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1. Conceptos Basicos

El transporte de solutos es uno de los fenémenos de mayor relevancia en los estudios referentes a la
hidrogeologia (Patil y Chore, 2014). A lo largo de este capitulo se describirdn los principales procesos
fisicos que intervienen en el transporte de solutos, asi como los conceptos basicos de la teoria de los

Autématas Celulares propuesta para simular dicho fenémeno.

1.1 Mecanismos de transporte de solutos

En esta investigacion se estudia el transporte de solutos conservativos (no reactivo) es decir aquel en
donde no se consideran las pérdidas de masa ni las reacciones quimicas que pudiesen presentarse al
interactuar el agua con iones, moléculas o particulas sélidas presentes en el medio. Es decir, que
Gnicamente se consideran los procesos fisicos propios del transporte de solutos (Adveccién, Difusién

molecular, Dispersién mecanica y Dispersién Hidrodindmica).

1.1.1 Adveccion

La Adveccion es el proceso mediante el cual los solutos son transportados Ginicamente por acciéon del
flujo a través de un medio (poroso, fracturado, etc). La masa transportada (soluto), se desplaza
siguiendo la trayectoria descrita por las lineas de flujo (Domenico y Schwartz, 1998). Por lo anterior,
para determinar la cantidad de soluto transportado por Adveccién, es necesario conocer las

caracteristicas del flujo.

La velocidad a la cual fluye el agua subterrdnea a través de un medio poroso, es una de estas
caracteristicas. Esta, es conocida como velocidad de Darcy y es definida mediante la ley que lleva el

mismo nombre, la cual se presenta en la Ecuacién 1.1 (Freeze y Cherry, 1979).

Ecuacién 1.1
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Donde:

q: Velocidad de Darcy, también conocida como el flujo especifico [L3 /T /L?]

Q: Caudal [L3 /T]

A: Area [1?]

K: Conductividad Hidraulica [L/T]

dh
i: Gradiente Hidraulico (E) [L/L]

El ingeniero Francés Henry Darcy, alrededor del afio 1856, fue encargado de disefar la red de
abastecimiento de la ciudad de Dijon- Francia. El present6 un reporte del trabajo que le habia sido
encomendado, en el cual describi6é un laboratorio experimental construido para analizar el flujo del
agua a través de materiales arenosos (medio poroso), los resultados experimentales obtenidos a partir

de su experimento son conocidos actualmente como la Ley de Darcy (Hubbert, 1954).

Esta ley establece que la velocidad de Darcy (Flujo Especifico) es directamente proporcional a una
constante de proporcionalidad conocida como la conductividad hidréulica (K), y a la diferencia de carga
hidraulica (dh) cuando la longitud de estudio se mantiene constante, e inversamente proporcional a la

longitud (dl) cuando la diferencia de carga hidraulica se mantiene constante (Hubbert, 1954).

Hubert demostré que la constante de proporcionalidad presente en la Ley de Darcy (K), no solo era
funcién del medio poroso como lo dijo Darcy, sino también de fluido (Hubbert, 1954). El observé que
cuando se varian algunas de las propiedades del fluido, tales como la densidad o la viscosidad, o las
propiedades geométricas de la arena, la Ley de Darcy mantiene validez, pero la conductividad hidraulica

varia (Ecuacién 1.2).

Kap, i
1 Ecuacién 1.2
Ka /’u )

Donde:

e pesladensidad del fluido [M/L3]
e ues laviscosidad del fluido [M/LT]

Asimismo si se varia el tamafio del grano de la arena, se encuentra que la conductividad hidraulica es

proporcional al didmetro promedio del grano elevado al cuadrado (Ecuacién 1.3).
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Kad? Ecuacién 1.3
Donde:
e d:esel didgmetro promedio del grano de arena del medio [L]

Sin embargo, para determinar la velocidad real con la que fluye el agua a través de los poros (velocidad
de poros), se requiere considerar la porosidad efectiva del medio. De este modo la velocidad de poros,
también conocida como velocidad promedio lineal, queda definida en la Ecuacién 1.4 (Domenico y

Schwartz, 1988).

Ecuacién 1.4

Donde:

e v:Velocidad de poros [L/T]

e n,: Porosidad efectiva [L? /L3].

Una vez determinada la velocidad a la cual fluye el agua subterranea a través de un medio poroso, es
posible cuantificar la cantidad de soluto transportado por el proceso advectivo, multiplicando la
concentraciéon del soluto disuelto en el agua por la cantidad de agua que a traviesa el medio (ver

Ecuacién 1.5).
J=v-'n,-C Ecuacién 1.5
Donde:

J: Cantidad de soluto transportado por adveccién [M /T /L?].

e C: Concentracién del soluto [M/L3].

nN,: Porosidad efectiva [L3 /L3].

e (: Concentracién del soluto [M/L3].
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1.1.2 Difusiéon molecular

La difusién molecular es un proceso causado por el movimiento browniano de las particulas de un
soluto en el agua, que les permite transportarse de un punto de mayor a un punto de menor
concentracién. El flujo producido por difusién molecular es descrito mediante la Ley de Fick, y se

presenta en la Ecuacion 1.6 (Domenico y Schwartz, 1988).

oc

J= =Daxz5

Ecuacion 1.6

Donde:

e J: Cantidad de soluto transportado por difusién molecular [M /T /L?]
e Dd: Coeficiente de difusién molecular en un medio liquido puro [L? /T]

e dC/dx: Gradiente de Concentracién [M/L3/L].

Ademas, se introduce el coeficiente de difusién molecular efectivo (Dd’), el cual es una relacién entre
el coeficiente de difusion molecular en un medio liquido puro y parametros propios del medio

(Ecuacion 1.7).
D, =D**Dd Ecuacién 1.7
Donde:

e D,': Coeficiente de difusién molecular efectivo [L? /T].
e D™: Constante del medio.

e D, : Coeficiente de difusién molecular de un medio liquido puro [L?/T].

A partir de esta relacién varios investigadores han disefado relaciones empiricas que permiten
determinar el coeficiente de difusién efectivo (Helfferich, 1957; Bear, 1972; Greeenkorn, 1983). La

relacién propuesta por Bear (1972) es presentada en la Ecuacién 1.8. (Bear, 1972).

Dy =w=Dd Ecuacion 1.8
Donde:

W: Es el coeficiente de tortuosidad del medio.



1. Conceptos basicos 7

1.1.3 Dispersién mecanica

La dispersién mecanica es el proceso ocasionado por variaciones en la velocidad de desplazamiento de
un soluto un en torno a la velocidad promedio. Si ocurre en la velocidad principal del flujo, se conoce
como dispersién longitudinal, en caso contrario se conoce como dispersién transversal (Domenico y

Schwartz, 1988).

Este fenémeno estd relacionado con la escala en la que se observa. En la escala microscépica, este
comportamiento es mucho mas evidente que en la escala macroscépica. Lo anterior ocurre por factores

como la tortuosidad, el tamafo de los poros, etc.

1.1.4 Dispersion hidrodinamica

La dispersion hidrodindmica es la suma de los procesos de difusién molecular y dispersiéon mecanica

(Domenico y Schwartz, 1988).

Los coeficientes de dispersion hidrodindmica, longitudinal y transversal, son definidos en un medio

homogéneo e isotrépico en la Ecuacién 1.9 y la Ecuacién 1.10

D,=a,*V, +D" Ecuacién 1.9

Dy =ar*xV, +D* Ecuacién 1.10
Donde:

e Dy D,: Coeficiente de dispersién hidrodindmica transversal y longitudinal [L?/T].
e ar a;: Coeficiente de dispersividad transversal y longitudinal [L].
e V;:Velocidad longitudinal media [L/T].

e D*: Coeficiente de difusién efectiva [L?/T].

El coeficiente de dispersién hidrodindmico puede ser calculado utilizando la Ecuacién 1.11 (Berg,
1983).

0% = f x%2 x C(x)dx = 2Dt Ecuacién 1.11
0
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Donde:

e 02: Varianza de la distribucién espacial de la concentracién.
e (:Concentracion del soluto [M/L3].
e t:Tiempo [T]

e D: Coeficiente de dispersién hidrodindmico [L?/T].

1.2 Ecuacién de transporte

La ecuacién de transporte, también conocida como ecuacién de adveccién dispersién (ADE), surge a
partir de la aplicacién del principio de conservacién de masas en un volumen de control. En importante
anotar que en esta investigacion, Gnicamente se consideraron los procesos fisicos que intervienen en

el transporte (advectivos y dispersivos) utilizando solutos no reactivos con el medio.

La forma unidimensional de expresar la ecuacién de Adveccién Dispersién (ADE), en un medio saturado,

homogéneo e isotrépico para flujo uniforme, esta dada por la Ecuacién 1.12 (Freeze y Cherry, 1979).

2%C oc o0C

X552 Uxa = ot Ecuacién 1.12

Donde:

e x: Coordenada en la direccién del flujo.
e v:velocidad promedio del flujo [L/T].
e D,: Coeficiente de dispersion hidrodindmica [L?/T].

e (:Concentracién del soluto [M/L3].

. g—i: Gradiente de concentracién del soluto [L/L].

Ogatay Banks propusieron una solucién exacta para la Ecuacién ADE, en un medio poroso homogéneo,

la cual es presentada en la Ecuacién 1.13 (Ogata y Banks, 1961).

C 1[ £ (l—vt)_l_ (Ul) ¢ <1+vt>l
— =—=\erJc ex — ] eric .z
Co 2 ZX/D_xt p Dx 2\/D_xt Ecuaciéon 1.13
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Donde:

e [: Distancia en la direccién del flujo [L]
e erfc: Funcién error complementaria
e v:velocidad promedio del flujo [L/T]
e t.Tiempo [T]

e D,: Coeficiente de dispersién hidrodindmica [L?/T].

C. Concentracién del soluto [M/L3].

1.3 Paradigma de los autématas celulares

Un Autémata Celular es un modelo matemidtico que permite simular sistemas hidrodindmicos
complejos mediante modelos simples (Von Neumann, 1967). Este considera un sistema complejo
conformado por un gran ndmero de elementos sencillos e idénticos, que interaccionan localmente
simulando un comportamiento global (Santos y Obregén, 2010). El fundamento del modelo AC radica
en la reproduccion de patrones observados en un sistema complejo mediante el uso de reglas simples,
capaces de modelar el comportamiento global del sistema (llachinski, 2002; Weimar, 2003; Santos y

Obregén, 2010).

La idea del modelo consiste en crear un conjunto de celdas independientes con un estado asociado.
Cada celda evoluciona cambiando su estado en cada instante de tiempo. El cambio de estado de cada
celda se determina con base en reglas de transicién, definidas en funcién del estado actual (presente)
de la celda y del estado del conjunto de celdas adyacentes a la analizada, es decir los estados de las

celdas de una vecindad local previamente determinada (Rinaldi, 2011; Lora et al., 2017).

Es importante tener en cuenta, que las reglas de interaccién aplicadas a las vecindades, originalmente
fueron consideradas como funciones de tipo booleano (Wolfram, 1994), de ahi parte la simplicidad de

las reglas que permiten simular fenémenos complejos (Lora et al., 2017).

Una de las ventajas de los AC radica en su capacidad de paralelizacién, lo que permite actualizar
millones de celdas en un lapso corto, disminuyendo notablemente los tiempos computacionales de

simulacién, en comparacién con otros métodos numéricos (Santos y Obregén, 2010).

El origen del modelo AC se remonta a los afios 50, sin embargo, el interés por éste comenz6 solo hasta
la década del 70 cuando el matematico Martin Gardner publicé los trabajos realizados por John Horton
Conway en el articulo “Matematical games, the fantastic combinations of John Conway'’s new solitaire

game life” (Gardner, 1970). Eljuego de la vida, como se le conoce al modelo AC propuesto por Conway,






2. Fase experimental

Para realizar el modelo numérico basado en AC que simula el transporte de solutos en un medio poroso,
se generd una base de datos que le permite al modelo aprender los patrones del comportamiento del
fendmeno estudiado. Esta base de datos, contiene una serie de imagenes captadas durante ensayos de
trazadores realizados en el modelo fisico, sometidas a un procesamiento de imagenes y una
segmentacion de las mismas para finalmente obtener informacién cuantitativa (intensidad de color)

con la que se entrené el modelo AC.

2.1 Montaje experimental

En esta investigacion se construyé un modelo fisico que representa un medio continuo y saturado. Se
consideraron dos (2) escenarios, un acuifero homogéneo confinado y otro heterogéneo estratificado
confinado. Para ello, se construyeron dos (2) cajas en acrilico de calibre 8 mm y dimensiones de 70cm

x 45cm x 4cm, tal y como se presenta en la Figura 1.

En estas cajas se perforaron 35 pozos transversales (orificios localizados en la cara posterior del
modelo de 4 mm de didmetro, a los que se les introdujeron tubos que permiten el flujo desde el exterior
hacia el interior del modelo y viceversa) dispuestos en un enmallado de 7x5. Los pozos perforados
permiten inyectar el soluto a transportar, tomar las muestras y efectuar ensayos de trazadores, tanto
en medios porosos homogéneos como en heterogéneos. Ademds se cubrieron con geotextil para evitar
el taponamiento y la salida de material granular. En los extremos de cada caja, se introdujeron dos (2)
tubos de PVC ranurados para generar un gradiente hidriulico constante y simular una condicién de
flujo regional. Estos, también fueron recubiertos con geotextil a fin de evitar que el material granular

obstaculizase las ranuras y produjese condiciones de flujo preferente.
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2.2 Caracterizacion del medio

Para simular los dos escenarios propuestos, se utilizaron dos (2) tipos de arenas, las cuales difieren en
su composicién granulométrica Tabla 1. Para cada tipo, se determinaron algunas de sus caracteristicas
mas relevantes, tales como didmetros caracteristicos d10, d60 y el coeficiente de uniformidad (Lambe

y Whitman, 1969).

Tabla 1 Caracterizacion de las arenas utilizadas

TIPO DE ARENA d10 (um) d10 (um) Cu
30 900 590 1.52
50 390 160 2.43

Ademas se calculd la conductividad hidraulica, otro de los pardametros hidrogeolégicos que permiten
caracterizar el medio estudiado (Tabla 2). Esta fue estimada con base en la ley de Darcy, en la que las
incégnitas son el caudal, la seccién transversal del modelo y el gradiente hidraulico. Los dos primeros
pardmetros son conocidos mientras que el Gltimo, fue determinado luego de instalar piezémetros en

los extremos del modelo.

Tabla 2 Parametros hidrogeolégicos

MEDIO TIPO DE ARENA K (m/dia)
Homogéneo 30 220.4
Heterogéneo 30 330.6
50 165.5

El almacenamiento especifico usualmente se calcula a partir de la Ecuacién 2.1. Esta es vélida

Ginicamente para acuiferos confinados como los simulados (Domenico y Schwartz, 1998).

Ss = pg(a + neP) Ecuacién 2.1

En esta ecuacién, p es la densidad de masa del agua [M/L3], g es la aceleracién gravitacional, a es la
compresibilidad del acuifero [T?L/M], n, es la porosidad efectivay 8 [1/L3] es la compresibilidad del

agua.

En esta investigacion se decidié asumir el almacenamiento especifico como 1x107%m ™1

, valor con el
mismo orden de magnitud de lo propuesto por Domenico (1965) para acuiferos con las caracteristicas

de los estudiados (Domenico y Mifflin, 1965).
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2.3 Proceso de llenado

Muchos han sido los estudios desarrollados para realizar el llenado con arena de modelos fisicos,
intentando garantizar homogeneidad e isotropia en cada estrato (Ripple et al., 1973; Schiegg, 1990;
Takumi et al., 2013).

El proceso de llenado se realizé con base en la metodologia propuesta por Oliviera (1996), quién
determiné que el llenado con vibracién en hiimedo es el método mas efectivo cuando no se cuenta con
equipos sofisticados (Oliviera et al., 1996). Segtin Botero (2015), para garantizar un buen llenado, es
necesario vibrar el modelo mientras se vierten capas finas de arena saturada a una taza de 5cm/h. Dado
que los dos (2) escenarios abordados corresponden a acuiferos confinados (saturados), el llenado en
hamedo fue conveniente al brindar una condicién inicial de saturacién total al medio (Botero y Donado,

2015).

Una vez realizado el llenado del modelo con arena, se adicion6 una capa fina de arcilla Montmorrillonita
en la parte superior, que por su pequefio tamaiio de particula (inferior a 2um) y su morfologia laminar
(filosilicatos) (Dahn et al., 2002), hace que sea un material practicamente impermeable, garantizando
la condicién de confinamiento de los acuiferos modelados. Ademds, se sellé la parte superior del
modelo con una ldmina de acrilico de 8 mm de espesor, acoplada herméticamente al modelo para evitar

posibles fugas.

2.4 Procedimiento experimental

El procedimiento experimental consistié en la realizacién de ensayos de trazadores entre los pozos
transversales del modelo, a fin de observar el comportamiento descrito por la mancha del soluto y

obtener curvas de llegada del soluto en un punto de observacién.

Primero, se garantiz6 un flujo continuo a través del modelo con un gradiente hidraulico de 0.047 m/m
(la pendiente de la linea pizométrica presenta 3 cm en vertical por 64 cm en horizontal) logrando una
condiciéon de flujo permanente Figura 1. Se bombe6 agua potable mediante una bomba peristaltica

Watson Marlow 520S y se garantizé un caudal de entrada al modelo de 300 mL/min.

Luego, se realizé la inyeccion continua de una solucién salina con Eosina Amarillenta tipo Y (trazador
conservativo) con una concentracién de 423 mg/L de cloruro de sodio y 1.023 mg/L de Eosina en los

puntos seiialados en la Figura 1.

EL modelo AC propuesto simula el transporte de solutos mediante una inyeccién puntual continua. Sin

embargo, no solo se represent6 en el modelo fisico la condicién de inyeccién anteriormente descrita,












3. Modelo de automatas celulares

En la literatura se encuentran diferentes modelos encaminados a simular el comportamiento
hidrodinamico del transporte de solutos en medios porosos. Unos resuelven la ecuacién diferencial de
transporte utilizando métodos numéricos a partir de un enfoque euleriano. Otros utilizan un enfoque
lagrangiano, en el que se trata el problema de transporte de masa monitoreando a un gran niimero de
particulas, en un método es conocido como Random Walk Particle Tracking (RWPT) (Hassan y

Mohamed, 2003; Salamon, 2006; Santos y Obregén, 2010; Benson et al., 2012).

En esta investigacion se propone un enfoque alternativo a los dos anteriores, basado en el paradigma
de los Autématas Celulares, aplicado a simulaciones de transporte en medio poroso. El modelo AC
propuesto simula el transporte del soluto a partir de reglas de transicién definidas con base en series
fotograficas de los ensayos de trazadores. Este modelo fue disefiado en el lenguaje de programacién

Java con el facilitador IDE NetBeans 8.1 (Oracle, 2017).

Para implementar el modelo AC, se realizé el procesamiento de la informacién obtenida del modelo
fisico, procesando y segmentando las imagenes captadas en la fase experimental (Santos y Obregén,
2010).

3.1 Procesamiento de imagenes

Determinar la concentracién espacio temporal de un contaminante, es el principal reto de la
modelacién fisica y numérica en cuanto a procesos de transporte se refiere (Sanchez et al., 1995). La
obtencién de estas concentraciones puede realizarse mediante espectrometria de masas, resonancia
magnética nuclear, titulacién potenciométrica, técnicas de infrarrojo, espectroscopia en el visible, entre
otras (Harris et al., 2007). Sin embargo, en esta investigacion, se decidié determinar la concentracién
relacionando la intensidad de los pixeles con la concentracién del contaminante, calculada por

conductimetria (Harris et al., 2007).

Determinar la concentracion de un soluto a partir de un andlisis fotografico, implica realizar un

procesamiento de las imagenes obtenidas para minimizar el ruido inducido por factores como: el brillo,
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( 0° v Imax = Inin
g—>o
x60°+0° V Iyay =7,92Db
Imax - Imin
g — b [e] [e] I b
H = Imax — Imin X607 +360° V' Ipax =19 < Ecuacién 3.3
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V=1 Ecuacién 3.5
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En este espacio de color se determind y asign6 la cantidad de brillo a todos los pixeles de la imagen en
110 (cantidad adimensional en una escala de 0 a 255). Finalmente se convirtieron las imagenes al
espacio de color RGB (Bayuelo et al., 2017). Los resultados de este procedimiento se pueden apreciar

en la Figura 3.

e Eliminacion del ruido producido por la diferencia de colores en los granos de arena

Otro de los factores que introduce ruido a las imagenes es la heterogeneidad de colores de los granos
de arena utilizados en el modelo fisico. Por ello, durante el proceso de llenado se intenté que éstos
tuviesen el mismo color, sin embargo no fue posible garantizar la completa homogeneidad cromatica

dada la naturaleza heterogénea de la cantera de donde fue extraido el material.

La mayoria de los granos utilizados presentan una tonalidad amarillenta, sin embargo se observé la
presencia de algunos con otras tonalidades. Por ello, se generaron nuevas imdgenes, a partir de las
originales, en las cuales se aplicé un filtro media con una vecindad de 31 x 31 pixeles. Como resultado
de dicho filtro, cada pixel fue reemplazado por el promedio de color, por canal, de la vecindad,
generando asi nuevas imagenes 961 veces mas pequefias pero lo suficientemente grandes para

observar el comportamiento hidrodinamico de la mancha.

Es de resaltar que la vecindad utilizada, de 31 x 31 pixeles, fue determinada por ensayo y error, luego
de probar con varios tamaiios y concluir que ésta optimiza la reduccién del ruido con la menor pérdida
de informacién posible, variables que son contrarias en el procesamiento de imagenes (Bayuelo et al.,

2017).
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3.3 Conceptualizacion del modelo AC

Los AC suelen clasificarse de acuerdo a la estructura que poseen: (i) segin la dimensién, (ii) segin el
tipo de vecindad y (iii) segln las reglas de transicién. En esta investigacion, se considerd un espacio
bidimensional el cual simula un corte longitudinal de un acuifero con una vecindad de Moore de radio

2 (Loraetal., 2017).

e Vecindades

Existe una gran cantidad de estructuras de vecindades para AC bidimensionales (Figura 6). Las mas
utilizadas son la vecindad de Moore, la cual considera las celdas adyacentes que comparten un borde
con la celda central (analizada), y la vecindad de Von Neumann que considera las celdas diagonales

(Packard y Wolfram, 1984; Jiménez et al., 2005; Santos y Obregén, 2010).

En este caso, se empled una vecindad de Moore con radio 2 (Figura 6), la cual reduce significativamente
el ndmero de estados en comparacién con vecindades mas grandes y mejora los resultados en
comparacién con vecindades mas pequenas, describiendo mejor el transporte del soluto simulado en

el modelo fisico.

e Reglas de transicion

Las reglas de transicién son en la practica, funciones locales, porque gracias a ellas se definen los
estados de la celda analizada en el tiempo t+1 en funcién a su propio estado en el instante t y al de la
celdas inscritas en la vecindad definida. Ademas, éstas son validas en cualquier punto del espacio
estudiado con excepcidn, en algunos casos, de las celdas ubicadas en los bordes de la reticula que
pueden, eventualmente, tener reglas especiales (Weimar, 1997; Santos y Obregén, 2010). Estas reglas

son clasificadas en:

e Reglas deterministicas: El estado de la celda es determinado por el estado de sus vecinas.

e Reglas probabilisticas: Este tipo de regla se produce cuando una funcién entrega uno o mas estados
con base en una funcién de densidad de probabilidad, es decir que considera que la suma de
probabilidades de todos los estados posibles es uno (Santos y Obregén, 2010). Asi pues, los AC se
convierten en procesos estocdsticos en tiempo discreto. El AC propuesto considera este tipo de

reglas de transicién.

Otra clasificacién es la propuesta Wolfram (1983). El agrupa las reglas de transicién en cuatro clases:
(i) en la primera, todos los estados iniciales convergen uniformemente a un estado final; (ii) en la

segunda, los estados iniciales convergen a varios estados finales siguiendo un conjunto limitado de



22 Implementacién de un modelo de autématas celulares disefiado para simular el
transporte de solutos en medios porosos

estructuras simples que permanecen constantes a lo largo del tiempo o se repiten periédicamente; (iii)
en la tercera, los estados iniciales cumplen un comportamiento similar al de la segunda clase con la
diferencia que los patrones de repeticién no son facilmente identificables; y por Gltimo en la cuarta (iv)
clase se presentan patrones que implican una mezcla de orden y aleatoriedad (Wolfram, 1983; Huerta,
2009). Sin embargo, es posible desarrollar modelos AC que presenten reglas de transicién no

contenidas en esta clasificacién (Juarez, 2000; Lora et al., 2017).

La seleccion de las reglas de transicion del AC es un proceso que de alguna manera depende del
conocimiento del modelador acerca del fendmeno, es decir es un proceso intuitivo. No obstante las
reglas de transicion pueden también ser definidas a partir de expresiones matematicas como: el vecino
mas cercano, funciones de decaimiento, pardmetros matriciales, ecuaciones de evaluacién multi-

criterio, modelos aplicando l6gica, l6gica difusa o redes neuronales (Santos y Obregén, 2010).

Como bien se ha dicho, estas reglas de transicion (@), dependen de los valores de las celdas contenidas
en la vecindad escogida. Por ello, en el caso de AC unidimensionales, el valor de la celda a; en la
posicién i depende de sus vecinos mas cercanos y evoluciona conforme a la Ecuacién 3.6 (Packard y
Wolfram, 1984).
(t+1) _ ® _© i
a; =0|a; 2 a7 ai+1] Ecuacién 3.6
Para el AC propuesto, dado que se utiliza una vecindad de Moore con radio 2, las reglas de transicién

quedan definidas por la Ecuacién 3.7.

t+1 t t t t t
2D = ¢[q® © MORENG) ®) ] Ecuacién 3.7

i i—2,j—20 Qg Ay o Qi it 10 Aiin j42

e Frontera

En el modelo de transporte de solutos propuesto, se presentan unas condiciones de frontera de
segundo orden tipo Neumann, la cual garantiza que el caudal de entrada al modelo estratificado sea de
166.67 mL/miny 133.34 mL/min en el homogéneo con un flujo que presenta un gradiente de 0.048 es
decir la pendiente de la linea de gradiente hidraulico corresponde a 3 cm en vertical y 64 cm en

horizontal.

En el modelo AC propuesto, se garantiz6 que no existiera ninguna vecindad que no estuviera contenida
totalmente dentro del drea de estudio. En este caso como se tiene un drea de estudio rectangular y las
vecindades son cuadradas, la frontera queda definida perfectamente con la forma y tamaio de la

vecindad. Ademads no se considerd necesario definir reglas de transicién particulares para las fronteras,
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es mayor que la variable a, se seleccionard la regla de transicion definida por la llave y el dltimo

elemento al cual se le acumulé su probabilidad de ocurrencia (Lora et al., 2017).

Pseudocddigo 1 Algoritmo de seleccion de la regla de transicién

funcion escoger(diccionario reglas, int [ ][ | estado, float a)
devuelve int
entradas: reglas, diccionario relaciona estados y transiciones
estado, matriz de int de | X | que representa una vecindad
a,numero real € [0,1)
salida: entero que representa la transiciéon
del centro de la vecindad
probabilidad_acumulada < 0
Para cada (transiciéon, probabilidad) en reglas|[estadolhacer
probabilidad_acumulada < probabilidad_acumulada + probabilidad
si (probabilidad_acumulada > a) entonces
devolver transicién
finsi
fin hacer

e Formulacién algoritmica del modelo AC

La formulacion algoritmica del modelo AC propuesto es presentado mediante el Pseudocédigo 2.

Pseudocédigo 2 Formalizacion algoritmica del modelo CA

funcion ActualizarReticula
(int sandbox[ ][ ], diccionario reglas,)
intn,intm
devuelve int[ ][]
entradas: sandbox, matriz de int de n,m donde sandbox[i][j] € {0,1,2}, 0<ij<n
reglas, diccionario que relaciona estados con transicion
n,entero que representa el nimero de filas de sandbox
m, entero que representa el num de columnas de sandbox
salida: matriz que representa la reticula actualizada
estaticas: resultado, matriz de n,n donde resultado[i][j] € {0,1,2}, 0<ij<n
Paracadaien(0 - n—1 hacer
Paracadajen(0 - m—1 hacer
estado « vecindario(sandbox[i][j])
a < aleatorio(0,1)
resultadoli][j] = escoger(reglas, estado, @)
finpara
finpara
devolver resultado
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Este algoritmo corresponde al sustento conceptual del paradigma de los Autématas Celulares. Se
defini6 una funcién denominada ActualizarReticula que tiene como entrada una matriz en el instante t,
y corresponde al tamafio del sandbox entendido como una gran matriz en la que los elementos de la
misma pertenecen al conjunto de enteros (1, 2,3), donde 1 corresponde a una arena fina sin trazador,
2 una arena gruesa sin trazador y 3 la presencia de trazador. Se recorre el sandbox (matriz), y se
selecciona un estado futuro probabilisticamente a partir de una regla de transicién, generando un

nuevo estado para el sandbox en el instante t+1 (Lora et al., 2017).

¢ Problema de conservacién de masa

En modelos de transporte de solutos no reactivos, es necesario garantizar el principio de conservacién
de masa. Para ello, desde un enfoque euleriano se determina la masa transportada a partir de curvas
de llegada, la cual debe ser igual a la inyectada al modelo. Sin embargo este principio no pudo ser
corroborado en el modelo AC propuesto, debido a que tGinicamente se evalué la presencia del trazador
en cada pixel para cada instante de tiempo, sin considerar la concentracién del mismo. Por ello, no se
obtuvieron curvas de llegada y no fue posible cuantificar la cantidad de soluto transportado, lo que

hace que el modelo sea considerado como descriptivo Ginicamente.

Ademds, es importante mencionar que en la modelacién fisica de transporte de solutos en medios
porosos es dificil recuperar el 100% de la masa inyectada, es decir no se cumple a cabalidad el principio
de conservacién de la masa sobre todo cuando el material granular con el que se llena el modelo

presenta residuos de materia organica, limos o arcillas.
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Figura 4 Auste concentracion vs intensidad de color. Se compraran las sefiales emitidas por
cada uno de los canales en el espacio de color RGB en el punto de observacién para
compararlas con la concentracién de las muestras estimadas por conductimetria.
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Figura 5 Segmentacion de la imagen. Se describe cémo a partir del modelo fisico se
obtuvieron imégenes en las que cada punto es representado con un digito el cual indica la
presencia o no de soluto y el estrato en el que se encuentra.
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4.Simulacién numérica de transporte

El problema de transporte de solutos en medios porosos, simulado fisicamente en las cajas de arena y
mediante el método AC, también fue resuelto numéricamente utilizando el paquete computacional

FEFLOW 7.0 (Diersch, 2014).

4.1 Simulacién no acoplada del transporte de solutos

Por lo general, al enfrentar un problema de transporte de solutos en medio poroso, se suele resolver
primero el campo de flujo, para posteriormente solucionar el transporte. Estos problemas en que el
transporte no tiene influencia en el flujo son conocidos como problemas no acoplados, uncoupled

problems (Naifar et al., 2007; Botero y Donado, 2015).

Por otro lado, los problemas acoplados (coupled problems) son aquellos en los que ciertos parametros
de transporte pueden afectar el flujo, por lo que tanto el flujo como el transporte deben resolverse
simultdaneamente. La densidad, es por ejemplo, un pardmetro que puede afectar las caracteristicas del
flujo, por ello un ejemplo tipico de problemas acoplados es el estudio de la intrusién salina en donde
existen variaciones (gradientes) de la densidad del agua dulce del acuifero por efecto del agua de mar

(Botero y Donado, 2015).

Dado a que en esta investigacion, se asume que la densidad del agua al interior del modelo es constante,

la simulacién es considerada un problema no acoplado.

4.2 Simulaciéon matematica del medio homogéneo

El procedimiento empleado para realizar la simulacién matematica consta de cuatro (4) pasos
fundamentales: (i) disefio del enmallado, (ii) definicién de las condiciones de contorno, (iii) definicion
de la condicién inicial de flujo y (iv) calibracién del flujo en el modelo a partir del andlisis de curvas de

llegada.



30 Implementacién de un modelo de autématas celulares disefiado para simular el
transporte de solutos en medios porosos

¢ Disefio del enmallado

La malla de elementos finitos disefiada para el medio homogéneo consisti6 en un rectangulo de 64 cm
x 45 c¢cm, con 519191 elementos finitos y 260488 nodos (Figura 8). Para garantizar que no hubiesen
problemas de inestabilidad numérica asociada a un tamafio muy grande de los elementos de la malla,
se decidié que los elementos de ésta fuesen lo mas pequeiio posibles, refinando la malla en las
fronteras y en inmediaciones de los pozos de inyeccién/observacion por ser los puntos mas sensibles
durante la simulacién numérica. Se utilizaron elementos triangulares, puesto que estos son

extremadamente rapidos, y permiten cualquier configuracién de lineas y puntos (Diersch, 2014).

Ademads, es importante mencionar que se realizé un Gnico enmallado para simular tanto el medio
homogéneo como el heterogéneo estratificado y Gnicamente se les cambiaron los valores a los
pardmetros asociados a cada medio. Para el caso del acuifero homogéneo, a todos los estratos se les
asignaron los mismos valores en los parametros hidrogeolégicos y de transporte garantizando la

homogeneidad.

Para realizar el enmallado correctamente, se garantiz6 el cumplimiento de dos criterios: (i) el maximo
angulo interno de cada elemento y (ii) el de Delauney. El criterio del maximo dngulo interno, menciona
que se debe restringir al maximo la existencia de elementos triangulares con angulos superiores a 90°
(Diersch, 2014) (Figura 8). Mientras, que el criterio de Delauney hace alusién a que el tercer nodo de

los triangulos vecinos al analizado, no debe estar dentro de la circunferencia (Diersch, 2014).

Ademas, se cumplieron dos criterios adicionales. El criterio del nimero de Péclet, a partir de lo cual se
reduce la probabilidad de presencia de inestabilidades numéricas debido a la descretizacién espacio
temporal, y el del nimero de Courant que garantiza que la velocidad de flujo sea menor que la de

propagacién de la informacién (Diersch, 2014).

Para entender el significado del ntimero de Péclet al considerar los efectos de una discretizacién espacio
temporal, es necesario partir de una ecuacién que relacione la concentracién y el tiempo pero expresada
en su forma matricial, deducida a partir de la ecuacién de adveccién-dispersién (Ecuaciéon 4.1) (Daus et
al., 1985).

d{u}

—=—-R,{u 1y
dt x{ } Ecuacion 4.1

Asumiendo que los valores puntuales de u pueden ser expandidos en términos de eigenvalores 4; del

coeficiente matricial R, , como se presenta en la Ecuacion 4.2
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N

u;(t) = Z vie 4t (0) Ecuacién 4.2
i=1

Donde v;son coeficientes y u; (0) es la condicién inicial. Los eingenvalores A; son definidos a partir de

la ecuacidén Ecuacién 4.3

det(R, —I{1}) =0 Ecuacién 4.3

Donde I es la matriz identidad. Cabe resaltar que R, es similar excepto para los valores del primer y el
n-enésimo término de la diagonal, para la matriz tri-diagonal de Toeplitz, denominada matriz T

(Ecuacion 4.4).

[z 13

11 12 I3
T = : : Ecuacién 4.4
11 12

11

e e e e

3
12

[———

Los eingenvalores A; de T estdn dados por la expresién analitica presentada en la Ecuacién 4.5 parai =

1,2,..,N.

A=1 +2(ll)1/2cos< L ) Ecuacion 4.5
i 2 1¢3 N+1 cuacion 4.

Ademads es posible mostrar que los eingenvalores A; expresados en la Ecuacién 4.5, proporcionan un
limite superior de los eingenvalores A; de la matriz perturbada de Toeplitz R,.. La diferencia entre A; y

A; se vuelve insignificante con un N muy grande. Por ejemplo con N = 15 el maximo eingenvalor A}
difiere del maximo A; Gnicamente en un 0.13%. Asi, al dejar [; = — (D/sz + v/ZAx)' l, = ZD/sz

y 3= _D/sz +v/2Ax en la Ecuacién 4.5 los eingenvalores aproximados de R, quedan

determinados por la Ecuacién 4.6.

Ecuacién 4.6

Esta es valida parai = 1,2, ..., N.

El factor P que aparece en la Ecuacion 4.6, es el nimero de Péclet, el cual queda definido para cada

elemento tal y como se presenta en la Ecuacion 4.7
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P=— Ecuacién 4.7

Por ello, la condicién para obtener eingenvalores reales y distintos es que los valores del ndmero de

Péclet sean menores o iguales a 2.

P<2 Ecuacion 4.8

Como Ax corresponde al radio de los elementos en la discretizacion espacial, se necita que estos sean
lo mas pequefio posible para que no existan valores de Péclet superiores a 2, evitando asi

inestabilidades numéricas en el modelo numérico (Daus et al., 1985).

En esta investigacion se logré que el nimero de Péclet para cada uno de los elementos utilizados
estuviese por debajo de 0.2, es decir 10 veces por debajo de lo permitido, evitando asf inestabilidades

numeéricas a raiz de este criterio (Figura 9).

Como Ax corresponde al radio de los elementos en la discretizacion espacial, se necita que estos sean
lo mas pequefio posible para que no existan valores de Péclet superiores a 2, evitando asi

inestabilidades numéricas en el modelo numérico (Daus et al., 1985).

En esta investigacion se logré que el nimero de Péclet para cada uno de los elementos utilizados
estuviese por debajo de 0.2, es decir 10 veces por debajo de lo permitido, evitando asi inestabilidades

numéricas a raiz de este criterio (Figura 9).

e Condiciones de contorno

Las condiciones de contorno del modelo fisico, expuestas en la fase experimental y en el modelo AC,

fueron recreadas en la simulacién numérica.

En la frontera superior e inferior del modelo, se fijé una condicién de tipo Neumann con caudal nulo.
Para ello es importante anotar que Feflow 7.0. asume por defecto flujo nulo en los nodos superiores e
inferiores de un modelo de seccién vertical como el simulado, si no se especifica que existe un flujo

mayor a cero en éstos (Diersch, 2014; Botero y Donado, 2015).

Por otro lado, en la frontera lateral derecha del acuifero, se establecié una condicién tipo Neumann con
un caudal de entrada conocido de 166.66 mL/min es decir 0.24 m3/dia, definido con base en las
condiciones de flujo del modelo fisico. Cabe resaltar que por las convenciones que maneja el software,
los caudales que entran al sistema son representados con valores negativos mientras que los que salen

del mismo corresponden a valores positivos. También hay que notar, que al ser un modelo
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bidimensional, este caudal debe ser dividido entre la seccién transversal, siendo éste el valor a
introducir en el modelo, razén por la cual, el caudal de entrada ingresado al modelo fue de -13.33
m/dia. Por ultimo, si se considera que no existen pérdidas al interior del modelo, la condicién de

frontera lateral izquierda (salida del modelo) queda determinada por un caudal de 13.33 m/dfa.

e Condicién inicial de flujo

Al definir las condiciones iniciales de flujo en el medio homogéneo, se garantizé que la conductividad
hidrdulica y el coeficiente de almacenamiento coincidiesen con los estimados para el modelo fisico,
garantizando un gradiente de 0.048 que equivale a 3 cm en la vertical por 64 cm en horizontal, es decir

el mismo gradiente hidriulico que se midi6 en el modelo fisico. El valor de la conductividad hidriulica

fue de K = 220.4% , mientras que el del coeficiente de almacenamiento fue asumido como S =

1x107m™1.

e Calibracién del flujo en el medio homogéneo

La calibracién de flujo se realizé de forma manual, haciendo coincidir con la mayor exactitud posible,
la curva de llegada determinada a partir del modelo fisico con la generada en el modelo numérico
(tiempo de arribo del soluto al punto de observacién, tiempo al pico, concentracién pico, tiempo de

transito del soluto), variando los diferentes pardmetros de transporte.

En este caso los pardmetros de transporte considerados fueron la porosidad efectiva, la difusion
molecular, la dispersividad longitudinal y la transversal. Todos estos valores fueron calibrados, y son

presentados en la Tabla 3.

Tabla 3 Pardmetros de transporte del acuifero homogéneo calibrados en Feflow 7.0.

PARAMETROS UNIDADES MAGNITUD
Porosidad Efectiva -- 0.42
Difusiéon Molecular (solute) m?/s 45E-9
Dispersividad Longitudinal mm 20
Dispersividad Transversal mm 2

Cabe resaltar que para la calibracién de estos parametros, se partié de unos valores de referencia

escogidos como se menciona a continuacion:
e La porosidad efectiva: fue estimada a partir de la curva de llegada.

e La difusion molecular: Dado que la difusién molecular es una propiedad del soluto

transportado, y como en la literatura no existe referencia de la difusién molecular de Eosina
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Amarillenta Tipo Y (una clase particular de fluoresceina), se decidié comenzar la calibracién
conunvalorde D = 0.64x107°m? /s, el cual corresponde a una fluoresceina de acuerdo con

(Galambos y Foster, 1998).

e Dispersividad: Xu (1997) sefiala que la dispersividad es proporcional al tamafo medio del
grano de un medio poroso (Ecuacién 4.9). Donde « es la dispersividad, § es una constante de

proporcionalidad y ds es el tamafio del grano medio (Ebach y White, 1958; Xuy Yoram, 1997).

a = Bdsg Ecuacién 4.9

Perkins (1963) mostré que la dispersividad en materiales no consolidados, como los utilizados en esta
investigacion, se pueden expresar mediante la Ecuacién 4.10, donde ¢ esuna constante y o es una

medida de la heterogeneidad del llenado (Perkins y Johnston, 1963).

a = cadsgg Ecuacién 4.10

Rutherford (1957) y Xu (1997) mostraron que mediante la teoria de las células mezcladas, mixing-cells
theory, es posible determinar los valores de c y g, los cuales son 0.5 y 3.5 respectivamente. Por lo que
la Ecuacién 4.10 queda reformulada como se expresa en la Ecuacién 4.11 (Rutherford y Amundson,

1957; Xu'y Yoram, 1997).

a = 1.75ds, Ecuacién 4.11

La dispersividad transversal se asumié como la décima parte de la longitudinal, asi pues, los valores de

dispersividad con los que se comenz6 a realizar la calibracién son presentados en la Tabla 4.

Tabla 4 Valores de dispersividad asumidos para el medio homogéneo

Medio PARAMETRO UNIDAD MAGNITUD
Tamano Medio del Grano mm 0.6
Homogéneo Dispersividad Longitudinal mm 20
Dispersividad Transversal mm 2

Un adecuado ajuste entre curvas de llegada determinadas a partir de la medicién de la concentracién
del soluto en el punto de observacién en el modelo fisico y la simulada en modelo numérico en Feflow
7.0, indica que este dltimo fue calibrado correctamente (Figura 10). En este caso se observa que el
ajuste fue bueno pero no perfecto, por lo que se decidié realizar un nuevo ajuste, pero en este caso,
utilizando la solucién analitica de la ecuacién de transporte en medios porosos propuesta por (Ogatay

Banks, 1961). Esta es presentada en la Ecuacién 4.12
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C 1[ ¢ <l—vt>+ <vl) ¢ <1+vt>]
— =—|erfc exp | — | erfc .
C 2 2,/D,t p D, 2./D,t Ecuacién 4.12

En este ajuste, se obtuvo que la porosidad del medio es de 0.35, el coeficiente de dispersién
hidrodindmica es 5.29 * 10~* m2/min, es decir 0.088 cm?/s, y el coeficiente de dispersividad
longitudinal es 20 mm. Se observa que el ajuste logrado es muy similar al obtenido utilizando el
paquete computacional Feflow 7.0 (Figura 10). El Gnico pardmetro que varié significativamente es la
porosidad efectiva, que para el modelo numérico arrojé un valor de 0.42 y para la solucién analitica el
valor obtenido fue de 0.35. Este resultado es logico, entendiendo que ambos métodos solucionan la
ecuacién de transporte, uno a partir del método numérico de los volimenes finitos y el otro a partir de

la solucién analitica.

El ajuste obtenido a partir de la solucién de la ecuacién analitica propuesta por Ogata y Banks (1961)
presenté un error cuadratico medio (MSE) de 1.31 con respecto a la curva de llegada, medida por

conductimetria, en el modelo fisico, por lo que se asume que el ajuste es bueno.

4.3 Simulacién matematica del medio heterogéneo

e Diseiio del enmallado

En el modelo del acuifero heterogéneo estratificado, se utilizé la misma malla que en el homogéneo,
con la diferencia que cada uno de los estratos difiere en cuanto a sus propiedades fisicas. Al igual que
en el caso del acuifero homogéneo, en éste se garantizaron los criterios del maximo angulo interno,

Delauney y de Péclet.

e Condiciones de contorno

En cuanto a las condiciones de contorno, se reprodujo lo realizado en el modelo fisico. En las fronteras
superior e inferior, se fijé una condicién de frontera impermeable (no flujo), mientras que en la frontera
lateral del acuifero, se establecié también una condicién de tipo Neumann con un caudal de entrada
conocido de 166.67 ml/min es decir 0.24 m3/dia. Como Feflow 7.0 requiere como dato de entrada el
caudal dividido entre la seccién transversal del modelo, el caudal de entrada fue expresado como -
13.34m/dia. Andlogamente y considerando la ausencia de pérdidas en el modelo, el caudal de salida

introducido al modelo fue de 13.334 m/dia.
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e Condicién inicial de flujo

A la hora de definir las condiciones iniciales de flujo en el medio heterogéneo, se garantizé, que la
conductividad hidraulica y el coeficiente de almacenamiento del modelo numérico coincidiesen con los
calculados en el modelo fisico. Para ello, se consideré que estos parametros eran constantes en cada

estrato, homogeneizando sus caracteristicas y por ende simplificando el modelo.

El almacenamiento especifico fue asumido como S; = 1x10~°m ™1 para todos los estratos, mientras

que la conductividad hidraulica asumida fue K = 165.6 m/dia para los estratos finos y K =
330.59 m/dia para los gruesos, garantizando mantener el mismo gradiente hidraulico del modelo

fisico, de 3 cm aproximadamente en vertical por los mismos 64 cm que tiene el modelo en horizontal

(Figura 11). Ademds se determiné la conductividad hidraulica equivalente K, = 220.53 m/dia’ que

nos da una medida de la permeabilidad global de todo el medio estudiado, por lo que se puede concluir
que la conductividad equivalente del medio heterogéneo es muy parecida a la del homogéneo (K =

220.4 m/dia)’ resultado que demuestra que el llenado del modelo fisico, realizado a partir de la

metodologia propuesta por Oliviera (1996) es adecuada.

Ademis, en la (Figura 12) se observa que a partir de las condiciones de flujo consideradas, existe una
predisposicion a fluir a mayores tazas en los estratos mas permeables, es decir con mayor
conductividad hidraulica, los cuales coinciden con los que fueron llenados con arenas mas gruesas.
Mientras que en el medio homogéneo se observa como la carga hidraulica es constante en lo indica que

la entrada y salida de agua al modelo es constante en las fronteras verticales.
e (alibracion del flujo en el medio heterogéneo

Para el flujo en el medio heterogéneo, se realiz6 una calibracién manual de los pardmetros de
transporte en cada uno de los estratos (fino y grueso). En este caso, la dispersividad longitudinal fue el
pardmetro mds sensible (con pequefios cambios en sus valores, la curva de llegada variaba
significativamente), mientras que la difusién molecular fue el menos sensible. Los pardametros de

transporte calibrados para el medio heterogéneo son presentados en la Tabla 5.
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Tabla 5 Pardmetros de transporte del acuifero heterogéneo.

ESTRATO PROFESIONAL UNIDADES MOAGNITUD
Conductividad m/dia 165,5
Coeficiente de Almacenamiento 1/m 1x107-6
FINO Porosidad Efectiva -- 0,25
Difusién Molecular (soluto) m?/s 4,5x10-9
Dispersividad Longitudinal mm 10
Dispersividad Transversal mm 1
Conductividad m/dia 330,59
Coeficiente de almacenamiento 1/m 1x107-6
Porosidad Efectiva -- 0,42
GRUESO Difusién molecular (soluto) m?/s 4,5x10-9
Dispersividad Longitudinal cm 20
Dispersividad Transversal cm 2

La calibracién manual del transporte de solutos, se da por concluida cuando las curvas de llegada

medidas en el modelo fisico para cada estrato coincidan con las simuladas en el modelo numérico.

En la simulacién realizada en el estrato con granulometria fina, inicialmente no se logré obtener un
buen ajuste de las curvas a raiz de la existencia de un desfase en el tiempo advertido entre ambas. Este
desfase fue ajustado utilizando la solucién analitica de la ecuacién de transporte propuesta por Ogata

(1961) tal y como se presenta en la Figura 13.

A partir de este ajuste se obtuvo un valor de porosidad efectiva de 0.33, un coeficiente de dispersividad
longitudinal de 14 mm y un coeficiente de dispersién hidrodindmica de 3.93 * 10~* m2/min es decir
0.065 cm2/s. Este ajuste se considera como bueno al presentar un error MSE de 0.68 en comparacion
con la curva de llegada para el modelo fisico en el estrato con granulometria fina y observarse

visualmente que ambas curvas de llegada coinciden.

Para el estrato con granulometria gruesa, el desfase inicial entre las curvas de llegada del modelo
numérico y del modelo fisico fue menor que en el estrato fino, sin embargo también se realizé un ajuste
a partir de la solucién de la ecuacién analitica de transporte, obteniendo un ajuste muy similar al
conseguido para el medio homogéneo (Figura 14). En este caso, se obtuvo una porosidad efectiva de
0.354, un coeficiente de dispersividad longitudinal de 20 mm y un coeficiente de difusién
hidrodindmica de 5.23 * 10™* m2/min es decir 0.087 cm2/s. Este ajuste se considera como bueno al
presentar un error MSE de 1.368 en comparacién con la curva de llegada para el modelo fisico en el

estrato con granulometria gruesa y observarse visualmente que ambas curvas de llegada coinciden.

Es importante tener en cuenta, que si bien, el ajuste entre la curva de llegada estimada en el modelo
numeérico y la estimada en el modelo fisico es aceptable, existen errores en dicha calibracién. Estos

pudieron ser ocasionados por que el modelo fisico, que fue considerado como bidimensional, sin


















5.Resultados y discusion

Como el modelo AC propuesto presenta un cardcter booleano es decir que representa la presencia o
ausencia de un trazador en el medio poroso sin considerar la concentracién de éste, los resultados
obtenidos son principalmente descriptivos. Por ello, en esta investigacion, se comparan los resultados
del modelo AC, con los obtenidos luego de realizar la simulacién numérica euleriana, los observados
en el modelo fisico y los generados a partir de una modelacién lagrangiana en Feflow utilizando el
método RWPT, con base en las caracteristicas morfométricas de las manchas. Primero, se presenta una
comparacién de la forma de las manchas, a partir de caracteristicas observadas visualmente y luego se
compara el comportamiento del centroide de las manchas (primer momento espacial) y la dispersién

analizada a partir del segundo momento espacial.

En el transporte de solutos, cuando se presenta una inyeccién continua, como es el caso en estudio, se
produce una mancha alargada en el sentido del flujo (Oostrom et al., 1992; Abulaban et al., 1998;

Sanchez, 2011), este comportamiento es corroborado graficamente en la Figura 15

Primero se presenta una comparacioén entre las manchas en el acuifero homogéneo (Figura 15). Se
observa que la forma de las manchas descritas por el soluto al ser transportado son simétricas con
respecto al eje central principal de la elipse que describen y que todas presentan el mismo
comportamiento, es decir que la relacion entre la adveccién y la difusiéon (ndmero de Peclet) es similar
en todos los casos. Esta comparacion fue realizada entre las manchas obtenidas a los 25 minutos

contados a partir del inicio de la simulacién.

Sin embargo, la mancha del modelo AC para un medio poroso homogéneo describe una parabola con
eje principal en las abscisas y un frente de avance totalmente aleatorio, mientras que la mancha dele

modelo fisico presenté una forma completamente eliptica (Figura 16 y Figura 17).

Otro comportamiento observado fue el caracter fractal de la mancha producida por el transporte de un
soluto en un medio poroso a partir de una inyeccién puntual constante. Cabe resaltar que la teorfa
fractal ha sido utilizada para describir de manera sencilla la geometria de las manchas contaminantes

(Praskovsky et al., 1996).
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Primero, se estimé la ubicacién del centroide (primer momento espacial de la concentracién) de la
mancha en la direccién i para cada minuto de simulacién, a fin de identificar la trayectoria del centroide
de la mancha (Figura 20). La ubicacién del centroide en la direccién i, es determinada a partir de la

Ecuaciéon 5.1

a;(t) = fP(X, t)x;dV Ecuacién 5.1

Donde «;(t) es la ubicacion del centroide en el instante t, x; es la ubicacién de los puntos en los que
se identific6 presencia de colorante en el instante t, V es el volumen total del dominio y p(x,t) es la
concentracién normalizada por el total de la masa del soluto inyectada, estimada a partir de la
Ecuacién 5.2.

c(x,t)
plx,t) = W Ecuacién 5.2

Donde c(x,t) es la concentracién (masa por unidad de volumen de solucién) en la ubicacién x y en el

instante t.

Al analizar la trayectoria del centroide de la mancha del modelo AC en comparacién con la mancha del
modelo fisico, durante una simulacién en el estrato fino del medio heterogéneo, es decir una condicién
critica (condicién en la que la mancha alcanza la frontera entre los estratos y se desplaza a mayor
velocidad por la zona de flujo preferente que, en este caso, coincide con la frontera entre ambos
estratos), se obtuvo un RMSE, raiz del error cuadratico medio, de 9.7 pixeles. Este error es considerado
pequeiio si se tiene en cuenta que cada imagen del modelo AC tiene 801 pixeles en las abscisas y 578

pixeles en las ordenadas. Ademas se calculé un error porcentual absoluto medio de 3.09%.

Por lo anterior, se concluye que la trayectoria que describe la mancha del modelo AC representa
fehacientemente la trayectoria de la mancha del modelo fisico, es decir del transporte de solutos en

medios porosos bajo las condiciones descritas a lo largo de este documento.

Por dltimo, se estimé la dispersién con respecto al centroide de la mancha (Figura 21), es decir el
segundo momento espacial de la concentracién, parametro que usualmente se emplea para describir

la extensi6n de la mancha. La dispersion en la direccién iy j es determinada a partir de la Ecuacién 5.3

8y () = j p(x, O)(x; — a)(x — ) dV Ecuacion 5.3
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6. Conclusiones

Dado que la mayoria de los modelos disefiados para simular el transporte conservativo de solutos en
medios porosos presentan como fundamento de su funcionamiento la solucién aproximada de la
ecuacién de adveccién dispersién por métodos numéricos (diferencias finitas, volimenes finitos,
elementos finitos, etc) a partir de un enfoque euleriano, y ademas estan, generalmente, plagados de
problemas de dispersién numérica u oscilaciones artificiales, los autématas celulares (AC) surgen como

una alternativa.

Los AC, al igual que el modelo RWPT, evitan resolver directamente la ecuacién de transporte y por lo
tanto estan, virtualmente, libre de dispersién numérica y oscilaciones artificiales. Ademas dado que no
requieren enmallados finos y pasos de tiempo cortos como si el enfoque tradicional, los tiempos de

cémputo suelen ser pequeiios.

Por otro lado, la diferencia entre el modelo RWPT y el modelo CA, radica en que el primero aborda el
transporte de masa a partir de un gran nimero de particulas, moviendo a cada una de ellas través del
medio poroso, usando el campo de velocidades obtenido a partir de la solucién de la ecuacién de flujo
para simular el proceso advectivo, y afiadiendo un desplazamiento aleatorio para simular la dispersion.
Mientras que el modelo AC, radica un conjunto de celdas independientes con un estado asociado, en
donde cada una de estas celdas evoluciona cambiando su estado en cada instante de tiempo a partir de
unas reglas de evolucién determinadas por la observacién del proceso fisico que se desee simular (en
este caso el transporte de solutos conservativo en un medio poroso), es decir el autémata aprende de

lo observado en la modelacién fisica.

En cuanto al modelo fisico empleado para enseiiarle al modelo AC el comportamiento que describe una
mancha del soluto transportado a través de un modio poroso, es importante anotar que su bondad
radica en que hace posible observar visualmente el comportamiento hidrodinamico del soluto. Por lo
que no solo sirve para el entrenamiento del modelo AC, sino que ademads es una herramienta didactica

muy importante para los investigadores que estan familiarizandose con los conceptos hidrogeolégicos.
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7. Anexos

En el anexo digital se presentan en detalle los resultados obtenidos para cada capitulo de la tesis, los
cédigos utilizados para implementar el modelo de Autématas Celulares y los archivos de salida del

software Feflow utilizado en la simulacién numérica.
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