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RESUMEN

La modelizacién matematica de flujo de agua subterranea y transporte de contaminantes
puede representar una importante herramienta para el disefio de sistemas de remediacion
basados en la extraccién y tratamiento de aguas subterraneas. El presente documento
expone el concepto de modelizacion, haciendo un repaso en los tipos de modelos y en sus
aplicaciones, asi como en las diferentes etapas en su construcciéon. Se expone asimismo un
caso practico real de aplicacién de modelos en el disefio de un sistema de extraccion
complejo en una planta petroquimica cuyas aguas se encuentran afectadas por la
presencia de diferentes compuestos en varias zonas.

ABSTRACT

Groundwater flow and contaminant transport mathematical models represent an
important tool for the design of remediation systems based on the pump-and-treat
methods. This document explains basic concepts related to modeling, showing the
different kinds of models and its practical applications. Likewise, a case study is exposed,
where a mathematical digital model was used for the design of a complex groundwater
pumping system in a multiple-contaminated petrochemical plant in Spain.
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1. INTRODUCCION

Un modelo cientifico es una herramienta que reproduce el funcionamiento de un sistema
natural, y cuyo objetivo es el estudio y el analisis del mismo bajo diferentes condiciones.
Permite asimismo obtener una visiéon de conjunto de los procesos naturales que en él
pueden actuar, y analizar la incidencia de cada uno de los factores o variables presentes,
pudiendo predecir su comportamiento y respuesta cuando es sometido a unas situaciones
de estrés determinadas.

En definitiva, un modelo es una reproduccion simulada de un sistema en el que se idealizan
y se simplifican en mayor o menor medida las condiciones y los procesos mas importantes
que ocurren en el lugar de interés. Ello tiene una gran utilidad, ya que si se tiene una
reproducciéon simplificada del sistema, se puede experimentar con él, prediciendo su
comportamiento ante posibles cambios o actuaciones que sobre él se realicen o
produzcan.

2. TIPOS DE MODELOS EN HIDROGEOLOGIA Y CONTAMINACION DE AGUAS
SUBTERRANEAS

Desde el punto de vista de la aplicacion de la modelizacion para sistemas hidrogeolégicos,
existen diferentes tipos de modelos, asi como diferentes soportes sobre los que simular los
procesos naturales objetos de estudio:

e Modelos fisicos: reproduccion a escala de un fenémeno natural. (ej. modelos de tanques
de arena y agua para la simulacion de corrientes de flujo). El problema que presentan
es que el comportamiento de los materiales utilizados, asi como su escala, no reflejan
en muchos casos el comportamiento natural real.

e Modelos analégicos: se valen de leyes fisicas parecidas a las que rigen el
comportamiento del sistema para caracterizar y/o interpretar el fenémeno natural (ej.
modelos de membrana elastica, en la que la forma de una membrana elastica tensada
se deforma exactamente igual que un cono de bombeo de agua, por lo que su ecuacion
coincide con la ecuacién de dicho cono de bombeo). Se basan en férmulas simples, no
admiten heterogeneidades y ofrecen una solucién exacta en el punto de calculo.
Actualmente no se utilizan.

e Modelos digitalizados o numéricos: Requieren una discretizacién espacial y temporal y
soportan heterogeneidades. Resuelven la ecuacién diferencial de la continuidad
mediante matrices en cada una de las unidades (celdas) en la que se ha discretizado el
sistema a simular. Son los mas utilizados en hidrogeologia e investigacién y gestion de
acuiferos contaminados. Pueden ser utilizados para simular diferentes procesos:

a) Modelos de flujo: son los modelos hidrogeoldgicos clasicos, que informan acerca de
la distribucion del potencial hidraulico en el espacio y en el tiempo para cada una
de las celdas definidas en el modelo (ej. Calculo de radios de influencia de los conos
de bombeo de un campo de extraccién)
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b) Modelos de transporte de masa: se basan en el sistema de flujo definido
anteriormente, y permiten calcular la concentraciéon y establecer la evolucion de una
determinada especie quimica en el espacio y en el tiempo (ej. evolucién de una
pluma de contaminante provocada por la rotura de un tanque subterraneo).

¢) Modelos de transporte de calor: a partir del modelo de flujo establecido, permite
obtener la evolucion de las temperaturas (intercambio de calor) de cada una de las
unidades discretizadas del sistema en el espacio y en el tiempo. Su aplicacién en
hidrogeologia es mas limitada, no asi en el campo de la geotermia o el
aprovechamiento del gradiente geotérmico terrestre y de sistemas hidrotermales
para el aprovechamiento energético.

En los modelos digitales o numéricos, existen dos aproximaciones o métodos basicos
mediante los cuales puede resolverse la ecuacion de la continuidad:

e Modelos de resolucion mediante diferencias finitas.
* Modelos de resolucion mediante elementos finitos:
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3. ETAPAS PARA LA CONSTRUCCION DE UN MODELO: VISION GENERAL

Para la construccion de un modelo matemaético de flujo y transporte de contaminantes en
agua subterrdnea que pueda ser aplicado con éxito al disefio y ejecucién de una
remediacién del acuifero han de completarse una serie de etapas. En primer lugar hay que
definir los objetivos a alcanzar, que serdn en Ultima instancia la simulacién de los flujos de
agua subterranea y/o los procesos de transporte de contaminantes en las mismas, para
mas tarde someter al sistema natural simulado a un estrés determinado (bombeos,
inyecciones, barreras hidraulicas o fisicas, etc) y predecir el resultado, obteniendo mediante
la consideracion de las diferentes opciones disponibles una solucion éptima desde el punto
de vista de la efectividad de la descontaminacién y de la viabilidad econémica de la misma.
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Como un segundo paso esta la obtencion de datos para la construccion mas fiable del
modelo. De tal manera, debe obtenerse una vision tridimensional de la zona de estudio,
caracterizando espacio-temporalmente y en la medida de lo posible, los pardametros
geoldgicos, hidrogeoldgicos e hidrodindmicos del subsuelo: forma, distribucion y extension
de las unidades geo-hidrogeolédgicas y propiedades de las mismas, tales como la
permeabilidad, transmisividad, coeficientes de almacenamiento, porosidades efectivas,
elevaciones del agua subterrénea, direcciones de flujo subterranea, dispersividad, etc. asf
como las caracteristicas fisico-quimicas de las aguas subterraneas del emplazamiento como
la distribucion espacio-temporal de los contaminantes implicados y sus propiedades (tasas
de degradacion, coeficientes de adsorcion, fraccion de materia organica, etc). Se deben
obtener, asimismo, datos referentes a los factores extrinsecos al sistema, tales como
precipitacion e infiltracién, presencia y caracteristicas de las masas superficiales de agua
(rfos, lagos, recargas naturales y/o artificiales), tasas de evapotranspiracion, etc.

Hay que destacar que en la mayoria de los casos la etapa de adquisicién de datos puede
consumir la mayor parte de los recursos disponibles, tanto desde el punto de vista temporal
como desde el econdémico. La adquisicién de dichos datos se realiza normalmente durante
la fase de investigacion y caracterizacion del acuifero contaminado, y en la que se
procedera a la realizacién de una campafa de perforacion e instalacion de piezometros de
control, toma de muestras de suelo y agua subterrdnea, realizacién de ensayos
hidrogeoldgicos y de bombeo, ensayos con trazadores, analisis quimicos detallados de
suelos y aguas, etc. Es muy importante tener en cuenta que un modelo serad tanto mas
perfecto cuanto mejores y y mas numerosos sean los datos de partida disponibles.

Una vez se ha caracterizado el sistema a modelizar se procede a la construccién de un
modelo conceptual que simplifique las caracteristicas del mismo, para asi pasar del modelo
conceptual a un modelo matematico, en el que todos los parametros se encuentren
discretizados mediante un mallado tridimensional que estructure el sistema en celdas, cada
una de ellas con sus caracteristicas definidas (potencial hidraulico, permeabilidad,
concentracion, etc.). Hay que definir unas condiciones de contorno que delimiten el
sistema (presencia de bordes de recarga constante como rios o lagos, bordes
impermeables, etc), tras lo cual se procede a la ejecutar, calibrar (cualitativa y
cuantitativamente) y validar el modelo mediante iteraciones y modificaciéon de variables
parta finalmente obtener un resultado acorde con los datos de campo actuales e histéricos
disponibles.

Una vez construido y validado el modelo se pueden simular los efectos de diferentes
situaciones de estrés, tales como el sometimiento del acuifero a extracciénes de agua
(bombeos) mediante campos de pozos, implantacién de barreras hidraulicas o fisicas,
drenajes, liberacion de contaminantes y visualizacion de su evolucion espacio-temporal, y
un largo etcétera.
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4. CASO DE ESTUDIO: APLICACION DE MODELOS MATEMATICOS PARA EL DISENO
DE UNA REMEDIACION EN UNA PLANTA PETROQUIMICA AFECTADA POR LA
PRESENCIA EN AGUA SUBTERRANEA DE ARSENICO, HIDROCARBUROS DEL
PETROLEO E HIDROCARBUROS POLIAROMATICOS

4.1 Introduccion

El emplazamiento objeto de estudio, y en este caso de modelizacién, es una planta
petroquimica (destileria de alquitréan) situada en el norte de Espafa, entre cuyas
instalaciones, ademas de varias torres de destilacion, se encontraba una linea de
produccion de arseniato de plomo. En emplazamiento se encuentra afectado por la
presencia de arsénico en muy altas concentraciones (hasta 30.000 pg/l) en un sector
determinado del mismo (sector PC-1), asi como por hidrocarburos del petréleo (TPH) e
hidrocarburos poliaroméaticos (PAH) en otros dos sectores (sectores PC-3 y PC-7, con
concentraciones de 3000 y 4800 ug/l de TPH y PAH respectivamente). El emplazamiento
se sitlia sobre un acuifero aluvial localizado en el margen concavo de un meandro de un
gran rio, que se apoya lateralmente y sobre un sustrato rocoso de naturaleza calcarea. El
subsuelo del emplazamiento estd formado basicamente por un relleno superficial de
naturaleza heterogénea y de espesor variable que se encuentra sobre materiales aluviales
de granulometria gruesa (gravas y arenas) y que en algunas zonas del emplazamiento
presenta hacia techo una evolucion hacia materiales de naturaleza arcillosa.

Se dispone de una red de 9 piezémetros de control en la planta y de otros 5 el los exteriores
de la misma, resultados analiticos procedente de varias campafas de muestreo superficial
y profundo de suelos y aguas subterraneas repartidas en un afio, que incluyen el muestreo
de las aguas del rio (tanto aguas arriba de la fabrica como aguas abajo) y de dos
manantiales cercanos, datos topogréficos, tres ensayos de bombeo en otras tantas zonas,
dos anélisis de riesgos cuantitativos, un inventario exhaustivo de receptores sensibles,
datos topograficos de los sondeos y del rio, asi como otros datos de naturaleza variada.

Para las tres zonas contaminadas, y dadas las caracteristicas del emplazamiento, se
propone la implantacion de otros tres sistemas de extraccion de agua subterranea
mediante campos de bombeo complejos en cada una de ellas para su posterior
tratamiento en superficie. Las aguas afectadas por arsénico del sector PC-1 son tratadas
mediante una planta de tratamiento en superficie por precipitaciéon en sales a través de
sistemas de oxidacion — neutralizacion — floculacion, mientras que las aguas afectadas por
TPH y PAH de los sectores PC-3 y PC-7 son tratadas asimismo en la planta de tratamiento
de aguas residuales e hidrocarburadas de la propia planta.

Con los datos procedentes de la interpretacion de los ensayos de bombeo (transmisividad
y permeabilidad), asi como con la informacién geoldgica extraida de los sondeos realizados
en el emplazamiento se ha procedido a la construcciéon de un modelo matemético en
soporte informatico de las condiciones hidrogeolégicas del subsuelo de la zona de estudio,
gue nos permite simular de una manera aproximada las diversas posibilidades de bombeos
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gue permitan establecer zonas de influencia de los bombeos lo suficientemente amplias
como para abarcar las diferentes superficies objeto de descontaminacién, esto es, que los
radios compuestos (pertenecientes a varios pozos) de los campos de pozos tuvieran la
suficiente amplitud como para que cualquier particula de agua que entrase en dichas areas
modificase su trayectoria para terminar en alguno de los pozos de bombeo, pasando asi al
sistema de tratamiento.

El disefio de estos campos de pozos debia ser tal que, por un lado, se minimizara el nimero
de pozos a instalar, que los caudales de extraccion fueran lo mas reducidos posible y que
ninguno de los pozos llegue a agotarse en ningn momento debido a un sobrebombeo.

Una vez construido el modelo se procede a la simulacion sistemaética de las diferentes
posibilidades de bombeo en cada una de las zonas, modificando el numero de pozos,
situacion de los mismos, caudales de extraccién, etc, valorando los resultados y
considerando sus ventajas e inconvenientes, hasta obtener disefio dptimo del sistema de
bombeo.

Hay que tener en cuenta que los objetivos de la modelizacién no son la simulacion exacta
de todos los procesos hidrogeoldgicos y relativos al transporte de contaminantes en la
totalidad del emplazamiento, si no tan soélo el comportamiento del sistema ante
extracciones de agua en las tres zonas afectadas por la presencia de contaminantes en
agua, con el objeto final de obtener unos pardmetros muy concretos relativos al disefio de
la remediacién, basicamente el nimero éptimo de pozos de extraccion, situacion de los
mismos, caudales de bombeo y radios de influencia compuestos de los mismos. Es por ello
que los limites del modelo se han ampliado lo suficiente como para que los posibles efectos
de borde del mismo no afecten los procesos a simular (bombeos).

4.2 Sistema informatico de modelizacion

Se ha utilizado un modelo en diferencias finitas que permite resolver de forma numeérica la
ecuacion de la difusividad obtenida a partir de la ley de Darcy y la ecuacion de la
continuidad. Se trata de una ecuacién diferencial eliptica cuya solucion por métodos
numéricos se puede obtener mediante el método de las diferencias finitas (MDF). El
programa informatico utilizado ha sido el Visual Modflow 2.8.2.

4.3 Mallado

Al no tratarse de la modelizacién de un sistema acuifero completo, sino de una porcién
limitada, se han tenido que observar algunos criterios especificos. Para la realizacion del
modelo numérico se procede en primer lugar a la discretizacion del medio en un mallado
regular general clbico, con tamafio 10 x 10 m, con un refinado en las zonas de interés de
2,5 x 2,5 metros que son las zonas donde se ha procedido a la modelizacién de los
sistemas de extraccion (sectores PC-1, PC-3 y PC-7). Las dimensiones del modelo son de
600 x 350 metros. Se ha distribuido el modelo en 4 capas de superficie irregular, en
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Figura 1. Bloque-Diagrama del emplazamiento con las unidades geohidrogeoldgicas diferenciadas.

funcion de las disposicién geo-métrica tridi-mensional de las diferentes capas geoldgicas
presentes en el subsuelo del emplazamiento y que son las siguientes (de arriba abajo):
Capa 1: Relleno antrépico heterogéneo y grueso (gravas arenosas); Capa 2: Relleno
antropico heterogéneo y arcilloso; Capa 3: Sedimentos aluviales naturales gruesos (gravas
fluviales); Capa 4: Sustrato rocoso: calizas.

Como base fisica del modelo se ha tomado la capa 4, considerada en este caso y como
simplificacion impermeable. Asimismo se ha considerado los afloramientos calcareos
situados al sur y suroeste del emplazamiento impermeables.

4.4 Condiciones de contorno

Para la construccion del modelo se han tenido que asumir una serie de simplificaciones.
Asf, se ha impuesto un nivel piezométrico constante (valor 0 m.) en el borde suroriental del
modelo, mientras que en el borde noroccidental se le ha asignado un nivel constante de
—6 m. Por otro lado, se ha tenido en cuenta la presencia del rio, asi como su geometria, su
importante influencia en la recarga del acuifero, asignandole las correspondientes cotas
topogréficas en varios de sus puntos. Se ha estimado un conductancia (permeabilidad
vertical de recarga) para el lecho del rio de 100 m/dia. La base del acuifero, asi como el
borde suroccidental lo constituyen las calizas carboniferas, consideradas en el modelo
como impermeables. La recarga de agua desde la masa calcarea suroccidental al acuifero
se ha simulado con la presencia de un borde de recarga adosado a su zona de contacto
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con el mismo, que decrece paulatinamente de sureste a noroeste desde los 0 a los
—6 metros.

A cada una da las capas geoldgicas presentes bajo el emplazamiento se le ha asignado
unos valores de porosidad, permeabilidad y coeficiente de almacenamiento, de acuerdo
con los valores mas probables y segun la bibliografia disponible. Para atribuir la
permeabilidad a la capa de gravas fluviales (capa 3) se ha procedido a una zonacion de la
misma en funcién de los ensayos de bombeo disponibles, diferenciando 3 zonas basicas,
que de sur a norte presentan un aumento de la permeabilidad. Se han tenido en cuenta
los valores de los ensayos de bombeo llevados a cabo con en la zona noroccidental del
emplazamiento

En la Figura 1 se muestra la distribucion espacial de las capas geoldgicas en el subsuelo del
emplazamiento. Puede apreciarse el cambio lateral de facies observado en el
comportamiento hidrogeolégico diferencial en las gravas fluviales de base.

4.5 Resultados de la modelizacion de los sistemas de extraccion

Se han localizado una serie de posibles puntos de extraccién, y se han aplicado distintos
caudales de bombeo, observando las depresiones obtenidas en cada una de las zonas a
tratar. Mediante la valoracion iterativa de diferentes configuraciones de los sistemas de
extraccion se ha obtenido el nimero de pozos y los caudales de extraccion 6ptimos, para
un régimen permanente.

Para el sector PC-1 el sistema optimo de extraccion consistiria en un campo de pozos de
bombeo compuesto por 6 pozos de extraccion segun la disposicion de la Figura 3, tres de
los cuales (PC-1A, PC-1B y PC-1C), situados aguas abajo, trabajarian ininterrumpidamente

FO0 s} B
X rmj

Figura 2. Superficie piezométrica del emplazamiento con los campos de bombeo activos. Puede a preciarse el
efecto de recarga del rio en el mismo, asi como su depresion global en las zonas de extraccion.
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a un caudal de 50 m3dia (0,6 I/seg), mientras que los tres restantes (PC-1D, PC-1E y
PC 1F), localizados aguas arriba, bombearian a un caudal de 25 m?3/dia (0,3 I/seqg).

Para el sector PC-3 el sistema 6ptimo de extraccién consiste en un campo de pozos de
bombeo compuesto por 5 pozos de extraccion segun la figura 4, dos de los cuales (PC-3A
y PC-3B) trabajarian a un caudal de bombeo de 15 m3/dia (0,17 I/seg), mientras que los
tres restantes (PC-3C, PC-3D y PC-3E) lo harian a 10 m3/dia (0,12 I/seg).

En el sector PC-7 el sistema &ptimo de extraccidon consiste en un campo de 4 pozos de
bombeo de acuerdo con la figura 5, y en el que los cuatro pozos (PC-7A, PC-7B, PC-7C y
PC-7D) estarian bombeando agua constantemente a un caudal de 15 m3/dia (0,17 I/seqg).

w1
IR
Lor'" .

Figuras 3, 4 y 5. Superficie piezométrica de los sectores PC-1, PC-3 y PC-7 respectivamente, en los que se
parecia las zonas de influencia de los bombeos. Se han representado los vectores velocidad

Es preciso comentar que el hecho de que el acuifero tenga unos recursos hidricos
limitados, segun pudo observarse en los ensayos de bombeo (efectos de vaciado), es por
ello que los caudales de bombeo aqui obtenidos son caudales méaximos, pudiendo
obtenerse caudales de operacién continua menores. En cualquier caso, el sistema de
extraccion debe tener en cuenta estos caudales.
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Figura 6. Corte transversal del modelo en el que pueden apreciarse los campos de bombeo en dos de las
zonas afectadas (PC-3 y PC-7).

CONCLUSIONES

La modelizaciéon hidrogeolégica aplicada a los sistemas de remediacion de aguas
subterraneas mediante extracciones por bombeo es una poderosa herramienta que
permite la simulacién iterativa de las diferentes posibilidades de extracciones de agua para
su posterior tratamiento en superficie. Permite establecer el niUmero minimo de pozos, su
localizacion 6ptima y los caudales mas adecuados para extraer los volumenes de agua
deseados y abarcar las zonas del acuifero impactadas por sustancias contaminantes.
Permiten asimismo obtener una vision temporal de la extraccion, asi como evaluar las
posibles variaciones a las que puede estar sometido el sistema durante su funcionamiento.

Mientras que la etapa de adquisicion de datos puede consumir gran parte de los recursos
del proyecto, una vez que el modelo se encuentra construido y calibrado se muestra como
un medio muy rapido y fiable para obtener la solucidn mas econdémica a la implantacién
de un sistema de extraccién complejo.
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