 2004], dependencia direccional, naturaleza doble o
multicomponente y multiescalar de las rocas fracturadas [Neuman, 2005]. Por otra
parte, el flujo es controlado por una pequefia serie de conductos que transportan la
mayor proporcion del flujo total; la localizacion de estos conductos depende de los
gradientes regionales y de la anisotropia vinculada a la tectonica [Donado, 2009].

Para desarrollar el modelo hidrogeoldgico conceptual de un macizo rocoso
fracturado, la principal tarea y dificultad radica en identificar y representar las
propiedades heterogéneas de la red de fracturas interconectadas a diferentes
escalas [Ruiz, 2002]. Es decir, que se debe generar la geometria de las redes de
fracturas, pues a partir de experimentos en campo Yy laboratorio en fracturas
naturales se ha demostrado que los caminos preferenciales de flujo son las
fracturas simples y las redes de fracturas [Neretnieks, 1993; Neretnieks et al.,
1982]. Ademas, la cuantificacion directa del flujo y transporte en tales rocas se hace
comunmente en base a datos geométricos de fracturas acopladas con pruebas de
bombeo o presion (flujo) y trazadores [Neuman, 2005].

A partir de la segunda mitad del siglo XX el estudio de estos medios fue
presentando diferentes enfoques de modelacion, en la década del 60,
hidrogedlogos e ingenieros de petroleos realizaron enormes esfuerzos para
investigar los procesos de flujo y transporte en medios fracturados. Se formularon
modelos de doble porosidad i.e. Warren y Root [1963], en los cuales la matriz
rocosa actlia como un lugar de almacenamiento y las fracturas como conductos
donde fluye el liquido, todos enfocados en resolver problemas relativos a la
industria petrolera con aguas de formacién [Kurtzman et al., 2007].

Desde los 80s el lugar de disposicion final de residuos radioactivos fueron medios
de baja permeabilidad, que inevitablemente contienen fracturas, volviendose el
estudio de los procesos de flujo y transporte en estos medios indispensable para
evitar la migracion de residuos. Para dar respuesta a esto se desarrollaron modelos
de fracturas discretas, pues se requeria una descripcibn mas realista de la
geometria de las redes de fracturas. Sin embargo, como el conocimiento de la red



Introduccién 3

de fracturas en un sistema tridimensional es limitado, se desarrollaron métodos
estocasticos [Kurtzman et al., 2007].

Como consecuencia de estos estudios, actualmente para resolver los problemas
de flujo y transporte en medios fracturados, se encuentran en la literatura varios
enfoques de modelacién. Estos modelos hidrogeolégicos conceptuales tienen la
dificultad de representar las caracteristicas heterogéneas de una red de fracturas
interconectadas en un medio geolégico muy complejo [Pardo, 2012]. Todos estos
modelos se diferencian en la representacion que hacen de la heterogeneidad en el
medio fracturado y su proximidad con la realidad [Committee on Fracture
Characterization and Fluid Flow, 1996; Molinero, 2001; Wang y Kulatilake, 2008].

Los modelos hidrogeolégicos en medios fracturados se clasifican en tres grupos
(Figura 1-1): Modelos continuos equivalentes (EPM, Equivalent Porous Media),
Modelos de redes de fracturas discretas (DFN, Discrete Fracture Network) y
Modelos hibridos o mixtos.

/ Redes de fracturas

discretas - DFN

Medio Poroso
Equivalente

Medio Fracturado

Modelo Hibrido

Figura 1-1. Modelos hidrogeoldgicos conceptuales en medios fracturados [Selroos et al., 2002]

Los modelos continuos consideran la roca como una unidad continua no uniforme,
gue puede ser unico, doble o multiple [Neuman, 2005]. Es decir que se puede
aproximar como un medio poroso equivalente y por lo tanto en igualdad de
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condiciones fisicas a ellos. En esta aproximacion se simula la heterogeneidad del
medio usando solo ciertas regiones, pues las fracturas no son explicitamente
tratadas de manera individual [Berkowitz et al., 1988]. Las propiedades hidraulicas
del macizo rocoso se representan generalmente mediante propiedades continuas
espacialmente (vistas como coeficientes), como la porosidad o la conductividad
hidraulica efectiva, que expresan el comportamiento medio de muchas fracturas
[Ruiz, 2002].

La ventaja de los modelos continuos es que simplifican matematicamente la
complejidad geométrica de los aspectos relacionados con el flujo, de tal forma que
son mas sencillos de implementar algoritmicamente y, sobre todo, de utilizar por el
usuario. Sin embargo, el medio poroso equivalente es aplicable en una red de
fracturas densa y con una conectividad muy alta entre ellas o cuando exista una
interaccion entre la red de fracturas y la matriz rocosa (permeable) en donde se
logre establecer un equilibrio local [Berkowitz, 2002]. Este modelo se considera
poco realista, pero ha sido aplicado a los medios fracturados con éxito por
diferentes autores como Berkowitz et al. [1988], Neuman y Depner [1988],
Durlofsky [1991] y Bear et al. [1993]

Los modelos mixtos o hibridos consisten en un medio continuo no uniforme,
conteniendo un nuamero relativamente pequefio de fracturas principalmente
discretas [Neuman, 2005]. Tratan explicitamente las fracturas dominantes como
elementos discretos embebidos en el medio, mientras que las fracturas menos
dominantes se simulan junto con la matriz rocosa como medio poroso equivalente
[Ruiz, 2002].

Este concepto tiene la doble ventaja de la simplicidad de los modelos continuos y
de la precisibn de contar con fracturas dominantes. Sin embargo, presenta
problema en la asignacion de valores a los parametros del medio poroso, pues
estos serian parametros efectivos (no fisicos y poco realistas). Diferentes autores
han utilizado este enfoque de modelacion con éxito en sus investigaciones, Hudson
y Lapointe [1980], Bourke [1987], [Tsang y Neretnieks, 1998] y Carrera [2006].

Por ultimo en los modelos de redes de fracturas discretas se considera que el flujo
en la matriz rocosa es despreciable comparado con el flujo que se da en la red de
fracturas interconectadas [Andersson et al., 1984; Long y Billaux, 1987; Long et al.,
1982]. Por lo tanto, se considera que la roca contiene una red de fracturas discretas
inmersas en bloques de matriz rocosa [Neuman, 2005]. Los medios fracturados
estan compuestos por blogues de roca separados por discontinuidades, de tal
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forma que los modelos discontinuos son una aproximacién muy atractiva para
representar estos sistemas [Ruiz, 2002]. La mayor motivacion para la construccion
de modelos hidrogeolégicos con redes de fracturas discretas (con cientos o miles
de fracturas), es que la descripcion detallada en campo de los elementos
estructurales de macizo (fracturas individuales, fracturas o canales) resulta
confiable para simular el comportamiento hidraulico del macizo a gran escala
[Neuman, 2005].

Estos modelos han de tener en cuenta que las discontinuidades tienen lugar en
una gran variedad de escalas y que sus geometrias y propiedades hidraulicas
pueden variar con su posicion y con la orientacion. Sin embargo, el conocimiento
adquirido a partir de observaciones en campo y de sondeos, brindan informacion
muy limitada. Por esta razén, este enfoque de modelacién solo puede abordarse
mediante el uso de modelos estocasticos basados en aproximaciones
probabilisticas [Alder y Thover, 1999].

La principal dificultad de este tipo de modelo es definir adecuadamente la
geometria de la red de fracturas. Para ello se asume un enfoque estocéstico, en
donde las redes de fracturas discretas pueden ser caracterizadas geométricamente
por distribuciones de probabilidad de sus propiedades (longitud, orientacion,
localizacion, densidad y apertura) y su conectividad. Las herramientas para
cuantificar estas propiedades incluyen diferentes conceptos como: fractales, leyes
de potencia, escalado y resolucién, y la teoria de la percolacién [Berkowitz, 2002].

A partir de este modelo estadistico, se generan multiples realizaciones de la red de
fracturacion y es posible resolver los problemas de flujo y transporte a través de
cada una de ellas. Cada realizacion es una de las muchas posibles
representaciones que se pueden hacer de la red de fracturas [Ruiz, 2002].

El enfoque de considerar los macizos fracturados como bloques de rocas
separados por discontinuidades, conducen a la idea que los modelos de las
fracturas discretas son una aproximacion muy atractiva para representarlos. Estos
modelos permiten tener en consideracion que las discontinuidades tienen lugar en
una gran variedad de escalas y que sus geometrias y propiedades hidraulicas
pueden variar con su localizacion y con su direccion [Vives et al., 2004]. Enfoques
tedricos y computacionales para el flujo y el transporte en DFNs se describen en
los libros de Sahimi [2011], y Zang y Sanderson [2002].
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Sin embargo, a pesar de los diferentes enfoques de modelacién y los esfuerzos de
caracterizacion del medio, en la modelacion hidrogeolégica las predicciones tienen
una incertidumbre muy alta, pues los parametros a estimar no se pueden definir tan
claramente como en otros campos [Carrera et al., 2005b; Selroos et al., 2002] y
segun Zhou et al. [2014] los parametros del modelo son una de las fuentes
principales de incertidumbre debido a la inherente heterogeneidad de las
propiedades del acuifero.

En el caso del flujo, la conductividad hidraulica puede variar en diferentes ordenes
de magnitud en cortas distancias [Martinez, 2004]. Ademas, si se quiere modelar
transporte de contaminantes, el campo de velocidades del macizo debe estar
correctamente definido, pues algun error o un conocimiento incompleto es fuente
de incertidumbre en la prediccidn del transporte de solutos a través de las fracturas
[Bodin et al., 2003b].

También en los procesos de transporte, las propiedades difusivas pueden variar en
un orden de magnitud en pequefas distancias, inclusive en centimetros [Bodin et
al., 2003b; Neretnieks, 2002]. A pesar de que conceptualmente se habla de medios
fracturados de baja permeabilidad, los poros de la matriz rocosa actian como una
zona de almacenamiento para el fluido y también como almacenamiento/fuente de
solutos. En modelos de doble permeabilidad, la matriz rocosa forma parte activa
del sistema de flujo y transporte, a través de la cual el fluido y los solutos se
mueven, como consecuencia la interaccién entre las fracturas y la roca controla los
procesos de flujo y transporte en todo el sistema [Berkowitz, 2002].

Muchos factores relacionados a la porosidad de la matriz rocosa tienen influencia
en el proceso de difusion: conectividad de los poros, tortuosidad y compresibilidad.
Ademas, las propiedades de la roca dependen de la estructura petrogréfica y del
grado de alteracion de los minerales [Bodin et al.,, 2003a], a este proceso de
difusion se le llama difusion en la matriz.

La difusion en la matriz es el mecanismo de transporte por el cual el soluto se
mueve de una zona permeable con flujo (Mévil) a una zona sin flujo como la matriz
rocosa (inmovil) o viceversa, debido a la difusion molecular [Carrera et al., 1998].
Cuando la porosidad de la matriz rocosa es relativamente alta, la difusion en la
matriz puede controlar el transporte de solutos en medios fracturados [Bodin et al.,
2003a], en este caso la geometria de la red de fracturas y la dispersiéon
hidrodinamica tendrian un papel secundario. Segun Bodin et al. [2003a], a partir de
datos de estudios y de la literatura la difusion en rocas igneas y metamorficas, se
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presenta una profundidad relativamente pequeia (3-10 cm) en la matriz rocosa en
donde esta presente la difusion.

Los efectos de la difusion en la matriz son diversos. Debido al gran volumen de
vacios en la matriz rocosa que puede ocupar el soluto por difusion, ocasiona un
retardo aparente, respecto a los solutos que no ingresan a la matriz. Otro efecto
son las colas que se observan en las curvas de llegada, pues los solutos pueden
gastar bastante tiempo en salir de la matriz rocosa, debido a que los gradientes son
muy pequeiios [Carrera et al., 1998].

En ausencia de difusion en la matriz, las curvas de llegada tipicas en fracturas
presentan un comportamiento cléasico de la solucion de la ecuacion de adveccion-
dispersion de solutos en fracturas, se caracterizan por tener un tiempo al pico muy
corto (llegada rapida de la mayoria del soluto) y con relativa frecuencia la llegada
de otros picos menores de concentracion o largas colas [Berkowitz, 2002]. Sin
embargo, ensayos de trazadores realizados en las ultimas dos décadas, han
demostrado que a pesar de tener una geologia detallada y una buena
caracterizacion hidraulica del medio, en la mayoria de los casos es insuficiente para
lograr una modelacion robusta de la migraciébn de solutos en estos medios
[Berkowitz, 2002].

Como consecuencia, la estimacion de los pardmetros de flujo y transporte que
describen estos procesos, es muy complejo y se conoce como problema inverso,
en donde la calibracion es vista como un paso necesario en la modelacion [Carrera
et al., 2005b]. El problema inverso consiste en obtener un estimador de los
paradmetros de la ecuacion que representan el problema fisico a modelar, utilizando
informacion previa sobre los mismos. Obtenida, por ejemplo, mediante ensayos de
campo o de laboratorio, su estructura de correlacion, asi como informacion acerca
de la variable de estado [Carrera et al., 2005a]. En el contexto de la hidrogeologia
se basa en la estimaciéon de los parametros de un acuifero (transmisividad,
almacenamiento, etc), a partir de medidas directas de los mismos y de variables
dependientes de ellos, tales como los niveles el agua [Zhou et al., 2014].

Una calibracion ideal consiste en encontrar los parametros que hagan que la
solucion del modelo sea igual a las mediciones hechas en campo, para ello se hace
necesario definir un residuo que representa la diferencia entre los valores obtenidos
mediante la simulacion del modelo y los valores medidos en campo, esto se realiza
mediante la definicién de una funcion objetivo [Medina et al., 1996].
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A diferencia de la modelacion tradicional, la modelacion inversa es mas compleja
debido a que involucra una gran cantidad de pasos de los cuales la estimacion de
los parametros no es necesariamente el mas importante ni el que requiere mas
tiempo. En este caso, definir la estructura del modelo puede ser equivalente a
describir la estructura fisica del sistema en términos de parametros de los modelos.
Uno de los pasos mas importantes en el proceso es la parametrizacion, la cual
consiste en expresar los pardmetros fisicos como una funcién de parametros del
modelo, y uno de los problemas que se presentan en la estimacién de parametros
es que diferentes conceptualizaciones pueden conducir a un modelo de similar
rendimiento. Ademas, si la estructura del modelo es incorrecta, sus parametros
pueden no tener relacidon con su representacion fisica [Medina et al., 1996].

Una vez se tenga bien definida la estructura basica del modelo, se debe elegir un
método adecuado de optimizacion que permita identificar los parametros que
gobiernan los procesos de flujo y transporte de solutos en la formacion. Aqui se
introduce el concepto de caja negra, en donde se conocen las entradas y las salidas
pero no el sistema fisico a modelar [Yaver, 2011]. Las redes de fracturas que se
generan de forma estocastica, basandose en un proceso de prospeccion geoldgica,
de antemano tienen un alto grado de incertidumbre dada la dificultad en la toma de
informacion. Por eso es necesario elegir un método de busqueda, que sea capaz
de identificar los parametros representativos del sistema dentro de una superficie
paramétrica con infinidad de soluciones.

El Grupo de Investigacion en Ingenieria de Recursos Hidricos de la Universidad
Nacional de Colombia, en la linea de investigacion de modelacién de fenémenos y
amenazas naturales, enfocado en hidrogeologia, ha abordado el problema de la
modelacién de flujo y transporte en medios fracturados, a través de los modelos
DFNs por considerar que estos son la solucién mas realista y aproximada a este
problema pese a su gran complejidad. Donado [2009] realiz6 modelacion en
medios fracturados mediante redes de fracturas discretas, en este trabajo se
presenta una metodologia para la interpretacion de pruebas de bombeo y de
trazadores en DFN en un batolito granitico. Yaver [2011] realizé la optimizacion de
paradmetros de flujo en medios fracturados, en donde se implementaron algoritmos
sofisticados de calibracién, con el objetivo de encontrar los parametros
hidrodinamicos 6ptimos del medio (K conductividad hidraulica y Ss coeficiente de
almacenamiento especifico) que describan adecuadamente el proceso de flujo en
éste; [Pardo, 2012] utiliz6 la teoria de percolacién, en donde se redujo el ancho de
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banda (reduccion de gasto computacional y tiempo de simulacién) para hacer agil
y parsimonioso el modelo, sin embargo enfocado en el proceso de flujo.

Este trabajo es la culminacién de toda ésta investigacion, realizando la modelacion
de los procesos de transporte en medios fracturados, utilizando la red de fracturas
modificadas con la teoria de la percolacién y la implementacion de algoritmos
sofisticados de calibracion para obtener el conjunto de parametros de transporte
optimos en el medio, pues este es el punto clave del presente trabajo, evaluar
diversas metodologias de optimizacion que han sido aplicadas ampliamente en
diferentes campos de la investigacion con resultados satisfactorios.

Esto dara paso a que este tipo de modelos (mas cercanos a la realidad) sea mas
versatil, parsimonioso y eficiente, estimulando cada vez mas su uso en consultoria
o0 estudios de impacto ambiental, en procesos de construccion de tlneles viales o
de centrales hidroeléctricas, plantas de abastecimiento de agua potable con
fuentes subterrdneas, explotacion minera, entre otras.

El primer capitulo del presente documento expone los conceptos basicos
necesarios para la comprension del trabajo desarrollado. Una breve descripcién del
Caodigo TRANSIN 1V desarrollado por Medina et al. [2004], con la formulacién y el
esquema de solucion de las ecuaciones de flujo y transporte. Seguido, se presenta
la definicibn del problema inverso y la descripcion de las funciones obijetivo
utilizadas. Finalmente, se describen los tres algoritmos de optimizacion acoplados
al TRANSIN IV.

El segundo capitulo contiene la descripcion de la zona de estudio, su
caracterizacion geolégica y los ensayos de bombeo y de trazadores realizados.
Ademas, se presenta el enfoque de modelacion, redes de fracturas discretas
(generacién estocastica de 100 redes) y el proceso de percolacién, que se realizé
a cada una de estas redes.

El tercer capitulo presenta la parametrizacion que utiliza TRANSIN IV y las
condiciones de frontera para modelacion de flujo y transporte. También la solucién
del problema inverso para encontrar los parametros de flujo y transporte para cada
red de fracturas discretas; y, una discusién con base en los resultados obtenidos,
donde se realiza un analisis de sensibilidad y estadistico de los parametros
obtenidos. Finalmente, en el cuarto capitulo se presentan las conclusiones que
surgen de la presente investigacion.



10 Optimizacion avanzada de la modelacion de transporte de solutos en redes de alta complejidad




Capitulo 1 - Conceptos Basicos 11

1.Conceptos Basicos

En este capitulo se presentan brevemente las bases conceptuales necesarias para
comprender este trabajo de investigacion. Primero se realiza una breve descripcion
del modelo numérico TRANSIN IV, con la formulacién y el esquema de solucion de
las ecuaciones de flujo y transporte. Seguido se presenta la definicion del problema
inverso y la descripcion de las funciones objetivo utilizadas. Finalmente, se
describen los tres algoritmos de optimizacién acoplados al TRANSIN IV.

1.1 TRANSIN IV

El modelo numérico TRANSIN IV resuelve principalmente el flujo lineal junto al
problema inverso de transporte, utilizando estimaciones previas, medidas de nivel
y concentracion, se pueden estimar los siguientes pardmetros de un acuifero:
transmisividad, almacenamiento, recarga, limites de niveles y flujo, goteo,
dispersividad, difusion molecular, porosidad, retraso, decaimiento lineal, limite de
concentraciones. TRANSIN IV implementa el método de elementos finitos en el
espacio y pondera el esquema de diferencias finitas en el tiempo para resolver las
ecuaciones de flujo no permanente y transporte en modo transitorio [Medina et al.,
2004].

El dominio del flujo y transporte es 1D, 2D o cuasi 3D, aplicando elementos lineales
1D, triangulos lineales 2D o rectangulos bilineal en 2D mixtos. Los regimenes de
tiempo pueden ser transitorio o estacionario en cualquier ecuacion (flujo o
transporte). Los parametros se estiman sobre la base de la teoria de méxima
verosimilitud “maximum, likelihood”. La minimizacion de la probabilidad log
negativa se calcula usando el método de Marquardt [Alcolea et al., 2000; Vives et
al., 2004].

TRANSIN IV esta escrito en Fortran-77 estandar. Por lo general, no hay que
compilar y vincular el programa, pero cuando la dimension del problema es muy
grande (en términos de puntos de nodos, elementos, parametros, tiempos de
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observacion, etc.), la dimensién del programa no puede ser suficiente. En estos
casos hay que editar un archivo y cambiar las dimensiones correspondientes.

Los tipos de analisis que puede realizar TRANSIN 1V, son:

e Simulacién: solucién directa de nivel de flujo de aguas subterraneas y las
ecuaciones de transporte.

e Estimacion de parametros (uso principal del codigo).

e Andlisis de errores: evaluacion de la incertidumbre en los parametros del
modelo.

e Anadlisis de Sensibilidad: evaluacion de las respuestas del modelo a los
cambios de los parametros.

e Seleccién de modelo: identificacion de los “mejores” entre un conjunto de
alternativas de modelos conceptuales.

e Disefio de experimentos: seleccion del experimento mas informativo entre
un conjunto de alternativas.

Ademas, TRANSIN IV tiene un conjunto muy robusto de opciones de salida, que
facilita el post-procesamiento de los resultados.

1.1.1 Flujo en medios fracturados

En medios fracturados se adopta que el flujo va a través de una red de fracturas
interconectadas, llamadas fracturas conductivas. El cddigo utilizado en esta
investigacion y en Donado [2009] fue TRANSIN IV y donde el flujo en fracturas
planas sigue la ecuacion de flujo de pozo conocido en un dominio de dos
dimensiones [Medina et al., 2004; Pardo, 2012]:

oh
V(TVh)+q+q,=S— enq,
at (1.1)

donde: h es la carga hidraulica, T es la transmisividad, S es el coeficiente de
almacenamiento, Q es el dominio de flujo, q el término de fuente o sumidero y g,
representa el goteo debido a recarga por acuitardos o por fracturas que conectan
con otros acuiferos.

Esta ecuacion se resuelve para las siguientes condiciones iniciales y de contorno:

1. Nivel prescrito: Solucion para estado estable, cuando el nivel inicial de la
prueba de bombeo h, se considera cero, siendo h la variacion de nivel o
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abatimiento. Se tiene: h(x,y,0) = h,(x,y), entonces la solucion de la
ecuacion (1.1) para estado estable seria:

2
(o]

dx?

K +q,+q,=0 en(,

(1.2)

donde: K es la conductividad hidraulica

2. Caudal prescrito: Solucién para estado estable con la condicion de contorno
de caudal prescrito. La ecuacion (1.1) quedaria:

dx?

(K dzho) n=a(Hy— hy) + Qy enTl,
1.3)

donde: T es el limite de Q, n vector unitario normal a I' y apuntando hacia el exterior;
H nivel externo; Q caudal prescrito, y a condicion de contorno conocida como
coeficiente de goteo (a = 0 para el caudal establecido, @ = oo para nivel prescrito).
El lado izquierdo de la ecuacion (1.3) es el flujo de agua que entra o sale del
acuifero. En el caso de esta investigacion se tiene una sola zona de caudal
prescrito.

Para resolver esta ecuacion de flujo con sus condiciones de iniciales y de contorno,
se necesita conocer los valores de los pardmetros desde mediciones hechas
directamente en campo (conductividad especifica y almacenamiento). Para tener
estos parametros fisicos representados en el modelo, se debe tener un proceso de
parametrizacion.

Una vez conocidos estos valores de los parametros de la ecuaciéon de flujo, se
puede resolver numéricamente utilizando métodos numeéricos mediante una
modelacion inversa. Se aplica una discretizacion espacial por elementos finitos a
la ecuacion teniendo un sistema diferencial ordinario resuelto mediante diferencias
finitas. Después de aplicar el método de Galerkin a la ecuacién (1.1) y se obtiene
[Medina et al., 2004]:

Ah + D‘;—" = b,
‘ (1.4)

donde: A y D son las matrices conductancia o rigidez y de almacenamiento,
respectivamente, que dependen de la geometria de los elementos y de parametros
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de flujo y b es un vector que depende de la recarga del area y de los parametros
limites. Esta ecuacion es resuelta por TRANSIN IV con un sistema numérico lineal
de ecuaciones diferenciales ordinarias con un parametro de peso, obteniendo un
sistema de ecuaciones lineales [Medina et al., 2004].

1 1
(efA + —D) hk+1 = g.pk+1 + (1 - 6;)b* + ((ef -1)A+ A—tD> h,

At (1.5)

donde: 6; parametro de peso de flujo (0 < 6, < 1 si 6y = 0 se trata de un esquema
explicito, si 8 =1 esta implicito), hk*1 matriz de nivel en el tiempo k + 1. Este
sistema de ecuaciones se resuelve de forma secuencial a partir de las condiciones
iniciales hy,.

1.1.2 Transporte de Solutos

La ecuacion de transporte resuelta por TRANSIN IV sigue la formulacion clasica.
Los procesos fisicos - quimicos considerados por el programa son: dispersion,
difusibn molecular, adveccion, reacciones quimicas de primer orden, adsorcion
lineal y difusion en la matriz [Medina et al., 2004]. El régimen puede ser estacionario
o transitorio. En los contornos se pude fijar la concentracion o flujo masico; también
puede especificarse el flujo masico como producto de una concentracion por el flujo
de agua. Tanto las concentraciones como los flujos méasicos pueden variar de forma
impuesta [Guimera et al., 1996], y se rige por la siguiente ecuacion:

dc
b(Z)RE =V(DVc) — qVc + q,.(c —c¢") = AbOR, — b0, @D | z=0 en Q,
(1.6)

donde: @ es la porosidad del acuifero, b es el espesor, ¢ es la concentracion del
soluto, t es el tiempo, q es la velocidad de Darcy, ¢’ es la concentracion externa del
soluto en los sumideros o fuentes, A\ es coeficiente de reaccion de primer orden
(por ejemplo, la desintegracion radiactiva), @m es la porosidad de la matriz, Dm la
difusion molecular en la matriz, om la superficie especifica en la matrizy z es el eje
de coordenadas perpendicular a la direccion de flujo, R es el coeficiente por el
retraso a los fenémenos de adsorcion. D es el tensor de dispersién, que se formula
de la siguiente forma:

1.7)
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a,q; + arqs

Dix = 0bDa +——1 w.8)

a.qx + arqy

Dyy = 0bDg + ——1—, w9

Ixqy

lq| (1.10)
donde: D; es la difusion molecular, «; es la dispersividad longitudinal, a; es la
dispersividad transversal, g, Yy g, son los componentes de la velocidad de Darcy en
las direcciones x y y.

ny = (a, —ar)

Esta ecuacion se resuelve para las siguientes condiciones iniciales y de contorno:

Condiciones iniciales:

c(x,y,0) =c,(x,y) Vx,y € Q.
(1.11)
Condiciones de contorno:
1. Dirichlet:
c=c, enly,
(1.12)
2. Mixta:
DVen = B(c, —c) + M en Ty,
(1.13)

donde: T =T; U T, son los limitesde Q, 8 =0y M = 0 condiciones de contorno de
salidas en el dominio (flujo masico igual a cero), § = —gn condicién de contorno de
inyeccion de una concentracion externa, § = 0y M # 0 condicion de contorno para
la entrada de masa al dominio.

Para resolver esta ecuacion de transporte con sus condiciones de iniciales y de
contorno y conocidos los valores de los parametros, se puede resolver
numeéricamente utilizando métodos numéricos mediante una modelacion inversa.
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Se aplica una discretizacion espacial por elementos finitos a la ecuacién, teniendo
un sistema diferencial ordinario resuelto mediante diferencias finitas. Después de
aplicar el método de Galerkin a la ecuacion (1.6), se obtiene [Medina et al., 2004]..

Ec+ F% =g,
(1.14)

donde: las matrices E, F y el vector g dependen de los parametros de transporte
(porosidad, dispersividad, etc.) y de la velocidad de Darcy. Aplicando diferencias
finitas en la ecuacion (1.14), se obtiene:

(6:E +—F) ' = 6,g%+1 + (1 - 8,)g* + ((e, ~1DE + iF) hk,
(1.15)

donde: 6, parametro de peso de transporte (0 < 8; < 1 si 8, = 0 se trata de un
esquema explicito, si 8; = 1 esta implicito), c*** matriz de nivel en el tiempo k + 1.
Este sistema de ecuaciones, se resuelve de forma secuencial a partir de las
condiciones iniciales c,.

La mayoria de las dificultades asociadas a la modelacion de transporte de solutos
estan relacionadas con los criterios de estabilidad numérica, los cuales se deben
cumplir de acuerdo a la discretizacion y los parametros del modelo. En una
discretizacion con una malla 1D, los criterios son:

Criterio de Courant C, = - S 1
x (1.16)
. . ; 1z v Ax
Criterio de Péclét P, = Tspersividad = .

1.2 Problema Inverso

El problema inverso consiste en la estimacion de los parametros del modelo a partir
de mediciones de la respuesta del sistema y un apropiado conocimiento previo de
los parametros (obtenida, por ejemplo, mediante ensayos de campo o de
laboratorio) Carrera et al. [2005a]. En el contexto de la hidrogeologia subterrdnea
se basa en la estimacion de los parametros de un acuifero (transmisividad,
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almacenamiento, etc). Para la modelacion inversa es conveniente distinguir los
siguientes conceptos [ENRESA, 1996]:

Proceso de identificacion: consiste en la seleccién de los parametros fisicos y
guimicos, y las correspondientes ecuaciones, que son incluidas en el modelo
numérico que se consideren pertinentes de la salida simulada (Ejemplo: ley de
Darcy, mecanismos de recarga, etc.)

Identificacion de la estructura del modelo: se basa en la definicién de la geometria
del modelo y variacion de los parametros fisicos (Ejemplo: zonas hidraulicas sobre
las cuales la conductividad es asumida constante; limites geométricos y tipos,
localizacion de las fuentes, etc.)

Estimacion de parametros: es definida como la cuantificacion de todos los
pardmetros del modelo. Esto implica asignar valores numéricos a las variables que
definen los parametros fisicos.

1.3 Algoritmos de optimizacion

El principal objetivo de la modelacion es representar adecuadamente los
fendmenos fisicos que intervienen en el problema. Para evaluar esta eficiencia se
comparan las mediciones de campo con los resultados de la simulacién, en nuestro
caso: niveles piezométricos y concentraciones de solutos. Evidentemente lograr
una correspondencia perfecta entre las entradas y las salidas del modelo es
complejo, principalmente debido a la incertidumbre y errores provenientes de las
simplificaciones en el modelo conceptual, errores numéricos relacionados con la
discretizacion, errores de redondeo o errores de medicion en campo [Medina et al.,
1996; Yaver, 2011]. La incidencia o la suma de estos errores se traduce en una
diferencia entre los datos medidos y los simulados, la cual se cuantifica mediante
una funcion obijetivo.

El desempefio de cada simulacion del modelo numérico, se evalla mediante el
valor de la funcion objetivo, para garantizar la minimizacion veloz y eficientemente
se utilizan algoritmos automaticos de optimizacion. En este trabajo de investigacion
se implementaron de tres algoritmos de calibracion automatica: i) Algoritmo de
maxima verosimilitud (Método de Levenberg-Marquardt [Alcolea et al., 2000;
Medina et al., 2004], ii) Shuffled Complex Evolution — University of Arizona (SCE-
UA) [Duan et al.,, 1993], y. iii) Estimacion generalizada de incertidumbre por
verosimilitud GLUE (por sus siglas en inglés) [Beven y Binley, 1992].
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1.3.1 Funcién objetivo

La funcién objetivo es una medida de desempefio que utiliza estadisticos de error
o0 combinaciones de ellos. Generalmente, la funcién objetivo se plantea de tal forma
gue valores pequefios (0 en algunos casos grandes) correspondan con mejores
ajustes, entre las predicciones del modelo y el comportamiento observado del
sistema [Hernandez, 2014].

En este trabajo de investigacién se utilizaron dos formulaciones de funciones
objetivo: EI método que utiliza TRANSIN 1V, aplica la maxima verosimilitud que
maximiza la probabilidad de los datos medidos con respecto a los parametros
[Medina et al., 2004] y el coeficiente de eficiencia o Nash — Sutcliffe (E) [Nash y
Sutcliffe, 1970].

En TRANSIN 1V, la minimizacion de la funcion objetivo (] ) incluye la diferencia de
pesos entre los datos observados (y;) y calculados (y;’) mas la diferencia entre los
parametros usados como informacion previa (p;) y los parametros estimados (p;)
[Donado, 2009]:

minJ = Y2 A, Vi — ¥ + 200 A (00 — p7) = Jn + Jp, w1

donde: A valor de los pesos de los parametros, ny numero de la variable medida
(Niveles piezométricos o concentraciones) y np parametros de los valores de
entrada.

El coeficiente de eficiencia adquiere valores entre menos infinito y 1, siendo los
valores mas cercanos a 1 los que indican un mejor ajuste. Un caso especial es
cuando E = 0, el cual se obtiene cuando la variable calculada es igual al promedio
de los observados, mostrando que el promedio de los valores observados en este
caso es tan buen predictor como el modelo. En este orden de ideas, se podria
pensar que se requiere un valor de E>0 para que el modelo sea ajustado a la

realidad [Hernandez, 2014].
" 2
z (yi - yi)
i=1

E= n . —\2 (1.19)
Zizl(yi -7)
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1.3.2 Algoritmo de Marquardt

TRANSIN IV permite resolver el problema inverso, es decir estimar los parametros
gue se emplean en las ecuaciones de flujo o transporte [Medina et al., 2004]. Lo
resuelve a través de la minimizacion de una funcion objetivo derivada de la teoria
de la maxima verosimilitud que permite incluir informacion de los parametros,
descrita en la seccion anterior (1.3.1 Funcion objetivo). Dispone de un algoritmo de
calibracion que usa el Método de Levenberg-Marquardt, perteneciente al grupo de
optimizacion de Gauss-Newton, este resuelve numéricamente dos ecuaciones
diferenciales parciales, para cada valor unico de la funcion objetivo [Alcolea et al.,
2000].

En general, el algoritmo consta de tres (3) partes: (i) la primera resuelve el problema
directo, (ii) la segunda actualiza el estado de variable en el tiempo, y (iii) la dltima
gue actualiza el conjunto de valores de los parametros [Yaver, 2011]. El programa
TRANSIN IV, detiene las iteraciones cuando se cumple uno de los siguientes
criterios de convergencia [Pardo, 2012]:

1. Cuando se alcanza el nidmero maximo de iteraciones definidas por el
usuario, asi no se alcance la convergencia.

2. Cuando la pendiente de la norma del gradiente se hace pequefia, o sea la
solucion se encuentra cerca del éptimo y se detiene la iteracion.

3. Cuando se obtiene una reduccién importante de la norma de gradiente con
respecto a la primera norma.

4. Cuando se tiene una reduccion relativa de la funcion objetivo por iteracion.

5. Cuando el maximo relativo del incremento de los parametros es menor que
el criterio de convergencia.

Una vez se cumple uno de los criterios de convergencia, el método arroja como
resultado la combinacién o el conjunto de parametros del modelo, que mejor valor
de funcién objetivo obtuvo.

1.3.3 Generalizated Likelihood Uncertainty Estimation (GLUE)

La metodologia GLUE rechaza la idea de una unica solucién “6ptima” que explica
el mejor ajuste entre los resultados o las simulaciones del modelo y los datos
observados, en favor de encontrar un grupo de combinaciones (entradas,
estructuras, sets de parametros, errores), que sean consistentes en
comportamiento con las observaciones [Hernandez, 2014].
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En este algoritmo se llevan a cabo un gran niamero de corridas (simulaciones de
Monte Carlo) del modelo con diferentes combinaciones de valores de parametros,
seleccionados aleatoriamente de wuna distribucion paramétrica a priori.
Comparando las respuestas simuladas y observadas, a cada combinacion de
valores de parametros se les asigna un valor de verosimilitud, es decir, una funcién
que cuantifica qué tan bien simula una combinacioén paramétrica en particular el
sistema. Las corridas se detienen cuando se cumple uno de los siguientes criterios
de convergencia:

1. Cuando se alcanza el nimero maximo de iteraciones definidas por el
usuario, asi no se alcance la convergencia.

2. Cuando se tiene una reduccion relativa de la funcidén objetivo por iteracion
(porcentaje de cambio maximo permitido en la mejor funcion objetivo en 6
iteraciones consecutivas igual a 0.1).

3. Cuando el maximo relativo del incremento de los parametros es menor que
el criterio de convergencia (Rango geométrico normalizado maximo de
0.001, como medida del tamarfio del espacio de busqueda).

Una vez se cumple uno de los criterios de convergencia, la metodologia presenta
diez combinaciones o conjuntos de parametros del modelo, que obtuvieron los
mejores valores de la funcion objetivo. El principal problema practico en la
aplicacién de la metodologia GLUE, viene con la eleccion subjetiva de la funcion
de probabilidad y la evaluacion de un umbral de riesgo entre los modelos de
comportamiento [Yaver, 2011].

1.3.4 Shuffled Complex Evolution Method (SCE-UA)

El algoritmo SCE-UA esta basado en cuatro conceptos principales [Hernandez,
2014; Yaver, 2011]: i) una combinacién de aproximaciones deterministicas y
probabilisticas; ii) concepto de agrupamiento, con la evolucion sistemética de un
“‘complejo” de puntos esparcidos en el espacio paramétrico, en la direccion de una
mejora global de la funcién objetivo; iii) evolucién competitiva, cuando cada una de
la subpoblaciones ha evolucionado, éstas estan facultadas para mezclarse
garantizando con esto que todas las subpoblaciones aporten sus mejores
descendientes, una vez sucede esto, el proceso se repite iterativamente hasta
lograr la convergencia, y iv) barajado (shuffling) complejo.

Estas cuatro caracteristicas representan lo mejor de varios métodos de
optimizacién global [Thyer et al., 1999]. A continuacion se describe de forma
general la implementacion del método [Hernandez, 2014]:
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1. Seleccion aleatoria (distribucion uniforme) de s puntos en el espacio
paramétrico factible y calculo de la funcién objetivo en cada uno.

2. Organizacion de los puntos en orden ascendiente en el valor de la funcion
objetivo. EI menor valor en la funcion objetivo representa un mejor
desempeiio.

3. Particion de la poblacién (s puntos) en p complejos (complexes), cada uno
conteniendo m puntos. Los complejos son conformados de manera que el
primer complejo contiene todos los p(k — 1)+ 1 puntos ordenados, el
segundo complejo contiene todos los p(k — 1) + 2 puntos ordenados, y asi
sucesivamente, siendo k = 1,2, ...,m.

4. Evolucion de cada complejo de acuerdo con el algoritmo de evolucion
competitiva compleja (CCE), explicado méas adelante.

5. Barajado (shuffling) de complejos. Esto consiste en combinar los puntos en
los complejos evolucionados en una Unica poblacién, dicha poblacion se
ordena en orden ascendente del valor de la funcién objetivo y se vuelve a
dividir en p grupos de acuerdo con el procedimiento descrito en el paso 3.

6. Verificacidn de convergencia. Si se cumplen los criterios definidos, parar, de
lo contrario, continuar.

Las corridas se detienen cuando se cumplen uno de los siguientes criterios de
convergencia:
1. Cuando se alcanza el numero maximo de iteraciones definidas por el
usuario, asi no se alcance la convergencia.
2. Cuando se tiene una reduccion relativa de la funcion objetivo por iteracion
(porcentaje de cambio maximo permitido en la mejor funcién objetivo en
6 iteraciones consecutivas igual a 0.1).
3. Cuando el méximo relativo del incremento de los pardmetros es menor
que el criterio de convergencia (Rango geométrico normalizado méaximo
de 0.001, como medida del tamafio del espacio de busqueda).

Una vez se cumple uno de los criterios de convergencia, la metodologia presenta
la mejor combinacién o conjunto de parametros del modelo, que obtuvo el mejor
valor de la funcion objetivo.
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Teniendo claro los conceptos basicos para la modelacion del flujo y transporte de
medio fracturados, en el siguiente capitulo se describira la zona de estudio donde
se desarroll6 esta investigacion. Se realizara una breve descripcion de los trabajos
de caracterizacion geoldgica e hidrogeoldgica, asi como la metodologia de
generacion de las redes de fracturas discretas y el proceso de precolacion de las
mismas. Por ultimo se presentan los detalles del ensayo de bombeo y los ensayos
de trazadores realizados en el macizo.
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2. Dominio de Modelacion

En este capitulo se presenta una descripcion de la zona de estudio y todos los
trabajos de caracterizacion geolégica e hidrogeoldgica que se hicieron en campo.
Y, cOmo a partir de estos datos se realizé la generacion de 100 redes de fracturas
discretas, con el animo de representar adecuadamente el medio. Por ultimo, se
describen los ensayos de bombeo y de trazadores realizados.

2.1 Zona de estudio

Este trabajo se realiza en el marco del proyecto internacional El Berrocal, que tiene
como objetivo entender y modelar los procesos de migracion que controlan la
distribucion natural de los radionucleicos en un ambiente de fracturas graniticas
[D'Alessandro et al.,, 1997; ENRESA, 1996]. La zona de estudio es un macizo
granitico fisurado de unos 22 km? localizado en Nombela, provincia de Toledo —
Espafia.

Mina abandona
de Uranio

e S-2
S-S

Valle del Tarica s-i0 S8

S$-12 )
Granito
Batolitico
S-7 841
S11
a Vena de Cuarzo
J- Granito Alterado 513

0 10 20 30m
——————

S-15

Figura 2-1. Ubicacion y perfil de la zona de estudio El Berrocal. Adaptado de D'Alessandro et al. [1997]
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El proyecto tenia como objetivo conocer los aspectos estructurales, litoldgicos,
geoquimicos, hidroquimicos e hidrogeoldgicos del sistema granito-mineralizacion,
a fin de establecer un modelo de migracion de los radionucleidos naturales del
medio [Rivas et al., 1993].

Para la exploracion del macizo se contaba con la galeria de acceso a una antigua
mina de Uranio y se perforaron 19 sondeos al exterior de la galeria, Figura 2-1. A
los testigos de perforacion se les realizé un andlisis minerolégico, identificacion de
fracturas hidraulicamente cortadas por los sondeos y una caracterizacion de los
rellenos fisirales. Ademas, se realizé una cartografia geolégica de un area
aproximada de 1 km?, acompafiada de un estudio estructural, con el fin de generar
una red de fracturacion. Asi mismo, se realizaron estudios geofisicos de superficie
(magnetometria y gravimetria), ensayos hidraulicos (pruebas de bombeo de corta
y larga duracién), ensayos de trazadores de dilucion y flujo convergente [Guimera
et al., 1996] y un estudio hidrogeoquimico e isotopico.

2.2 Generacion de las DFNs

El comportamiento hidraulico en un modelo DFN es entendido y representado por
tres factores: i) sistema geométrico de las redes de fracturas (la conectividad de la
red), ii) la apertura o transmisividad de fracturas individuales y iii) el material de
relleno de la fractura.

La generacién se basa en simulaciones estocasticas de sistemas de fracturas,
usando funciones de densidad de probabilidad (pdf) de los pardmetros geométricos
de las fracturas (densidad, orientacion, longitud, apertura o transmisividad)
formulada de acuerdo a los resultados del campo mapeado, y de la suposicién de
la forma de la fractura (circular, eliptica o poligonal). El mapeo directo en campo
solo puede llevarse a cabo en superficies de exposicion de tamafo limitado,
perforaciones de diametro, longitud y profundidad limitadas y en las paredes de las
excavaciones subterrdneas (tuneles, cavernas, pozos, etc.). En el Berrocal se
mapeo en superficie, en las paredes de la mina abandonada de uranio y en la
interpretacion de los nucleos de perforacion obtenidos en los 19 sondeos. A partir
de estos datos, se obtuvo el conjunto de familias de fracturas; estas series de
fracturas con caracteristicas similares definidas en términos de funciones de
densidad de probabilidad. Las herramientas para cuantificar las pdf de estas
propiedades incluyen diferentes conceptos como: fractales, leyes de potencia,
escalado y resolucion, y la teoria de la percolacion [Berkowitz, 2002].
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La seleccion de la forma particular de la geometria de las fracturas depende de que
esta pueda ser facilmente parametrizada, para este trabajo se utilizé la forma
circular, es decir discos. Una fractura individual se caracteriza como un disco en un
espacio 3D por un punto (localizado en el centro), una longitud (el radio), tres
angulos (orientacion) y una distancia (la abertura de fractura, si se considera
constante). Todos estos parametros de dibujo se extraen de distribuciones de
densidad de probabilidad pdf (ya sea de forma independiente o conjunta).

La metodologia usada por Ruiz [2002], para hacer la descripcion de la red de
fracturas, consiste en la caracterizacion en funciones de distribucién por modulos:
cantidad, tamafio, alineacién y localizacion de las fracturas. Estos cuatro modulos
se implementan siguiendo un proceso secuencial para producir una realizacion de
un sistema de fracturas, siguiendo el principio de conservacion de densidad de
fractura. Esto significa que cada nueva red de fractura generada debe considerar
la imposicién de densidad (menos en el dominio de simulacion) y la preservacion
de la funcion de distribucion de tamafio. El resultado es un medio sintético, en la
cual las fracturas adicionales pueden ser facilmente afiadidas (o eliminadas) para
mejorar los aspectos de conectividad de la red o para incluir fracturas especificas
gue se han observado o postulado.
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Figura 2-2. Metodologia de generacién de la red de fracturas discretas, adaptado de Pardo [2012]
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De la investigacion geoldgica se encontraron cinco familias de fracturas, que se
caracterizaron de acuerdo a propiedades geomorfologicas, densidad de fracturas,
localizacion, orientacion espacial y apertura de fractura [Vives et al., 2004]. Una vez
gue se han definido estadisticamente las familias de fractura, se generan campos
sintéticos de las fracturas en una escala pre-especificada (1:2000). En la Figura 2-3
se muestra una de las realizaciones de la red, junto con una seccién geoldgica en
una elevacion de 0 m. En el Berrocal sobre la base de un modelo regional del sitio,
la extension de simulacion del bloque seleccionado fue de 600 x 600 x 300 m., se
generaron un total de 100 redes por este método.

Figura 2-3 Realizacién individual de unared de fracturas, con la seccién geoldgica. tomado de
Donado [2009]

2.2.1 De la DFN a la malla numérica

Una vez generadas las DFNs, el siguiente paso es traducirlas a una malla que
pueda ser leida por un c6digo numérico. Para este caso, la metodologia usada
conceptualiza el flujp en una red de fracturas como una red de canales
interconectados, Figura 2-4. La metodologia propuesta es una modificacion del
modelo de canales desarrollado por Cacas et al. [1990].

Lo primero es encontrar la red de fracturas conductiva (subconjunto de toda la red).
Esta red esta formada por un cluster o grupo de fracturas que estan fisicamente
interconectadas (no aisladas) y conectadas hidraulicamente a los limites, de
manera que puedan conducir el agua. Una vez definido el cluster, la creaciéon de la
red de elementos 1-D (canales) se realiza en tres etapas de acuerdo a la
metodologia de [Ruiz, 2002], Figura 2-4:
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Figura 2-4. Procedimiento de ir de un DFN 3D a una malla de elementos 1D incrustado en un volumen
3D. Adaptado de Donado [2009]

1. EnlaFigura 2-5 se observan tres discos interceptados que estan conectados
por tres segmentos (e31, el3-e12,y e21), cada uno con un nodo situado en
el centro de cada disco (h3, h2, hl). Estos tres nodos estan conectados
mediante la definicion de dos nodos adicionales (h13, y h12), localizado en
la interseccién de las tres fracturas (el punto real seleccionado es el que
minimiza la longitud total de los segmentos). El resultado de elementos o
segmentos en 2D se asocia a dos discos determinados (fracturas), es decir,
los segmentos o elementos e31, el2 y el3, y e21 que pertenecen a la zona
conductiva asociada a las fracturas 1, 2 y 3.

2. La etapa 1 se repite para todos los discos interceptados que pertenecen a
un cluster interconectado.

3. A cada elemento ej generado, se asocia a una fractura y se transfieren las
propiedades hidraulicas de la fractura al elemento. En la Figura 2-4, cada
color representa una familia de fracturas compuesta por varios elementos.
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Figura 2-5. Construccién de unared de canal conductivo [Donado, 2009]

Para introducir los pozos y los puntos de observacion, se generan elementos 1D
adicionales en la malla 3D, los cuales hacen parte de la red conductiva. Esto se
puede observar en la Figura 2-6, donde dos nodos son generados por cada punto
de observaciéon (nl1y n2) y estan conectados a través de un elemento 1D (el - este
elemento tiene las propiedades del pozo), uno de estos nodos (n2) estan
conectados a todos los discos de interseccion (D1, D2, D3 y D4), con elementos
gue conectan al punto central de cada disco (ej - estos elementos tienen las
propiedades de las fracturas). Todas las fracturas que interceptan el pozo estan
unidas a un nodo simple (que representa el punto de observacion). Dado que estos
elementos no se corresponden con cualquier familia, se creé una familia adicional.

Punto de
observacion

ni Elemento con las

«4—— propiedades del
2 tramo de sondeo

\

Elementos con
<4 las propiedades
de las fracturas

el

Figura 2-6. Generacion de nodos y elementos en los pozos y puntos de observacion, adaptado de
Ruiz [2002]

Finalmente se obtuvieron 100 mallas numéricas, cada una compuesta por una red
de nodos y elementos 1D inmersos en un dominio 3D, en promedio las redes
cuentan con aproximadamente 1000 elementos.
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2.3 Teoria de la Percolacioén

Donado [2009] y Yaver [2011] presentaron problemas para la simulacion de flujo y
transporte en las redes de fracturas discretas sintéticas, asociados al gran tiempo
de célculo en cada simulacion. Esto debido al elevado nimero de elementos
presentes en cada red (incrementa el ancho de banda de las matrices de
conductancia o rigidez y de almacenamiento), llevando la metodologia a ser
altamente ineficiente. Se planted entonces la necesidad de incluir la teoria de la
percolacion para redefinir las redes conductivas [Berkowitz, 2002].

Pardo [2012] implementé un algoritmo de percolacidén para encontrar el “Backbone
- columna vertebral” de cada red. Es decir, el conjunto de elementos del sistema a
través del cual el fluido puede fluir [Berkowitz, 2002]. Este algoritmo eliminé los
clusters de las fracturas que se han desconectado del esqueleto principal y definié
acertadamente la red conductiva (Fracturas que efectivamente conducen agua).
Disminuyendo el nimero de parametros a calibrar, y por tanto el ancho de banda
de las matrices de rigidez de modelos numéricos, es decir reduce el costo
computacional de célculo Pardo [2012].

Después de hacer multiples pruebas para eficacia del algoritmo de percolacion
resuelto para las DFNs, se corrieron las nuevas 100 DFNs. Estas redes en general
tienen una reduccion considerable del nimero de elementos que forman clusters,
generalmente en un orden de magnitud (de 1000 elementos a 100). En la Figura
2-7, se presentan los resultados de la percolacién para una red.

Figura 2-7. Aplicacion de la teoria de la percolacion a una de las redes de fracturas discretas
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De las 100 redes, 97 eran aptas para aplicarles el algoritmo de percolacién (se
tenian los datos completos); de éstas, en 13 fue imposible realizar simulaciones de
flujo con la nueva red corta. Sin embargo, en las redes restantes el tiempo de
célculo para simular el flujo pas6 de varias horas a solo un segundo, obteniendo
resultados muy similares.

Finalmente, en este trabajo se contdé con datos de 84 redes (promedio de 100
elementos), para realizar las simulaciones de flujo y resolver el problema inverso
en transporte.

2.4 Ensayos de Campo

En los ensayos hidraulicos analizados intervienen tres pozos, uno de bombeo, otro
de inyeccién (ensayo de trazadores) y otro de observacién, sin embargo se
midieron las cargas hidraulicas y las concentraciones en los tres pozos
involucrados. En la Tabla 2-1 se presentan las caracteristicas de los pozos S-2
(Sondeo realizado al interior de la mina abandonada), S-13 y S-15.

Coordenadas Profundidad Diametro
Pozo Pendiente (drv)
X Y z (m) (mm)
S2 370.056 4 451.1806 900.21 95 30.1 86
S 13 370.058 4 451.194 945.00 20 173.7 101
S 15 370.088 4 451.010 946.5 30 154.76 101

Tabla 2-1. Caracteristicas fisicas de los pozos involucrados en los ensayos hidraulicos

2.4.1 Ensayo de bombeo

Se realiz6 un ensayo de bombeo de interferencia, en donde a través de obturadores
(packers) se aisla la zona donde el sondeo se encuentra con alguna fractura (ésta
debe ser conductiva). En la Figura 2-8, se presenta el esquema de cada pozo
realizado y se puede observar que las zonas grises es donde se aisla la fractura y
se mide el cambio de presion durante el ensayo.
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Figura 2-8. Ubicacion de los obturadores de los pozos involucrados en la prueba de bombeo,

adaptado de Donado [2009]

Durante el ensayo se extrajo agua del pozo S-2, un caudal constante de 0.1 L/min
durante 4 dias y se midieron las cargas hidraulicas en los pozos de observaciéon S-
13y S-15, y en el pozo de bombeo S-2 [Guimeré et al., 1996].
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Figura 2-9. Ubicacion de los pozos de bombeo y observacion. Gréficas de abatimiento observado

para cada pozo.
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2.4.2 Ensayo de trazadores

Se realiz6 un ensayo de flujo convergente, que consisti6 en la creacion de un
campo de velocidades del agua convergente hacia un pozo de bombeo y la
inyeccién de uno o varios trazadores dentro del ambito de ese campo. El ensayo
se realiz6 con unas medidas de control muy estrictas: i) Verificacion de las
presiones hidraulicas en las secciones obturadas de los pozos, ii) Mezcla adecuada
de la solucién con los trazadores para garantizar su homogeneidad vy iii) Monitoreo
continuo de la concentracion de los trazadores en el pozo de extraccion
[D'Alessandro et al., 1997].

En este caso, se bombed desde el pozo S2 un caudal de 0.08 L/miny se realizaron
dos inyecciones simultaneas en el tramo superior del pozo S13. Los trazadores
inyectados fueron Uranina y Deuterio (D20), ambos estables y conservativos. En
la Tabla 2-2 se resumen las masas inyectadas y recuperadas.

. ) . 0
Trazador Masa inyectada % Recuperado Tiempo al Pico | 50% recuperado
(@) (h) (h)
Deuterio D20 12.1 56.3 52.3 173
Uranina 15.0 40.8 96.0

Tabla 2-2. Datos del ensayo de trazadores [ENRESA, 1996]

Se establecié un caudal de recirculacién en la inyeccion del orden de 4 a 10 veces
el caudal del bombeo, una vez establecida la recirculacién se inyectaron los dos
trazadores y cuando se homogenizé la concentracion, se forzo la entrada de estos
a la formacion, inyectando un volumen de agua conocido sin trazador. Esta
inyeccion perturb6 durante pocas horas el sistema de flujo, sin embargo, el tiempo
gue duré es pequefio si se compara con la duracion total del ensayo (menos de un
dia frente a los 40 que duré el ensayo).

Es posible que debido a esta inyeccion, parte del trazador se perdiera fuera del
pozo S2, lo que explicaria las recuperaciones tan bajas. La ventaja de realizar esta
inyeccion, es que mas del 90% del trazador entra en la formacién antes de finalizar
el primer dia, con lo que se puede considerar una inyeccion practicamente puntual
[Guimeré& et al., 1996].

En la Figura 2-10 y la Figura 2-11, se presentan las curvas de llegada de los dos
trazadores.
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Con una descripcion precisa de la zona de estudio, los datos geométricos de las redes de
fracturas discretas y el conocimiento adecuado del ensayo de bombeo y de trazadores. En
el siguiente capitulo se describe la pardmetrizacion que utliza TRANSIN IV en los
problemas de flujo y transporte, también se describen las condiciones iniciales y de
borde para los modelos de flujo y transporte en las redes de fracturas discretas.
Finalmente, se presentan los resultados de la calibraciébn para el ensayo de
bombeo y trazadores.
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3. Optimizacion — Problema inverso

En este capitulo se describe matematicamente cOmo se realiza la parametrizacion
del modelo numérico TRANSIN IV, proceso importante para definir los parametros
a calibrar en el problema inverso. Después se describen las condiciones iniciales y
de borde para los modelos de flujo y transporte en las redes de fracturas discretas.
Finalmente, se presentan los resultados de la calibracion para el ensayo de
bombeo y trazadores.

3.1 Parametrizacion

El primer paso en modelacién es la construccion del modelo conceptual del sistema
estudiado. Es decir, la identificacion cualitativa de los procesos fisicos que en él
intervienen. Seguido a esto, se debe realizar una formulacion mateméatica o
numeérica que describa dichos procesos. En este paso se expresan los parametros
fisicos en términos matematicos que se ajusten al modelo, este proceso se conoce
como parametrizacion [Medina et al., 2004; Medina et al., 1996].

Tradicionalmente, el problema inverso es definido como la estimacion de los
parametros del modelo, a partir de mediciones de los datos de salida. Por lo tanto,
el problema inverso se puede equiparar a la estimacién de parametros.

Uno de los problemas en la estimacién de pardmetros del modelo, es que muchas
conceptualizaciones diferentes pueden dar lugar a una interpretacion similar del
modelo. Por otra parte, si la estructura del modelo es correcta, sus parametros
pueden no tener ninguna relacion con sus contrapartes fisicas [Yaver, 2011].
Ademas, la heterogeneidad natural de los medios fracturados implica una variacion
espacio — temporal de los parametros fisicos. Minimizar estos problemas y
representar la variacion paramétrica, es uno de los retos actuales de la
hidrogeologia.
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Existen varios métodos para aproximar la variacion de estos parametros, TRANSIN
IV adopta la zonificacion como método de aproximacion (especialmente porque se
puede incluir la informacidén geoldgica). Basicamente, este método consiste en
dividir el dominio en subregiones o zonas [Carrera et al., 2005a]. Cada subregion
comprende varios elementos (nodos), en el que cada parametro fisico se supone
constante o prescrito y se formula una funcidon de interpolacion que tiene
predefinida una variacion espacio — temporal, aunque también puede ser una
constante.

En TRANSIN 1V, la parametrizacion en cada elemento del modelo se expresa asi
[Medina et al., 2004]:

PO = ) pifix0),
j=1

(3.1)
donde: p; son escalares conocidos como parametros del modelo y f;(x,t) son
funciones de interpolacion.

Para optimizar la solucion del problema inverso y aplicar la zonificacion, se
considera que los valores de parametros en cada elemento son resultado del
producto de dos (2) valores: (a) un nimero especifico, basado en la geometria y
consideraciones de conectividad, y (b) un factor de escala (parametro de familia)
gue es el mismo para todos los elementos asociados a una determinada familia. Y,
si se considera independiente la variacion temporal y la variacion espacial de los
pardmetros, se agrega un término temporal [Medina et al., 2004].

Entonces la ecuacion (3.1) quedara expresada como un producto de una funcién
espacial y una funcion temporal:

p(x,t) = CF(N)-G(I) FT(t) X €Zonal, (3.2)

donde: x pertenece al elemento N, que a su vez esta contenido enlazonaly FT(t)
representa un valor de funcion de tiempo en el tiempo t.

Debido a que la definicion de CF(N) para cada elemento y para cada tipo de
pardmetro puede ser tediosa (gran numero de elementos en cada red), la incognita
en el problema inverso es el parametro de familia G(I). Es decir, estos ultimos son
los que se calibran.

De acuerdo a la prospeccion geoldgica y a la generacion de las redes de fracturas,
se decidi6é implementar 5 zonas, siendo congruentes con las familias de fracturas
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encontradas en el macizo. En términos de la malla numérica, cada zona es un
conjunto de elementos 1D y nodos. Es decir, que para resolver el problema inverso
en flujo y transporte, los parametros que dependan del medio (conductividad
hidraulica, coeficiente de almacenamiento y porosidad) se estimaron para cada
familia, mientras que para los parametros que dependen del fluido o del soluto solo
se estimé uno para todo el sistema (dispersividad longitudinal, coeficiente de
difusion y difusién en la matriz).

La estimacion de los parametros de flujo y de transporte se realizd por separado.
Primero se interpretd ensayo de bombeo y se obtuvieron los parametros
hidraulicos. Posteriormente, se analizé el ensayo de trazadores con los parametros
obtenidos anteriormente y se obtuvieron los pardmetros de transporte para cada
soluto inyectado.

Se soluciond el problema inverso con la implementacion de tres algoritmos de
calibracion automatica: i) Algoritmo de maxima verosimilitud (Método de levenberg
Marquardt [Alcolea et al., 2000; Medina et al., 2004], i) Suffled Complex Evolution
— University of Arizona (SCE-UA) [Duan et al., 1993], y. iii) Estimacién generalizada
de incertidumbre por verosimilitud GLUE (por sus siglas en inglés) [Beven y Binley,
1992].

3.2 Simulacién de flujo

Los parametros de flujo asociados a cada elemento y a cada familia en una malla
de canales 1-D, son: la conductividad hidraulica y el coeficiente de almacenamiento
para flujo saturado. Es decir, que el nimero de pardmetros estimados para cada
red de fracturas fue 10 (los dos parametros de flujo para cada familia). La
estimacion de dichos parametros, se realiz6 a través de la interpretacion del ensayo
de bombeo descrito en la seccion 2.4.1.

Cuando se analiza un ensayo de bombeo, se debe garantizar que las condiciones
de frontera impuestas en el modelo numérico no afecten la zona influenciada por
el bombeo (por ejemplo, abatimiento nulo en todas las fronteras). Debido a esto,
para la definicion del dominio se usa una geometria externa (cubo) que contenga
toda la red de fracturas. En la Figura 3-1, se presentan las condiciones de frontera
aplicadas al cubo en el problema de flujo.
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Figura 3-1. Condiciones de contorno empleadas para la interpretaciéon numérica del ensayo de
bombeo entre los tramos de sondeo S2 (de extraccion) y S13 (de inyeccion) [Ruiz, 2002]

Puesto que en elementos finitos las condiciones de borde o de frontera se asignan
a los nodos y los parametros se asignan a los elementos o a las familias, a los
nodos que intersectan las caras de arriba y de abajo del cubo (dominio), se les
asigno una condicion de flujo nulo; mientras que a los nodos que intersectan las
caras laterales, se les asign6 una condicion de nivel fijo con descenso nulo [Ruiz,
2002; Vives et al., 2004]. Ademas, en los nodos donde se encuentran los tramos
de los sondeos S2 y S13, se les asigno el valor del caudal de extraccidn e inyeccion
respectivamente.

Se simul6 el flujo en el macizo durante los 9 dias que duré el ensayo de bombeo y
se obtuvieron los datos de niveles piezométricos en los 4 tramos obturados de los
pozos donde se tenian registros de campo, esto con el fin de comparar los datos
simulados con los medidos utilizando una funcién objetivo. Después, se calibraron
los parametros de flujo a través de los diferentes algoritmos de optimizacion, y asi
se obtuvo, el campo de velocidades con el cual se moveran los trazadores en el
macizo cuando se analice el transporte [Guimera et al., 1996].

3.2.1 Resultados

Ante la dificultad de calibrar los pardmetros de flujo en la redes de fracturas
discretas, se opto por realizar una metodologia de calibracién en serie, combinando
los algoritmos de optimizacion. Primero, se optimizé cada red con el Algoritmo de
maxima verosimilitud (Método de Levenberg-Marquardt) y el SCE-UA (obteniendo
los valores semilla de los resultados de trabajos anteriores), los cuales arrojan un
conjunto Unico de parametros Optimos. Seguido a esto, se compararon los
resultados de cada algoritmo y se definié un intervalo de busqueda en cada
parametro, para finalmente implementar la metodologia GLUE y realizar un analisis
de sensibilidad.
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De las 77 redes a las cuales Pardo [2012] aplicO con éxito la teoria de la
percolacién, solo 36 obtuvieron resultados aceptables en términos del valor minimo
de la funcién objetivo (J,, <10 o E < 1). En la Figura 3-2 se presentan el mejor
ajuste obtenido con la red 10, donde se observan las graficas del abatimiento para
el pozo de bombeo y los 3 pozos de observacion.
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Figura 3-2. Ajuste de lared 10 — Grafica de abatimiento en el pozo de bombeo y los pozos de
observacion

En la Tabla 3-1, se presentan los valores de los parametros de flujo 6ptimos de la
red 10 para cada algoritmo de optimizacion (siendo la de GLUE, la mejor corrida

de las 10 que arroja), y en la Tabla 3-2 se observa el valor de las funciones objetivo
para las mejores corridas en cada algoritmo.

(rrf/tj) (nf/zd) (rrf/gd) (rrf/‘::i) (rrf/?:i) Ss1 | SSz | SSs | SSa | SSs

Marquat | 8.99E+00 | 2.65E-01 | 6.98E-02 | 1.00E+00 | 2.08E-03 | 1.43E-07 | 1.49E-07 | 1.34E-08 | 4.30E-09 | 7.69E-09
SCE 9.07E+00 | 2.94E-01 | 6.47E-02 | 9.82E-01 | 3.50E-03 | 4.00E-07 | 3.01E-07 | 1.14E-08 | 2.45E-09 | 6.59E-09
GLUE 9.91E+00 | 2.84E-01 | 6.23E-02 | 9.56E-01 | 8.02E-03 | 1.15E-07 | 3.18E-07 | 1.16E-08 | 4.08E-09 | 6.97E-09

Tabla 3-1. Parametros de flujo 6ptimos para lared 10, para cada algoritmo de optimizacién
implementado
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Nash E In
Margquat 0.03737 0.536
SCE 0.045 0.812
GLUE 0.0674 1.12

Tabla 3-2. Valor de funcién objetivo parala red 10, para cada algoritmo de optimizacién implementado

Observando el diagrama de dispersion o de puntos (Figura 3-3), arrojado por la
metodologia GLUE (utiliza MCAT), se puede concluir que el parametro mas
sensible e identificable para el modelo es la conductividad hidraulica de las
fracturas que pertenecen a la familia 3.
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Figura 3-3. Diagrama de dispersion para los parametros de flujo de la red 10 utilizando la metodologia
GLUE

Esto se confirma con el analisis de sensibilidad que evalia el comportamiento de
los parametros de flujo en la red 10, en la Figura 3-4 a) se presenta el grafico de la
distribucién de probabilidad acumulada (basado en la funcién objetivo), el gradiente
mas alto se encuentra en la barra mas oscura, el cual representa el valor de ese
parametro en la mejor corrida. Y, en la Figura 3-4 b) se presenta el gréfico de
sensibilidad regional, donde las curvas de color magenta corresponden al grupo
con mejor (H) Funcién Objetivo y la de color cian los peores (L) valores de la
Funcién Objetivo. En ambas gréficas se puede concluir que el parametro con mayor
grado de identificabilidad y mas sensible, es la conductividad hidraulica de las
fracturas de la familia 3.
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Figura 3-4. a) Grafico de distribucion de probabilidad acumulada para los parametros de flujo en la
red 10. b) Andlisis de sensibilidad regional paralos pardmetros de flujo en la red 10

Sin embargo, no todas las redes presentaron una mejoria en la calibracion; en la
Figura 3-5, se puede observar el mejor ajuste obtenido en la red 17 (graficas del
abatimiento para el pozo de bombeo y los 3 pozos de observacién), el cual con
claridad no es bueno. Aunque, al realizar el analisis de sensibilidad, el diagrama de
dispersion muestra que el parametro de flujo mas sensible es la conductividad
hidraulica de la familia 5. Lo que demuestra que las familias de fracturas
dominantes en el flujo son diferentes para cada red, esto debido a que su
generacion no fue condicionada.
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Figura 3-6. Diagrama de dispersiéon para los parametros de flujo de la red 17 utilizando la metodologia
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= Apalisis estadistico

Con los parametros hidraulicos obtenidos después de la calibracion de las redes,
con la metodologia anteriormente descrita: conductividad hidraulica (k) y el
coeficiente de almacenamiento especifico (ss) para cada familia de fracturas
independientes (5 para cada red); se calculd la distribucidon de los parametros de la
conductividad hidraulica y el almacenamiento de cada red analizada, asi como para
las 5 familias de fracturas independientes.

En la Tabla 3-3, se presentan los estadisticos principales de la conductividad
hidraulica estimada en todas las redes para cada familia de fracturas.

K1 Ko Kz Ka Ks
Kiotal (m/d) (m/d) (m/d) (m/d) (m/d)

Kpromeaio | 3.68E+00 | 5.19E+00 | 3.55E+00 | 5.43E+00 | 5.37E-01 | 2.70E+00

Kvarianza 8.27E+01 | 1.13E+02 1.30E+02 9.97E+01 3.38E-01 4.31E+01

Kminimo 6.63E-05 | 2.14E-03 6.63E-05 | 2.22E-03 | 0.00E+00 | 1.29E-04

Kinaximo 6.25E+01 | 4.96E+01 | 6.25E+01 | 4.16E+01 | 2.18E+00 | 3.35E+01

Tabla 3-3. Estadisticos de la conductividad hidraulica estimada para cada familia de fracturas

Se puede concluir, que la variacion de la conductividad hidraulica en cada familia
de fracturas es de aproximadamente 5 o 6 6érdenes de magnitud. En la Figura 3-7
se presenta el histograma de conductividad hidraulica, donde se puede apreciar
con mas claridad esta variacion y se observa que la mayoria de los valores son
mayores a 1 m/d. De donde se deduce, que la mayor parte de las fracturas son
altamente conductivas y el flujo estaria mas influenciado por la conectividad de la
red de fracturas.
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Figura 3-7. Histograma de Conductividad hidraulica estimada para todas las familias de fracturas
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En la Figura 3-8 se presenta el diagrama de cajas de la conductividad hidraulica de
todas las familias, donde se confirma la gran variacion de este parametro en cada
familia en las diferentes redes. Sin embargo, se puede observar que la
conductividad media para cada familia es aproximadamente la misma o por lo
menos del mismo orden de magnitud.

Conductividad Hidraulica (m/d)

++

44<{+H>++

Figura 3-8. Diagrama de cajas de la Conductividad hidraulica estimada para todas las familias de

fracturas

En la Tabla 3-4, se presentan los estadisticos principales del coeficiente de

K1

K2

K3

K5

almacenamiento en todas las redes para cada familia de fracturas.

SStotal Ss1 Ss2 Sss Ss4 Sss
SSpromedio 1.32E-07 | 1.23E-07 1.62E-07 1.12E-07 1.77E-02 1.89E-07
SSvarianza 1.63E-13 | 5.87E-14 1.74E-13 6.00E-14 7.57E-03 4.76E-13
SSminimo 5.76E-12 | 2.14E-11 1.91E-11 5.76E-12 1.34E-09 1.01E-10
SSmaximo 3.71E-06 | 1.00E-06 2.22E-06 1.17E-06 4.85E-01 3.71E-06

Tabla 3-4. Estadisticos del coeficiente de almacenamiento estimado para cada familia de fracturas

Se puede concluir, que la variacién del coeficiente de almacenamiento en cada
familia de fracturas es de aproximadamente 5 o 6 o0rdenes de magnitud. En la
Figura 3-9 se presenta el histograma del coeficiente de almacenamiento, donde se
puede apreciar con mas claridad esta variacion y se observa que la mayoria de los

valores son superiores a le-8.
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Figura 3-9. Histograma del coeficiente de almacenamiento estimado para todas las familias de
fracturas

En la Figura 3-10 se presenta el diagrama de cajas del coeficiente de
almacenamiento de todas las familias, donde se confirma la gran variacién de este
paradmetro en cada familia en las diferentes redes. Sin embargo, se puede observar
gue el coeficiente de almacenamiento medio para cada familia, es
aproximadamente el mismo o por lo menos del mismo orden de magnitud. Este
valor es muy pequefio y se concluye que las fracturas del granito batolitico El
Berrocal son muy conductivas, pero tienen muy poca capacidad de
almacenamiento.
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Finalmente, en la Figura 3-11 se presenta la evolucion y la comparacion de la
prueba de bombeo en la red 10, a través de los trabajos anteriores. Se puede
concluir, que la calibracion mejoré con las redes percoladas y la implementacion
de la metodologia de calibracion.
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Figura 3-11. Diferentes ajustes de trabajos anteriores para la prueba de bombeo en lared 10.

3.3 Simulacién de transporte

Para resolver el problema inverso de transporte, primero se simul6 el flujo en
régimen estacionario con los caudales utilizados en el ensayo (bombeo y
extraccion), para generar el campo de velocidades en el cual fueron inyectados los
trazadores. Posteriormente, se analizd el problema de transporte en régimen
transitorio con la implementacion de un modelo de doble porosidad, involucrando
los procesos de transporte de adveccion, dispersion y difusion en la matriz
dependiendo del trazador (ADE +MD).
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Los parametros asociados al transporte de solutos en cada red de fracturas, son:
la dispersividad longitudinal (como es un elemento 1D, conceptualmente no existe
dispersividad transversal), porosidad (una para cada familia y una para la zona
inmovil o matriz rocosa) y el coeficiente de difusion (para la zona movil o fracturas
y otro para la inmovil o matriz rocosa). Es decir, que el numero de parametros
calibrados en cada de red de fracturas es 10.

Para el analisis numérico del ensayo de trazadores, se debe garantizar que las
condiciones de frontera no afecten la zona influenciada por el bombeo y la
inyeccién del trazador (por ejemplo, abatimiento nulo y concentracion nula en todas
las fronteras). Con base en lo anterior para definir el dominio de modelacion,
también se utiliz6 una geometria externa (Cubo) que contenia toda la red de
fracturas. En la Figura 3-12, se presentan las condiciones de frontera aplicadas al
cubo en el problema de flujo estacionario y transporte.

Extraccion de

caudal (tramo S2.1) Inyeccién de masa

(tramo S13.4)
Contorno de j 6
flujo nulo q
| 3« Contornos con descenso
| ®
4 i 2 y entrada de caudal con
|

concentracion nula

som || 1 -
Contornos con descenso 4}!
A 400 m

y entrada de caudal con 5
concentracién nula L.
TR T
flujo nulo

Figura 3-12. Condiciones de contorno empleadas para la interpretacion numérica del ensayo de
trazadores entre los tramos de sondeo S2.1 (de extraccion) y S13.4 (de inyeccion) [Ruiz, 2002]

Los nodos que intersectan las caras de arriba y de abajo del cubo (dominio), se les
asignd una condicién de flujo nulo; mientras que a los nodos que intersectan las
caras laterales, se les asigné una condicion de nivel fijo con descenso nulo y una
concentracion nula [Ruiz, 2002]. Ademas, en los nodos donde se encuentran los
tramos de los sondeos S2 y S13, se les asigno el valor del caudal de extraccion e
inyeccion respectivamente.

Como primera medida se simul6 el flujo en estado estacionario (con los parametros
de flujo calibrados anteriormente), con el fin de obtener el campo de velocidades
del macizo. Posteriormente, se simul6 el transporte de solutos en el macizo durante
los 9 dias que dur6é el ensayo de trazadores y se obtuvieron los datos de
concentraciones en el tramo obturado del pozo S13.4, donde se tenian registros de
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campo, esto con el fin de comparar los datos simulados con los medidos utilizando
una funcioén objetivo. Asi, se realiz6 la calibracion de los parametros de transporte
a través de los diferentes algoritmos de optimizacion.

Segun la forma de las curvas de llegada de los trazadores que se presentan Figura
2-10 (Uranina) y la Figura 2-11 (Deuterio), se deduce que los dos solutos se pueden
considerar conservativos, pero presentan un comportamiento diferente, a pesar de
ser inyectados simultaneamente y en el mismo medio.

Para el analisis de la curva de llegada del deuterio y la calibracion de los parametros
se aplico el modelo de transporte clasico adveccidn-dispersion (ADE), mientras que
para la Uranina que presenta una cola mas marcada, se utilizé el modelo de
transporte adveccion-dispersion incluyendo difusion en la matriz (ADE+MD), donde
el dominio de modelacion se trata como la superposicion de dos medios. El primero
de ellos, una zona mavil o de flujo, que representa las fracturas (por donde fluye el
agua) y los mecanismos de transporte que se dan en esta zona incluyen adveccion,
dispersion y reacciones quimicas. El segundo medio, es la zona inmévil que
representa la matriz rocosa donde el flujo de agua es despreciable, y como
consecuencia, no hay adveccion y la dispersion se reduce a la difusion molecular
[Carrera et al., 1998].

3.3.1 Resultados

Como en el problema de flujo, se opt6 por realizar una metodologia de calibracion
en serie, combinando los algoritmos de optimizacion. Primero, se optimiz6 cada red
con el Algoritmo de maxima verosimilitud (Método de Levenberg-Marquardt) y el
SCE-UA (obteniendo los valores semilla de los resultados de trabajos anteriores),
los cuales arrojan un conjunto Unico de parametros Optimos. Seguido a esto, se
compararon los resultados de cada algoritmo y se defini6é un intervalo de busqueda
en cada parametro, para finalmente implementar la metodologia GLUE y realizar
un andlisis de sensibilidad.

Sin embargo, al calibrar los pardmetros de transporte para las 36 redes de fracturas
percoladas donde se obtuvieron resultados aceptables en flujo, ninguna red
presento resultados satisfactorios en términos del valor de la funcién objetivo (J;, <
10 0 E < 1). En la Figura 3-13 y en la Figura 3-14, se presentan los ajustes de la
curva de llegada de Uranina para la red 10 (mejor calibracién en flujo), teniendo
cada uno valores extremos de los parametros de transporte. En ninglin escenario
llegd todo el trazador, esto puede ser resultado del no cumplimiento del criterio de
Pléclét debido a elementos muy largos o debido a la baja conectividad de la red de
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fracturas, es posible que la densidad de fracturas de la

umbral de percolacion.
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Debido a los malos resultados obtenidos con la calibracion de los parametros de
transporte en las redes percoladas, se decidi6 implementar la metodologia de
calibracion a las 6 redes sin percolar utilizadas por Donado [2009] para los dos
trazadores (Deuterio y Uranina), en las cuales se obtuvo resultados satisfactorios.
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= Deuterio

De las 6 redes utilizadas por Donado [2009] en la calibracion de los parametros de
transporte, solo 5 obtuvieron resultados aceptables en términos del valor minimo
de la funcién objetivo (J, < 10 o E < 1). La Tabla 3-5, presenta el resumen de los
parametros de transporte obtenidos para las 5 redes calibradas con la curva de
llegada del Deuterio.

.. Difusion Molecular .
Coeficiente de (m2/d) Porosidad
RED Dispersion

Longitudinal (m) | Fracturas | Matriz 1 2 3 4 5 Matriz
10 88.800 2.83E-02 | 9.03E-07 | 2.66E-03 | 3.89E-12 | 3.95E-04 | 3.06E-14 | 3.05E-04 | 3.50E-04
04 81.565 1.67E-03 | 2.97E-05 | 1.22E-03 | 2.24E-09 | 4.15E-09 | 1.01E-12 | 3.56E-09 | 1.03E-04
17 70.000 1.00E-01 | 1.00E-05 | 1.32E-03 | 4.55E-04 | 4.12E-03 | 5.15E-02 | 6.27E-06 | 7.07E-04
02 75.114 9.15E-03 | 8.08E-04 | 2.90E-02 | 5.07E-06 | 7.66E-03 | 9.02E-06 | 2.43E-06 | 1.01E-02
08 81.408 1.00E-01 | 1.00E-05 | 2.11E-09 | 3.42E-04 | 1.12E-09 | 9.97E-12 | 3.99E-09 | 9.33E-04

Tabla 3-5. Pardmetros de transporte 6ptimos para cada red - Deuterio

En la Figura 3-15 se presentan el mejor ajuste de la curva de llegada del Deuterio
obtenido con la red 10, en ella se puede observar que se ajustd muy bien la cola
de la curva, pero no se logro obtener la concentracidon maxima.
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Figura 3-15. Ajuste de la curva de llegada del Deuterio en lared 10



Capitulo 3 - Optimizacion — Problema inverso 51

Observando el diagrama de dispersion o de puntos (Figura 3-16), arrojado por la
metodologia GLUE (utiliza MCAT), se puede concluir que el parametro mas
sensible e identificable para el modelo, es la porosidad de las fracturas que
pertenecen a la familia 1.
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Figura 3-16. Diagrama de dispersién para los parametros de transporte de la red 10 utilizando la
metodologia GLUE - Deuterio

Esto se confirma con el analisis de sensibilidad, que evalGa el comportamiento de
los parametros de transporte en lared 10. En la Figura 3-17 a) se presenta el grafico
de la distribucion de probabilidad acumulada (basado en la funcién obijetivo), el
gradiente mas alto se encuentra en la barra mas oscura y representa el valor de
ese pardmetro en la mejor corrida. Y, la Figura 3-17 b) presenta el gréfico de
sensibilidad regional, donde las curvas de color magenta corresponden al grupo
con mejor (H) Funcién Objetivo y la de color cian los peores (L) valores de la
Funcién Objetivo. En ambas gréficas se puede concluir que el parametro con mayor
grado de identificabilidad y mas sensible, es la porosidad de las fracturas de la
familia 1.

Sin embargo, al analizar los resultados de las otras 5 redes, se encontré que el
pardmetro de transporte mas sensible e identificable en todas las redes para el
Deuterio, es la porosidad de alguna de las familias de fracturas. Para cada red, la
familia que controla los procesos de transporte (cuenta con el parametro mas
sensible) es diferente, debido a que la generacion de las redes de fracturas
discretas, no fue condicionada.

No se realiz6 andlisis estadistico debido a la poca cantidad de redes que se
ajustaron a la curva de llegada de este trazador; sin embargo, los valores de los
parametros de transporte para cada red son similares, con excepcion de la
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porosidad que tiene variaciones de hasta 5 o0 6 érdenes de magnitud en cada familia
y por supuesto de red a red (Tabla 3-5).
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Figura 3-17. a) Grafico de distribucién de probabilidad acumulada para los parametros de transporte
en lared 10. b) Analisis de sensibilidad regional para los parametros de transporte en lared 10 -
Deuterio

Finalmente, en la Figura 3-18 se presenta la evolucién y la comparacion de la curva
de llegada del Deuterio en lared 10 y la red 02, a través de los trabajos anteriores.

Se puede concluir que la calibracion mejoro6 con el ajuste de las colas de las curvas,
es decir, se modelé con éxito el proceso de difusion en la matriz con la
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implementacion de la metodologia de calibracién. Sin embargo, en ningiin caso se
logro ajustar el pico de concentracion en las curvas.
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= Uranina

De las 6 redes utilizadas por Donado [2009] en la calibracién de los parametros de
transporte, solo 5 obtuvieron resultados aceptables en términos del valor minimo
de la funcion objetivo (J, < 10 0 E < 1). En la Tabla 3-6, se presenta el resumen de
los pardmetros de transporte obtenidos para las 5 redes calibradas con la curva de
llegada de la Uranina.

weo | Cmcimede | P
Longitudinal (m) Fracturas 1 2 3 4 5
10 16.308 3.10E-02 2.37E-03 | 5.03E-12 | 2.07E-04 | 6.31E-15 | 1.76E-05
04 17.481 1.00E-01 1.63E-03 | 2.68E-09 | 1.18E-09 | 9.97E-12 | 4.74E-09
17 18.590 1.00E-01 1.32E-03 | 4.55E-04 | 4.12E-03 | 5.15E-02 | 6.27E-06
02 15.840 5.05E-02 1.49E-04 | 5.75E-06 | 3.85E-05 | 9.97E-06 | 3.15E-06
08 20.590 1.00E-01 2.11E-09 | 3.42E-04 | 1.12E-09 | 9.97E-12 | 3.99E-09

Tabla 3-6. Pardmetros de transporte 6ptimos para cada red - Uranina

La Figura 3-19 presenta el mejor ajuste de la curva de llegada de la Uranina
obtenido con la red 10, en ella se puede observar que se ajusté bien el tiempo al
pico. Sin embargo, no se logré obtener la concentracion maxima ni modelar
correctamente la cola de la curva.
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Observando el diagrama de dispersion o de puntos (Figura 3-20), arrojado por la
metodologia GLUE (utiliza MCAT), se puede concluir que el parametro mas
sensible e identificable para el modelo es el coeficiente de dispersion longitudinal,
resultado esperado para un modelo de transporte tipico de Adveccidn-Dispersion.
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Figura 3-20. Diagrama de dispersién para los parametros de transporte de la red 10 utilizando la
metodologia GLUE - Uranina

Esto se confirma con el andlisis de sensibilidad, que evalGa el comportamiento de
los parametros de transporte en lared 10. En la Figura 3-21 a) se presenta el grafico
de la distribucion de probabilidad acumulada (basado en la funcién obijetivo), el
gradiente mas alto se encuentra en la barra mas oscura y representa el valor de
ese parametro en la mejor corrida. Y, la Figura 3-21 b) presenta el grafico de
sensibilidad regional, donde las curvas de color magenta corresponden al grupo
con mejor (H) Funcién Objetivo y la de color cian los peores (L) valores de la
Funcion Objetivo. En ambas gréaficas se puede concluir que el pardmetro con mayor
grado de identificabilidad y mas sensible, es el coeficiente de dispersion
longitudinal.

Al analizar los resultados de las otras 5 redes, el parametro mas sensible también
es el coeficiente de dispersion longitudinal.

No se realiz6 andlisis estadistico, debido a la poca cantidad de redes que se
ajustaron a la curva de llegada de este trazador; sin embargo, los valores de los
parametros de transporte para cada red son similares, con excepcion de la
porosidad que tiene variaciones de hasta 5 o0 6 érdenes de magnitud en cada familia
y por supuesto de red a red (Tabla 3-6).
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Figura 3-21. a) Grafico de distribucién de probabilidad acumulada para los parametros de transporte
en lared 10. b) Andlisis de sensibilidad regional para los pardmetros de transporte en lared 10 -
Uranina

Finalmente, en la Figura 3-22 se presenta la evolucién y la comparacion de la curva
de llegada del Deuterio en lared 10 y la red 02, a través de los trabajos anteriores.
Se puede concluir, que la calibracion no mejoré con la implementacion de la
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metodologia de calibracion; lo anterior debido a que en ningun caso, se logré
ajustar el pico de concentracion en las curvas y ni la cola de la curvas.
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Figura 3-22. Diferentes ajustes de trabajos anteriores para la curva de llegada de la Uranina en la red
10y lared 02.

Una vez presentados los resultados de la optimizacién de los pardmetros de flujo
y transporte y el analisis de sensibilidad y estadisticos de los mismos, se dara
paso a las conclusiones de la presente investigacion.
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4.Conclusiones

Los modelos hidrogeoldgicos utilizados en medios fracturados, presentan multiples
dificultades para analizar los procesos de flujo y de transporte; principalmente en
la representacion mediante un modelo conceptual, y cdmo se acopla
numeéricamente. La aproximacion por DFN asume un grado de isotropia, modela
los procesos de flujo y de transporte de forma individual en cada fractura, lo cual
es un gran adelanto en la caracterizacidon hidrogeolégica de este tipo de
formaciones.

Ante la dificultad de calibrar los parametros de flujo y transporte en la redes de
fracturas discretas, se opt6 por desarrollar una metodologia de calibracion en serie,
combinando los algoritmos de optimizacion. Primero, se optimiz6 cada red con el
Algoritmo de méxima verosimilitud (Método de Levenberg-Marquardt) de TRANSIN
IV y el SCE-UA (obteniendo los valores semilla de los resultados de trabajos
anteriores), los cuales arrojan un conjunto Unico de parametros éptimos. Seguido
a esto, se compararon los resultados de cada algoritmo y se definié un intervalo de
busqueda en cada parametro, para finalmente implementar la metodologia GLUE
y realizar un analisis de sensibilidad. Esto permiti6, obtener los resultados
deseados de manera agil y sin mucha intervenciéon del modelador.

Al solucionar el problema inverso de flujo con la metodologia de calibracién en las
77 redes a las cuales Pardo [2012] aplic6 con éxito la teoria de la percolacién, solo
36 obtuvieron resultados aceptables en términos del valor minimo de la funcién
objetivo (J, < 10 0 E < 1). Sin embargo, en todas las redes se mejoro el ajuste de
la curva de abatimiento en el pozo de bombeo y en los 3 pozos de observacion.

Al realizar el andlisis de sensibilidad con la metodologia GLUE (utilizando MCAT),
se encontré que el parametro de flujo mas sensible e identificable en todas las
redes, es la conductividad hidraulica de alguna de las familias de fracturas. Sin
embargo para cada red, la familia que controla el flujo (cuenta con el parametro
mas sensible) es diferente, debido a que la generacién de las redes de fracturas
discretas, no fue condicionada.
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Con el andlisis estadistico de los parametros de flujo, se encontré una variacion
tanto de la conductividad hidraulica, como del coeficiente de almacenamiento
especifico para cada familia, y en la red entera de entre 5y 6 érdenes de magnitud.
Ademas, los estadisticos de estos parametros en cada familia y para toda la red,
son muy similares. Como resultado el intervalo del valor de los parametros
estimados, tiene sustento fisico y es coherente con los resultados de trabajos
anteriores.

Al solucionar el problema de transporte para las 36 redes de fracturas percoladas
donde se obtuvieron resultados aceptables en flujo, ninguna red presento
resultados satisfactorios en términos del valor de la funcion objetivo (J, < 100 E <
1), tanto para Deuterio como para Uranina. En las curvas de llegada se puede
apreciar, gue en ningun escenario llegé todo el trazador, como si este se quedara
en lared de fracturas y no llegara al punto de observacion. Esto puede ser resultado
del no cumplimiento del criterio de Pléclét, debido a que con la percolacion las redes
guedaron con elementos muy largos, o debido a la baja conectividad de la red de
fracturas; ademas, es posible que la densidad de fracturas de la red esté por debajo
del umbral de percolacion.

Debido a los malos resultados en la calibracion de los parametros de transporte
con las redes percoladas, se decidié implementar la metodologia de calibracién a
las 6 redes sin percolar utilizadas por Donado [2009] para los dos trazadores
(Deuterio y Uranina), las cuales arrojaron resultados satisfactorios.

Para el Deuterio, al solucionar el problema inverso de transporte en las 6 redes
utilizadas por Donado [2009], en 5 redes se obtuvieron resultados aceptables en
términos del valor minimo de la funcién objetivo (J, <10 o E < 1). Se puede
concluir que la calibracién mejoro el ajuste de las colas en las curvas, es decir, que
se model6 con éxito el proceso de difusion en la matriz con la implementacion de
la metodologia de calibracién. Sin embargo, en ningin caso se logré ajustar el pico
de concentracién en las curvas.

Al realizar el andlisis de sensibilidad con la metodologia GLUE (utilizando MCAT),
se encontré que el parametro de transporte mas sensible e identificable en todas
las redes para el Deuterio, es la porosidad de alguna de las familias de fracturas.
Sin embargo para cada red, la familia que controla los procesos de transporte
(cuenta con el parametro mas sensible) es diferente, debido a que la generacién
de las redes de fracturas discretas, no fue condicionada.
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Para la Uranina, al solucionar el problema inverso de transporte en las 6 redes
utilizadas por Donado [2009], en 5 redes se obtuvieron resultados aceptables en
términos del valor minimo de la funcién objetivo (J,, < 10 o E < 1). De lo cual se
concluye, que la calibracion no mejoro con la implementacion de la metodologia de
calibracion, debido a que en ningun caso, se logré ajustar el pico de concentracion
ni la cola de la curvas.

Al realizar el andlisis de sensibilidad con la metodologia GLUE (utilizando MCAT),
se encontré que el parametro de transporte mas sensible e identificable para la
Uranina es el coeficiente de dispersion longitudinal, resultado esperado para un
modelo de transporte tipico de Adveccidn-Dispersion, y que segun Donado [2009],
es el parametro mas dificil de calibrar y fuente de inestabilidad numérica.

La optimizacion de los parametros de flujo y transporte del modelo, resulté exitosa
si se tiene en cuenta el elevado nivel de complejidad geométrico. Esta metodologia
de calibracion para las redes de fracturas discretas que se propuso en el presente
trabajo, genera una buena aproximacién para la simulacién de los procesos de flujo
y transporte en este tipo de medios geoldgicos complejos.
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A. ANEXO |

Anexo digital de los resultados de las calibraciones de todas las redes para
problemas de flujo y transporte
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