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RESUMEN

La representacion numérica de sistemas hidrogeoldgicos considerando la variabilidad de la densidad del fluido es un aspecto que no
puede soslayarse tanto en estudios de acuiferos costeros como en muchos casos de almacenamiento profundo de residuos téxicos peli-
grosos (RTP). El desarrollo de estos modelos numéricos es una labor compleja y ardua, cuyos resultados no estan exentos de una apre-
ciable incertidumbre. Esta tiene su origen en las limitaciones numéricas de la que adolecen los distintos métodos, en la escasez de datos
y en la incertidumbre caracteristica de la informacion de estos sistemas. Un adecuado conocimiento del codigo numérico a aplicar, per-
mitird a los técnicos optimizar los recursos racionalizando debidamente las tareas del estudio. En el presente trabajo se realizé un estado
del arte actualizado de la modelizacion numérica de sistemas hidrogeoldgicos bajo condiciones de densidad variable. Se ha realizado una
revision general de los métodos de representacion, atendiendo especialmente a las técnicas numéricas y presentando los aspectos parti-
culares que deben ser atendidos al desarrollar estos modelos numéricos. Se describieron sucintamente los codigos numéricos mas des-
tacados y se listaron los ejercicios internacionales de validacion de los cddigos mds importantes de las dos Ultimas décadas, reflexionando
sobre las limitaciones que arrojan sus resultados.
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State of the art of the numerical modelling of density-dependent hydrogeological
systems

ABSTRACT

The numerical representation of hydrogeological systems, taking into account the variability of fluid density, is an aspect that should not
be elude in studies of coastal aquifers or in many cases of deep-level storage of toxic waste. Developing such numerical models is a com-
plex and demanding task, the results of which are subject to considerable uncertainty. This is due to the numerical limitations affecting
the various methods applied, to the scarcity of data and to the uncertainty characteristic of the information regarding such systems.
Adequate knowledge of the numerical code to be applied would enable technicians to optimise resources and rationalise study proce-
dures. The present paper presents an updated state of the art of the numerical modelling of hydrogeological systems under variable den-
sity conditions. An overview is provided of methods of the representation, with special attention paid to numerical techniques and par-
ticular aspects involved in developing numerical models. A brief description is made of the most noteworthy numerical codes and of the
leading international projects carried out over the last two decades to validate such codes, together with some comments on the inher-
ent limitations of the obtained results.
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Introduccion

Historicamente, la gran mayoria de los estudios
hidrogeolégicos han considerado que el flujo subte-
rraneo era gobernado exclusivamente por diferencias
de presiones, al considerar la densidad del fluido
como constante en el dominio estudiado. Ello se
podia asumir debido a que en la mayor parte de los
sistemas hidrogeoldgicos tratados la variacion de la
densidad del agua en el espacio y el tiempo era tan

pequena que podia despreciarse. Por otro lado, asu-
mir que la densidad era constante -valida en muchos
casos- simplificaba la derivacion matematica del pro-
blema, introducia el concepto de un potencial de
campo que gobierna el flujo y el uso de superficies
potenciométricas como herramienta para analizar,
representar y simular diversos procesos y fenomenos
hidrogeolégicos (Bachu, 1995). Sin embargo, distin-
tos requerimientos socioecondmicos y medioam-
bientales —algunos de los cuales se resenardan mas
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adelante- han llevado a abordar los estudios de siste-
mas hidrogeolégico sumamente complejos. En estos
las propiedades mas relevantes del fluido, como la
densidad y la viscosidad son marcadamente varia-
bles, debido a los cambios en la salinidad, tempera-
tura y presion. Este hecho afecta grandemente a la
aproximacion clasica en que el flujo estaba goberna-
do por la diferencia de carga hidrostatica entre un
punto y otro del sistema de flujo. Asi, para el caso de
un medio poroso, resulta pertinente la generalizacién
que realiza de Marsily (1983) del flujo de Darcy y al
término relacionado estrictamente con el gradiente
hidraulico —expresado por la ley de Darcy-, agrega
otros que reflejan la incidencia sobre el flujo de los
gradientes de concentraciones, temperatura y del
potencial eléctrico del fluido.

La inyeccidon profunda de salmueras, aguas resi-
duales urbanas o industriales u otros residuos téxicos
peligrosos, RTP, es una alternativa de gestion de resi-
duos compleja y relativamente reciente pero amplia-
mente difundida. La técnica de inyeccidon en sondeos
profundos, ISP, comenzé a practicarse en la industria
petrolifera, para eliminar las salmueras y otros des-
hechos producto de la misma. Los sondeos de inyec-
cion presentan caracteristicas similares a los sondeos
petroliferos y, en general, alcanzan profundidades
entre los 250 m y los 2000 m. De la formacidon recep-
tora se demanda que posea ciertos rasgos hidrogeo-
légicos, que deben permanecer invariables en el
tiempo, tales como que contenga agua cuya minera-
lizacién la revista de un interés nulo para su eventual
aprovechamiento; que el volumen de huecos, la inter-
conexion entre estos, su potencia, extensién y com-
portamiento eldstico permitan caudales de inyeccion
y una capacidad de almacenamiento suficiente o que
se encuentre confinado y completamente aislado de
recursos acuiferos aprovechables.

El abastecimiento de agua en muchas zonas cos-
teras depende total, o parcialmente, de las aguas sub-
terraneas. Esta demanda suele corresponder a una
poblacién que se caracteriza por una alta densidad y
una fuerte fluctuacién estacional, con un pico estival.
En muchos casos, estos escenarios se hallan agrava-
dos por explotaciones agricolas intensivas o la pre-
sencia de industrias, que ejercen una doble presion
sobre los recursos hidricos, tanto por explotacion
como por retornos con fuerte contaminacion. El vera-
no es el periodo estacional mas critico, pues en él
concurren las mayores demandas de abastecimiento
y agricolas con las menores recargas del sistema,
conformando el escenario mas propicio para la intru-
sion marina. Este fendmeno implica una severa limi-
tacion en la explotacion de los recursos, comprome-
tiendo seriamente con ello el desarrollo

socio-econdmico de las regiones costeras, ademas de
implicar un serio impacto medioambiental sobre el
sistema.

La inyeccion en sondeos profundos, ISP, y la intru-
sion marina son problemas en los que el flujo se pro-
duce bajo condiciones de densidad variable. Este tipo
de problemas representan uno de los procesos de
flujo fisicamente mas complicados. Esta complejidad
se acrecienta notoriamente si también se esta en pre-
sencia de condiciones de temperatura variable, lo
cual no es excepcional al abordar estudios de ISP. Por
otro lado, la ISP y la intrusién marina si bien aparecen
como los casos arquetipicos de sistemas de flujo bajo
densidad variable, no son los Unicos. Asi, en un siste-
ma de flujo regional profundo en una cuenca sedi-
mentaria, no son solo las condiciones topograficas el
Unico factor que gobierna el flujo; el conocimiento de
las estructuras geoldgicas y la variabilidad de la den-
sidad del fluido es esencial para entender al sistema
(Gupta y Bair, 1997). En este tipo de cuencas se pue-
den producir errores apreciables en la direccion y
magnitud del flujo si no se considera la influencia del
gradiente de densidades al establecer el modelo con-
ceptual. Ello no sdlo afecta a los estudios de seguri-
dad de ISP, sino también a la valoracién de la pene-
tracion de la recarga y a los tiempos de residencia
(Ophori, 1997, 1998a y b) o a la evaluacién del impac-
to de una fuerte disminucién regional de la carga
hidraulica de un sistema (Lahm y Bair, 1997a).

La casi totalidad de los casos referidos correspon-
den a problematicas que demandan una gestion cui-
dadosa de los recursos hidricos, dado los graves ries-
gos que entranan las actuaciones que se emprenden
sobre el sistema. Esta gestion debe basarse en un
estudio detallado del medio, una capacidad para eva-
luar su impacto para horizontes futuros, con una
incertidumbre aceptable, y un control riguroso de las
acciones emprendidas y sus efectos. En todas estas
tareas, y aun en las de control, la modelacion numé-
rica se presenta como una herramienta de indudable
atractivo. Sin embargo, la representaciéon numérica
de sistemas de flujo bajo condiciones de densidad
variable es compleja y no se halla exenta de limita-
ciones (Oude Essink y Boekelman, 1998).

La representacién numeérica de sistemas de flujo
bajo condiciones de densidad variable se puede abor-
dar con diversos cédigos numéricos, desarrollados
bajo distintos métodos de resolucion de los proble-
mas directos de flujo y de transporte. No obstante,
esta representacion numérica se puede abordar a
partir de dos aproximaciones: reduciendo todo el sis-
tema a un fluido equivalente —-usualmente agua
dulce- o representando de forma discriminada las dis-
tintas densidades del sistema de flujo. En esta ultima
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aproximacion los codigos se agrupan entre los que
representan al sistema mediante modelos de interfaz
neta y los que lo hacen como modelos de densidad
variable. La seleccién de la herramienta a utilizar
dependerad como en muchos problemas de modela-
cion del objetivo del estudio, las simplificaciones que
se adopten, el conocimiento, los datos disponibles y
el presupuesto, entre otros.

Actualmente existe una gran difusién de cédigos
numéricos de modelizacion hidrogeoldgica, encon-
trandose a disposicion de los profesionales del sector
diversos programas que permiten representar siste-
mas de flujo bajo condiciones de densidad variable.
Los programas se comercializan a través de distintos
distribuidores y, en particular, sus paginas web man-
tienen actualizada la oferta de software. Sin embargo,
la modelizacién numérica de estos sistemas dista de
ser una tarea sencilla tanto desde el punto de vista
fenomenoldgico -influencia de la viscosidad, depen-
dencia de ésta y de la densidad con la temperatura,
concentracion de solutos y presion, variacion de la
permeabilidad en funcién de la densidad y la viscosi-
dad-, como numérico -idoneidad de la técnica numé-
rica de representacion, problemas de dispersion
numeérica, adecuacion de las condiciones de contor-
nos a adoptar- (Jousma et al., 1988; Oude Essink y
Boekelman, 1998). En este sentido, las simplificacio-
nes conceptuales que se adoptan en el desarrollo del
modelo numérico deben ser claramente identifica-
das, con el fin de evitar que una interpretacion estric-
ta de los resultados ofrezca explicaciones reduccio-
nistas de sistemas con un alto grado de complejidad
(Groen et al., 2000). Este hecho no resulta en absolu-
to banal, dada la delicada gestion que demandan
estos acuiferos.

La modelacion de los sistemas de flujo bajo condi-
ciones de densidad variables requieren un elevado
conocimiento del medio. En particular, en lo referido
a informacién cuantificable: piezometria, salinidad
del agua, parametros hidrogeoldgicos (permeabili-
dad, porosidad eficaz, dispersion hidrodinamica,
etc.). Asimismo, esta informacién debe tener una
adecuada cobertura espacial y temporal, aunque la
variacion de algunos de los parametros ejerce una
influencia sobre los resultados del modelo que queda
enmascarada por las incertidumbres fisicas y numéri-
cas del mismo. Por otro lado, mucho de estos estu-
dios tienen como marco formaciones hidrogeoldgi-
cas profundas, de geologia compleja y que, en
general, no suelen haber despertado previamente
gran interés en cuanto a su aprovechamiento. En
estas razones reside la tradicional falta de datos que
suele enfrentar el modelista al abordar este tipo de
estudios.

La captura de datos en estos sistemas resulta par-
ticularmente exigente por la especificidad de las téc-
nicas que demandan. Algunos investigadores al abor-
dar la modelacion de sistemas de flujo bajo
condiciones de densidad variable destacan la necesi-
dad de usar un modelo desde el inicio del estudio.
Aducen que ello permitiria al modelista estimar la
importancia relativa de los distintos pardmetros y, en
consecuencia, optimizar su tiempo y esfuerzo para
obtener los datos apropiados (Jousma et al, 1988). La
necesidad de definir al comienzo de un proyecto cual
sera el codigo a aplicar en exclusiva para modelar,
puede considerarse un requerimiento un tanto extre-
mo. Sin embargo, en este sentido, si resulta funda-
mental que el técnico tenga un conocimiento de las
posibilidades, limitaciones y requerimientos de los
codigos disponibles, ya que, conjuntamente con las
caracteristicas particulares del proyecto, permitira
una planificacién coherente con las tareas de adquisi-
cion de informacion.

El presente trabajo se estructura de la siguiente
forma: inicialmente se presentan las ecuaciones de
estado y algunas de las principales relaciones alge-
braicas que resuelven este tipo de modelos; poste-
riormente se comentan los métodos para estudiar sis-
temas de flujo bajo condiciones de densidad variable;
luego se abordan aspectos particulares que se deben
considerar en el desarrollo de la modelizacion numé-
rica de estos sistemas; se realiza una breve resena de
los cédigos mas destacados en este tipo de estudios,
para a continuacion comentar los principales ejerci-
cios de contraste de cddigos y exponer algunas refle-
xiones sobre los mismos. Por ultimo, se ofrece una
valoracion final sobre el desarrollo de estos modelos.

Ecuaciones de estado
Ley de Darcy

La Ley de Darcy permite describir el movimiento de
un fluido a través de un medio poroso. Su ecuacion
en tres dimensiones para el caso de flujo bajo condi-
ciones de densidad variable -restringiendo la genera-
lizacion de Marsily (1983)-, se expresa como:

k
v=——e(Vp-pg)
u (1)

Donde: v es la velocidad de Darcy, de componen-
tes v, v, y V. (LT"); k es el tensor de la permeabilidad
intrinseca del medio poroso (L?); u es la viscosidad
dindmica del fluido (ML'T"); Vp es el gradiente de
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presiones de componentes dp/dx, 0pLyy dp/oz (ML?T?);
r es la densidad del fluido (ML?®) y g, 9.81 ms?, es la
aceleracion de la gravedad (LT?).

Ecuacion de flujo

El balance de masa de un fluido para un volumen uni-
tario en una seccion dada de un acuifero en régimen
transitorio, si se considera la densidad del fluido, es
descrita por la siguiente ecuacion:

VLk@Vh]ﬂ)* a=s,"
u ot (2)

Donde: Q es el caudal de recarga (L*T"); p* es la
densidad del fluido inyectado; h es el potencial piezo-
meétrico y Ss es almacenamiento especifico

El potencial piezométrico, h, se define como:

h=P 47

P9 (3)

El almacenamiento especifico, Ss, se define
(Freeze y Cherry, 1979, en Shikaze et al., 1998) como:

S, =pglo+6p)
(4)

Donde: a y 6 son la compresibilidad (L*T*M") y la
porosidad de la matriz porosa, respectivamente, y b
es la compresibilidad del fluido (L2T*M"").

El dmbito de estudio de los problemas de densi-
dad variable en muchos casos suele ser el medio frac-
turado. La ecuacion de flujo en régimen transitorio
para fracturas discretas unidimensionales tiene la
expresion siguiente (Shikaze et al., 1998):

d
(2b){a (K

Donde: 2b es la apertura de la fractura (L); | es la
distancia a lo largo de la fractura (L); h; es el potencial
piezométrico en la fractura; K; es la conductividad
hidraulica de la fractura; Ss es el coeficiente de alma-
cenamiento especifico de la fracturay g./. y 9./. repre-
sentan al flujo normal a la fractura que percolan
desde y hacia, respectivamente, la matriz rocosa.

oh oh
fa_lfﬂ"‘ dn|1s—ds| = (2b)Sg; a_tf

-
(5)

La conductividad hidraulica, K; y el coeficiente de
almacenamiento especifico, Ss, de la fractura se defi-
nen (Freeze y Cherry, 1979 en Shikaze et al., 1998)
como:

St = Pog0t
(6)
(2b)?
K, = 12909 o)
I

Ecuacion de transporte

El balance de masa de un soluto conservativo para un
volumen unitario en una seccién dada de un acuifero
en régimen transitorio, si se considera la variabilidad
de la densidad del fluido, es descrita por la siguiente
ecuacion (Bear; 1979, en Voss y Souza, 1987):

~0pv e VC+V([6p(D,,|+ D) VC| +

. oC
Q(C -C)=06p—
o! ) P ot (8)

Donde: C es la concentracién de soluto como una
fraccion masica -masa de soluto/masa de fluido-
(Ms/M); 6 es la porosidad; v es la velocidad de Darcy
(1); D,, es el coeficiente de difusién molecular del
soluto en el flujo, incluye el efecto de tortuosidad a
través del medio poroso (L*T"); | es la matriz identidad
(-); D es el tensor de dispersién hidrodinamica (L*T™);
Q, es el caudal de recarga al acuifero dado en térmi-
nos masicos (ML*T"); C* es la concentracion de solu-
to, dada como fraccién masica del fluido del caudal
de recarga (MJ/M).

La relacion entre densidad, p, y concentracion de
soluto, C, en condiciones isotérmicas, se puede
expresar mediante la relacion lineal siguiente:

Jp
p=py+=~(C-C,)
doC (9)

Donde: r, y C, son la densidad y la concentracién
del soluto en el fluido de referencia, respectivamente,
usualmente agua dulce.

Los términos del tensor de dispersion hidrodina-
mica, mas el término de la diagonal por difusion
molecular, para un medio anisétropo se definen
(Bear, 1979) como:
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V2 V2 V2
D, =0, —+0 —r+0y —~+1DF
MM o
2 2 2
\'% \% \%
D,, =0, 1+ 0y 2+ 0, 5+ 1D
MM
(10.2)
2 2 2
\% \Y, \%
D,=0, —%+0yt5+0q —~+1D*
‘V ‘ ‘V‘ (10.3)
A'S
ny = Dyx (a‘L _a‘TH) V‘
(11.1)
V'S
sz = sz ((XL _(XTV) V‘
(11.2)
v,V
— — y z
Dyz - Dzy - (O(‘L _O(‘TV)W
(11.3)

Donde: v,, v, y v, son los componentes cartesianos
de la velocidad de Darcy, v, (1) y |v| su moédulo; o, am
y arn son los coeficientes de dispersion longitudinal,
transversal en el plano horizontal y transversal en el
plano vertical, respectivamente, de la matriz porosa
(L); T es la tortuosidad del medio y D" el coeficiente de
difusion de la solucién libre (L?T"). En los elementos
de la diagonal de la matriz D -(10.1) a (10.3)- el pro-
ducto 7 D" es el coeficiente D,.

En fracturas discretas unidimensionales la ecua-
cion de transporte se expresa (Shikaze et al., 1998):

@26 2D, %t |-y, Lt lir| 1| = (20) %t
al " al l - ot
(12)

Donde: D; es el coeficiente de dispersion hidrodi-
namica longitudinal de la factura (L*T"); c; es la con-
centracion de soluto en la fractura en términos masi-
cos (MJ/M); v; es la velocidad del fluido en el flujo por
la fractura (LT") y I). y I,/.representan la ganancia y
la pérdida, respectivamente, de masa de soluto a tra-
vés de la matriz porosa en la que se encuentra. En la
fractura se supone que el soluto estd completamente
mezclado en el ancho de la fractura -apertura-.

El coeficiente de dispersién hidrodindmica de la
factura, D;, se define como:

D; = o|v|+ D’ .

Donde: ar es la dispersividad longitudinal de la
fractura (L).

Aproximaciones de Ghyben-Herberg y de Hubbert

Esta aproximacion se basa en el equilibrio hidrostati-
co entre el agua dulce y el agua salada, consideradas
como dos fluidos inmiscibles, y en la aproximacion
de Dupuit, que supone al flujo horizontal. La relacién
de equilibrio se basa en la relacion de las densidades
de ambos fluidos -p,= 1 kg dm?, para el agua dulce, y
ps=1.025 kg dm?, para el agua salada- y esta dada por
la expresion:

1
h+z)= =——h
Path+2)=p2=2=0 5
(14)

Donde: hy zson el nivel piezométrico y la profun-
didad de la interfaz respecto al nivel de referencia en
el punto de estudio, respectivamente (L) (Custodio y
Llamas, 1982).

Hubbert introduce una correccién a la aproxima-
cion de Ghyben-Herberg, al considerar la intrusion
desde un punto de vista hidrodinamico. Ello resulta
una aproximacion mas cercana a la realidad, pues en
las inmediaciones de la costa debido al estrecha-
miento de la cuna de agua salada se produce un
incremento apreciable de la velocidad de descarga,
apareciendo componentes verticales del flujo, dejan-
do de ser valida la aproximacion de Dupuit. La expre-
sion de la aproximacién de Hubbert es:

— pd hd _ ps h
(ps _pd)

S

(P —pa) (15)
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Donde: h,y h;son los niveles de agua dulce y agua
salada sobre el nivel del mar, respectivamente -usual-
mente h, es negativa-. El primer término de la expre-
sion corresponde a la aproximacién de Ghyben-
Herberg y el segundo a la correccion a realizar. La
correccion de Hubbert cobra peso proporcionalmente
a la distancia a la linea de costa. Por otro lado, exis-
ten otras aproximaciones analiticas para el calculo de
la interfaz, tales como las formulas de Lusczynsky o la
de Glover (Jousma et al., 1988).

Métodos de resolucion

El problema de densidad variable ha sido abordado
mediante técnicas muy diversas. Cada una de las mis-
mas ofrece distintos alcances, a la par de presentar
diferentes atractivos.

Meétodos analiticos

La resolucion analitica de las ecuaciones de estado y
su acoplamiento dista de ser un problema sencillo. La
complejidad del mismo ha llevado que la mayoria de
las soluciones analiticas alcanzadas respondan a pro-
blemas de flujo sencillos: acuiferos homogéneos, de
espesor y permeabilidad constante, uni o bidimensio-
nales, régimen permanente, interfaz neta (Ataie-
Ashtiani et al., 1998)-. Esta sencillez de los problemas
tratados hace que tengan un interés practico relativo,
a excepcion de alguna aproximacion. No obstante,
las soluciones analiticas resultan de gran interés para
el contraste y validacion de cédigos numéricos, para
el analisis de sensibilidad del sistema hidrogeoldgico
con respecto a sus parametros o para una primera
aproximacion en el estudio de problemas reales.

Algunas soluciones analiticas se basan en la apro-
ximacion de Ghyben-Herzberg, en las que la ecuacion
de flujo se resuelve solo para el agua dulce, mientras
que se considera constante el potencial de agua sala-
da. Asi, con este tipo de aproximaciones se han
encontrado soluciones para acuiferos horizontales
sencillos bajo régimen permanente. También se han
encontrado soluciones para un régimen permanente,
en un plano vertical, en niveles de agua salada aisla-
dos al lado del mar (Glover, 1959 y Van Der Veer,
1977).

Existen métodos semianaliticos, también basado
en la aproximacién de Ghyben-Herzberg, que ofrecen
posibilidades de aplicacién en régimen permanente
en diversos casos practicos, tales como acuiferos
confinados, libres o multicapas. Asi, en el método de
los elementos analiticos el dominio de estudio se

modeliza mediante la composicién de una gran varie-
dad de funciones analiticas que representan las dis-
tintas influencias sobre el sistema de flujo de fuentes,
sumideros, heterogeneidades, etc. Asi, la superposi-
cion de estas funciones permite representar al siste-
ma. En este método los parametros de las funciones
que describen el sistema deben calcularse iterativa-
mente. Debido a ello, una desventaja del método es
que al incrementarse el numero de funciones utiliza-
das, y con ellos los parametros a estimar, pierde con-
sistencia el modelo (Strack, 1987, en Jousma et al.,
1988). Otras soluciones analiticas atienden a casos
especiales de flujos en dos fases, basandose en el
método de la hoddgrafa y la teoria del vortice
(Josseling de Jong, 1965; en Jousma et al., 1988).

Meétodos analdgicos

Estos modelos se basan en la analogia existente en la
ecuacion de flujo de las aguas subterranea y las ecua-
ciones de estado de otros proceso fisicos, como es el
caso de la electricidad o el calor. Asi, si estos proce-
sos fisicos se pueden reproducir y medir, los mismos
pueden emplearse para estudiar el flujo de las aguas
subterraneas. La adecuada interpretacion de estos
fendmenos fisicos requiere la conversion de los para-
metros que los gobiernan a los correspondientes
parametros hidrogeoldgicos. Este tipo de modelo ha
caido en desuso en los campos de la investigacion y
la ingenieria, habiendo quedado constrenido al
campo docente. No obstante, debe sefnalarse, que por
lo general, en la mayoria de los casos los modelos
analdgicos resultan de dificil aplicacidon para estudiar
el transporte de solutos en el agua subterranea.

Meétodos numeéricos

Los métodos numéricos permiten resolver de forma
discreta en el espacio y el tiempo las ecuaciones de
flujo (5) y transporte (8). Estas ecuaciones diferencia-
les son sustituidas por sistemas de ecuaciones alge-
braicas obtenidas da partir de diversas técnicas de
discretizacion e interpolacion que se comentan segui-
damente. En estos sistemas las incognitas son los
valores nodales de las variables de estado (niveles
piezométricos, concentraciones).

Los métodos analiticos permiten describir algunos
escenarios que se caracterizan por su homogeneidad
y simplicidad, enfrentdandose a serias limitaciones al
tratar de representar sistemas heterogéneos y relati-
vamente complejos, ello es un serio impedimento
para una aplicacion con caracter practico. Los méto-
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dos numéricos pueden superar estas restricciones
aunque ello no les exime de presentar otras dificulta-
des, que se acrecientan notablemente al abordar pro-
cesos de flujo y transporte bajo condiciones de den-
sidad variable. No obstante, algunas de las
dificultades en la representaciéon se pueden evitadar,
o al menos controlar sus efectos, con una definicion
cuidadosa de las discretizaciones espacial y temporal.
Si se considera constante la densidad del fluido, la
resoluciéon numérica de la ecuacion de flujo (5) no
presenta mayor complejidad y se aborda usualmente
tanto con el Método de los Elementos Finitos, MEF,
como con el de las Diferencias Finitas, MDF. Las posi-
bles dificultades pueden residir en los eventuales
aspectos no lineales que entrane el sistema a repre-
sentar, tal como la presencia de una superficie libre.

Por el contrario, la resoluciéon numérica de la ecua-

cion de transporte (8), aun cuando la densidad del
fluido es constante, presenta mayores dificultades.
En general para su resolucién se aplica alguno de los
métodos siguientes:

- Diferencias Finitas, MDF, en el que se discretiza
el dominio en n celdas y se realiza en cada una
de ellas un balance de contaminantes para un
intervalo de tiempo dado. Ello se realiza susti-
tuyendo en cada nodo -generalmente situado
en el centro de las celdas- los términos diferen-
ciales de la ecuacion de transporte por su apro-
ximacion. Asi queda definido un sistema de n
ecuaciones lineales con n incognitas.
Habitualmente su implementacion difiere en la
resolucion temporal, segiun esta se aborde
mediante un esquema “centrado” que ofrece
mayor exactitud, al tener un menor error de
truncamiento, aunque resulta numéricamente
mas inestable, o que sea “explicito” o “implici-
to”, ofreciendo ambos esquemas distintos gra-
dos de economia de calculo y estabilidad
numeérica frente al “centrado” pero también
adoleciendo ambos de una menor precision
numeérica.

- Elementos Finitos, MEF, el dominio se discreti-
za en elementos de geometria irregular uni, bi
o tridimensionales. A diferencia del MDF, los
Elementos Finitos calculan las variables de
estado en todo el dominio de estudio, utilizan-
do para ello funciones de interpolacién, tam-
bién llamadas de forma, definidas en cada ele-
mento. Los comentarios realizados respecto a
los esquemas de resolucidon temporal —explici-
to, centrado e implicitos- son validos para este
método.

- De las Caracteristicas, MOC, en el que en el pro-
ceso de transporte se desacoplan los mecanis-
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mos advectivos, que se representan mediante
particulas que se desplazan a lo largo de las
lineas de flujo, y los procesos dispersivos, que
se calculan en la posicion que alcanzan las par-
ticulas en cada tiempo de célculo, esto es en un
sistema coordenado referido al movimiento
advectivo. La resoluciéon secuencial de los tér-
minos advectivos y dispersivos de la ecuacion
contribuye a eliminar en gran medida la disper-
sion numeérica, aunque presentan errores por
acumulacioén de errores de truncamiento.

- Del Camino Aleatorio, es también un método
de desplazamiento de particulas, pero en éste
cada particula representa un volumen fijo de
soluto. El transporte advectivo se produce a lo
largo de las lineas de flujo, mientras que el dis-
persivo corresponde a la suma de un movi-
miento aleatorio, cuyas caracteristicas estadis-
ticas dependen de los coeficientes de
dispersion. EI movimiento de una sola particu-
la no ofrece ninguna informacion, solo la super-
posicién de sus trayectorias y el recuento de las
masas que las representan, permiten conocer
la concentracion de soluto en cada celda. Este
método evita los problemas de dispersion
numeérica.

La resoluciéon numérica de las ecuaciones de esta-
do de Flujo y Transporte para un sistema de flujo bajo
la condicién de densidad variable es un problema de
gran complejidad numérica, como ya se senalara
anteriormente. Para abordarlo se han seguido distin-
tas estrategias, algunas simplifican el calculo —consi-
derando al agua dulce y a la salobre como inmisci-
bles o considerando en el sistema un unico fluido
equivalente- pero limitan el alcance de los problemas
a tratar y otras que mantienen la complejidad del pro-
blema pero demandan una mayor sofisticacion de los
codigos a emplear y una gran capacidad de los equi-
pos informaticos que soportan el modelo.

Modelos de interfaz neta

Los modelos de interfaz neta se basan en considerar
al agua dulce y al agua salada como dos fluidos
inmiscible que se encuentran separados por una
interfaz brusca. La posicion de la interfaz en general
es calculada mediante la aproximacion de Ghyben-
Herzberg, por lo que implicitamente se basan en la
hipoétesis de Dupuit —flujo preponderantemente hori-
zontal, estratificado-. Sin embargo, dentro de este
tipo de modelo también se inscribe el método de los
elementos analiticos de Strack (1987,1995), en el que
la ubicacion de la interfaz se realiza mediante funcio-
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nes especiales, aunque la implementacion de este
método presenta una capacidad de simulacién limita-
da (Oude Essink y Boekelman, 1998).

Los métodos de interfaz neta se basan en suponer
un equilibrio hidrostatico, donde el flujo es de carac-
ter estratificado y, fundamentalmente, en la inmisci-
bilidad del agua dulce y del agua salada. Sin embar-
go, en la realidad estos fluidos son miscibles y la zona
de transicidon suele caracterizarse por estar sujeta a
dispersion hidrodindmica (Bouzouf et al., 2000). El
hecho que los modelos de interfaz neta no consideren
la mezcla por dispersion y difusién es una limitacion
particularmente restrictiva. Algunos autores sefalan
que este rasgo afecta particularmente a la simulacion
de actividades antrdopicas, como la recarga artificial y
la extraccion o inyeccion de aguas con caudales altos
y variables -por ejemplo en inyeccion en sondeos
profundos o en almacenamiento subterrdneo con
recuperacion- (Oude Essink y Boekelman,1998). No
obstante, esta limitacion resulta restrictiva también
para una simulacion realista y detallada de procesos
de intrusién, ubicacion de la cuina marina o el estudio
de descarga de acuiferos confinados. En estos casos
no solo no se representaria la zona de mezcla con-
vectiva sino que al caracterizar la cuha se podria lle-
gar a subestimar su penetracién o, en el caso de la
descarga mar afuera de acuiferos confinados, sobres-
timar las descargas. Este ultimo hecho ha sido cote-
jado tanto por mediciones en campo como por con-
traste con modelos de densidad variable (Groen et al.,
2000, Kooi y Groen, 2001). Asimismo, estos modelos
no serian adecuados de aplicar en casos en que la
dispersividad se viera acrecentada por la heteroge-
neidad del acuifero, flujos lentos del agua subterra-
nea o efectos de marea (Ataie-Ashtiani et al., 1998)

Los modelos de interfaz suelen ser mas sencillos
que los de densidad variable y requieren menos
datos y tiempo de calculo. El empleo de este tipo de
método es adecuado para obtener soluciones rapidas
y globales, tales como la obtencidon de unas primeras
aproximaciones en estudios regionales o en estudios
locales o de detalle en los que la disponibilidad de
datos y recursos es limitada. Igualmente, en acuiferos
en los que la zona de transicién es relativamente
pequena comparada con la extensién y la potencia
del acuifero resultan un escenario adecuado para
aplicar estos modelos (Bouzouf et al., 2000). En el 76t
Salt Water Intrusion Meeting se han presentado dos
modelos similares basados en la hipétesis de la estra-
tificacion del flujo, en los que se identificaba la inter-
faz neta mediante la aplicacion del método de los
volumenes finitos (Bouzouf et al., 2000), en un caso, y
las diferencias finitas en 3D (Bakker, 2000), en el otro.

Modelos de densidad equivalente

Los modelos de densidad equivalente se basan en la
representacion del sistema bajo un unico fluido de
referencia, el cual usualmente es el agua dulce.
Debido a ello el fluido resulta continuo y sus propie-
dades son constantes en todo el dominio. Existen dos
aproximaciones diferentes, en una las ecuaciones se
resuelven en términos de funcién de corriente y, en la
otra, en términos de potencial hidraulico. Sin embar-
go, debe observarse que contrastes realizados entre
este tipo de modelos y los de densidad variable puso
en evidencia que los resultados de los mismos pue-
den diferir notablemente al identificar las velocidades
y direcciones de flujo (Kelly y Bair, 1988). En ambas
aproximaciones, la franja de transicion se puede
simular definiendo escalones de variacion de la den-
sidad, representandose asi de forma discreta la evo-
luciéon de la densidad del fluido en este sector del sis-
tema. Este tratamiento discreto de la evolucion
espacial del fluido lleva aparejado el asumir que se
mantiene la conservaciéon de la masa en los distintos
escalones, no habiendo mezcla de fluido a través de
las distintas interfaces. Situacidon que, en rigor, sélo
se produce en régimen estacionario, con lo que se
pone de evidencia otra gran limitacion de estas apro-
ximaciones: la imposibilidad de simular el régimen
transitorio. Asimismo, y al igual que las restantes téc-
nica numéricas, la zona de transicion demanda una
particion espacial de detalle.

Modelos de niveles equivalentes

El régimen estudiado se simula en términos de poten-
cial de agua dulce. Si se escribe la velocidad de Darcy
(1) en términos de carga hidraulica equivalente, se
tiene:

h, - P o p=p,9h,—2)
Pod
(16)
Y
K
V= ot (PogVh+(p—p,lgVz)
(17)

Donde: h. es la carga hidraulica equivalente; p es
el potencial del sistema de flujo en un punto dado y
po es la densidad del fluido de referencia, usualmente
agua dulce. La expresién (17) permite interpretar que
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en estos casos el flujo en el medio poroso se halla
gobernado por dos fuerzas: 1, la variacién del nivel
piezométrico, referido a un fluido ficticio homogéneo
de densidad, p,, y una fuerza ascensional causada por
la diferencia entre la densidad real del flujo, p, y la
correspondiente al fluido ficticio, p, (Senger y
Fogg,1990 a y b; Gupta y Bair, 1997)). La influencia de
esta fuerza ascensional en los campos de flujo equi-
valentes se puede apreciar claramente en la ecuacion
de flujo en dos dimensiones para régimen estaciona-
rio. Si se definen una densidad relativa, p,, y la con-
ductividad hidraulica equivalente K., como:

Pr =P
Po (18)

K = KPog
T (19)

La ecuacion de flujo en un plano vertical para régi-
men estacionario se escribe como:

i KeXa_h +i KeZa_h+KeZpl' :0
ox ox Jz Jz (20)

La componente vertical del flujo en la ecuacién
(20) viene dada por el gradiente hidraulico en la direc-
cion del eje Z y por la fuerza ascensional debido a la
variacion de la densidad del fluido.

La interfaz entre los dos fluidos significa una dis-
continuidad en las propiedades del sistema de flujo.
Esta singularidad se representa con la introduccion
de las fuerzas ascensionales en la componente verti-
cal del flujo, con lo que se causa un salto en el poten-
cial a lo largo de la interfaz. En términos practicos,
esto se puede traducir en el acoplamiento de un tér-
mino de empuje hidrostatico a la componente vertical
del flujo (Van Meir et al., 2000).

Funcioén de flujo equivalente

Una funcion de flujo, ¥, es constante a lo largo de una
linea de corriente y la diferencia entre ellas, ¥-¥,,, se
corresponde a la descarga entre dos lineas de
corriente. Cuando se emplean funciones de flujo para
problemas de densidad variable, estas deben definir-
se en términos de flujo masicos y, también en este
sentido, debe desarrollarse la ecuacion de flujo. Una

forma mas general de escribir la ecuacion de conti-
nuidad, considerando la variacion de densidad, p, es:

Vpg=0
(21)

Donde: g es el caudal en el plano del campo de flujo.

Si se trabaja con funciones de flujo en términos de
volumen de flujo y no de masa se pueden generar
errores significativos en el campo de flujo que se
obtenga como solucién de problema (Senger y Fogg,
1990 a y b; Evans y Raffensperger,1992; Lebbe y Van
Meir,2000). Esto errores incrementaran su magnitud
en la medida que el gradiente de densidades, Vp,
tienda a ser paralelo a las lineas de flujo. Ello se pone
en evidencia de forma clara, si se desarrolla (21):

Vpgq=pVeq+qeVp
(22)

reagrupando:

_gqeVp
p (23)

V.q:

Asi, el segundo miembro de la ecuacion serd igual
a 0 cuando el caudal, g, sea ortogonal al gradiente de
la densidad, Vp. Evidentemente, también se aprecia
que cuanto menor sea el contrate en la variaciéon del
fluido, menor sera la distorsién al representar con un
fluido homogéneo al sistema de flujo.

En problemas bidimensionales, este método per-
mite observar de forma bastante intuitiva la magnitud
y velocidad del flujo. Por otro lado, la aplicacion del
mismo en los términos convenientes garantiza el
principio de conservacion de la masa, aun cuando no
se haya alcanzado la convergencia numérica (Evans 'y
Raffensperger, 1992). Estos investigadores, y otros
(Olsthorn, 2000), coinciden en senalar en que las solu-
ciones numeéricas de este método suelen ser mas
estables y converger mas rapidamente que las resul-
tantes del estudiar el campo de flujo equivalente en
términos de presiones o niveles. Asimismo, el uso de
funciones de flujo equivalente evita los problemas del
calculo en conveccion libre, en donde los errores por
discretizacién pueden ser mayores que los gradientes
de presione existentes.

Una restriccion de este método es su aplicacion al
régimen estacionario. Asi, si bien se puede estudiar la
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evoluciéon histdorica de escenarios mediante “fotos
fijas” (Olsthorn,2000), ello impide su uso ante la pre-
sencia de bombeos u otra accion analoga sobre el sis-
tema, en la que deba considerarse el almacenamien-
to del mismo. Entre otras restricciones se debe
senalar lo compleja que resulta su extensiéon a pro-
blemas tridimensionales. Una limitacion conceptual
notoria de este tipo de modelos radica en su calibra-
cion, pues al no ser mensurable la funcién de flujo, la
misma debe ser inferida a partir de otras variables de
campo tales como caudales de descarga, presiones o
niveles.

La representacion de fuentes y sumideros, aun en
régimen estacionario, resulta engorrosa de imple-
mentar. La misma se realiza imponiendo términos a
la funcién de corriente que generan saltos en la
misma reflejando con estos las discontinuidades que
implican las fuentes y sumidero en el campo de flujo.

Densidad variable

Considerar en la simulacién numérica la variabilidad
de la densidad, ademas de ofrecer una representa-
cidon mas realista es, en mucho sistemas, un requeri-
miento ineludible por las caracteristicas del problema
estudiado, por ejemplo en condiciones en que la fran-
ja de transicién es extensa y debe estudiarse en deta-
Ile la gestion del recurso (Lahm et al., 1998). Para ello,
algunos modelos resuelven las ecuaciones de flujo
(2) y transporte (8) considerando de forma explicita la
variacion de la densidad, a la que suelen hacer variar
linealmente en funcién de las concentraciones en
condiciones isotermas —aunque existen cédigos que
consideran la influencia de la temperatura-. La ecua-
cion de transporte, aun en condiciones de densidad
constante, resulta particularmente compleja su reso-
lucion numérica debido a su término advectivo -
hiperbdlico-.

La representacion numérica si bien ofrece una tra-
tamiento mas realista de los sistemas, y con ello un
innegable atractivo, también lleva aparejado en el
desarrollo de los modelos una serie de requerimien-
tos y restricciones que obligan a operar con particular
atencion. En este aspecto ciertas conceptualizaciones
de los sistemas, las condiciones de contorno que de
ellas se deriven y el método numérico de resolucion
deben valorarse convenientemente (Konikow, et al.,
1997 y Holzbecker et al., 1997). Igualmente, una dis-
cretizacion relativamente simple puede generar artifi-
cialmente velocidades de flujo (Voss y Souza,1987).
Por otro lado, estos modelos son particularmente exi-
gentes en cuanto a requerimientos de datos del siste-
ma hidrogeoldgico.

Aspectos particularesen la representacion numérica

La resolucién numérica de la ecuacion de transporte
en el dominio de estudio es inherente a la modela-
cion del correspondiente sistema de flujo bajo condi-
ciones de densidad variable. Debido a ello la proble-
matica que presente la modelacion del transporte de
solutos también debe abordarse al desarrollar mode-
los bajo condiciones de densidad variable. En este
sentido el primer aspecto a considerar es la represen-
tatividad de la ecuacion de transporte. Carrera (1985)
realiza una resena de los distintos aspectos por lo que
se puede cuestionar la aplicacion general de la expre-
sion dada para la ecuacion de transporte (8): interde-
pendencia real de los procesos de transporte y
dependencia de la dispersividad con la escala del pro-
blema analizado, entre otros. En particular, en siste-
mas de flujo bajo condiciones de densidad variable se
establece una interdependencia entre el campo de
velocidades y la dispersion, que incide de forma
negativa para representar adecuadamente la posicion
y amplitud de la zona de transicion (Croucher y
O’Sullivan, 1995) Sin embargo, como sefala Carrera
(1985) —augurando muchos anos de uso a esta for-
mulacién-, la resolucion de la expresion (8) permite
simular situaciones reales, en claro contraste con las
alternativas formuladas.

Existen dos magnitudes adimensionales que con-
tribuyen a la caracterizacion del problema de trans-
porte y, que a su vez, deben servir de referencia al
definir las discretizaciones espacial y temporal. Estas
son:

- el Numero de Peclet,

P _ MVX _ Vx
D, Q, (24)
- el Nimero de Courant,
MVt
0 VX (25)

Donde: Ax es una distancia media entre nudos o
centros de celdas; D, es el coeficiente de dispersion
longitudinal; At es un intervalo de tiempo de calculo;
o es la dispersividad longitudinal y [v/ es el médulo
la velocidad de Darcy. El numero de Peclet, P,, evalua
la importancia relativa entre los procesos de trans-
porte advectivos y dispersivos. Asi, si P.<1 predomi-
nan los proceso dispersivos, siendo preponderante
en la ecuacién de transporte el término parabdlico, y
si P>1 los procesos advectivos son los relevantes,
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cobrando peso en (8) el término hiperbdlico. El nime-
ro de Courant, C,, indica la relacion entre la distancia
recorrida por el soluto debido al transporte advectivo
durante un intervalo de tiempo de calculo y la discre-
tizacién espacial del problema

Los modelos eulerianos -en los que se resuelve la
ecuacioén de transporte mediante métodos como dife-
rencias finitas o elementos finitos- ofrecen soluciones
estables para el problema de transporte, cuando los
procesos dispersivos son preponderantes sobre los
advectivos y el frente de soluto es relativamente
suave (Carrera, 1985). Para numeros de Peclet altos
se pueden producir fuertes oscilaciones en la solu-
cion, ello se evita si se cumplen las condiciones empi-
ricas siguientes:

P, <2

e

CO <1 (26)

Algunos autores (Oude Essink y Boekelman, 1998)
consideran que si se emplean el MEF con funciones
de interpolacidon cuadraticas la condiciéon a cumplir es

P, <4

e

(27)

Sin embargo, aunque la verificacion de la condi-
cion (26) evita oscilaciones en la solucion numeérica,
en algunos casos puede llevar a discretizaciones
espaciales extremadamente finas y la consiguiente
definicion de intervalos de tiempo de céalculo muy
pequenos. Asi, se puede dar el hecho que la solucién
pierda exactitud por acumulacién de errores de
redondeo (Neuman, 1983; en Carrera, 1985). Por otro
lado, un esquema de calculo “hacia atras” que brinda
estabilidad al problema, puede conducir a un suavi-
zado artificial del frente de contaminante e introducir
un error de truncamiento, haciendo perder precisién
numeérica a la solucidn. Este tipo de error produce
una dispersién numérica que impide una correcta
representacion del fendmeno fisico, al “esparcir” el
frente brusco del soluto de una forma ain mayor a la
producida por la dispersion hidrodindmica misma.
Asi, en modelos de intrusién marina se veria incre-
mentada la amplitud de la zona de transicién y dis-
torsionada la posicion de la cuna de penetracién
(Coucher y O'Sullivan, 1995). El incremento artificial
en la dispersidon que introduce la dispersion numérica
es proporcional a la distancia entre nudos del malla-
do (Carrera, 1985). Sin embargo, como ya se sefala-
ra, estos errores no solo se encuentran relacionados
con la discretizacion que se defina, sino con el esque-

ma de resolucion que se adopte, segun éste sea
implicito, centrado o explicito

La definicion de las condiciones de contorno ade-
cuadas es un aspecto que no esta exento de dificultad
en este tipo de modelo. Asi, la definicion de la condi-
cion de concentracién prefijada puede implicar la
existencia de un flujo masico dispersivo sobre el que
se tiene poco control y que puede distorsionar la
representacion del sistema. En referencia a esto se
produjo una interesante discusidon en torno al Caso 5
del Nivel 1 del ejercicio internacional HYDROCOIN -
Hydrologic Code Intercomparison- (Konikow et al.,
1997; Holzbecher et al., 1998). En la misma, se sefnala
que los métodos mixtos lagrangianos-eulerianos
como el de Particulas Caracteristicas o el de Caminos
Aleatorios representan con una menor dispersion
numeérica que los métodos eulerianos, los problemas
en que la adveccion es el proceso preponderante en
el transporte de soluto. Atendiendo a dicha observa-
cion, se puede considerar que los métodos mixtos
resultan los mas adecuados para implementar la con-
dicion de concentracion prefijada -tipo Dirichlet-,
cuando esta se define en un modelo. Sin embargo, en
esta discusidn se desalienta a utilizar la condiciéon de
concentracion prefijada debido a que su analogia
estricta en la naturaleza es una rareza (Konikow et al.,
1997), considerandose mas pertinente el empleo de la
condicién de contorno mixta -tipo Cauchy-.

La simulacion del transporte advectivo necesita
aproximar 2 vectores: el gradiente de la concentra-
cion y la velocidad. Frente a los problemas usuales de
flujo de densidad constante donde la velocidad varia
suavemente, en los problemas bajo densidad varia-
ble —tal como el de intrusién marina o de ISP- el
campo de velocidades suele ser altamente variable.
La velocidad se calcula a partir de las presiones y
densidades evaluadas en los nudos o celdas (1). Si la
densidad es constante la presidon sélo varia lineal-
mente, pero si la densidad varia linealmente en verti-
cal la presion lo hara cuadraticamente. Por otro lado,
si bien la densidad es variable en un sistema, al dis-
cretizarse este, la densidad pasara a ser constante en
cada nodo o celda. Debido a ello, el error de trunca-
miento asociado a la velocidad que afecta notable-
mente al calculo de la misma, dependera de la dis-
cretizacién espacial que se adopte y su reduccion
requerira refinar el mallado.

Los métodos eulerianos, aun para sistemas de
densidad constante, requieren mallas mas refinadas
para minimizar el problema clasico de dispersion
numeérica al resolver la ecuacion de transporte. El
error de dispersiéon numérica es de segundo orden,
mientras que el error de truncamiento de la velocidad
dependera del orden de la interpolacidon de las pre-
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siones, que suele ser lineal. Por ello, si una discreti-
zacion se diseha atendiendo a la condicion de Peclet
(26) para minimizar el error de dispersién numérica,
también ofrecera un error de truncamiento asociado
a la velocidad pequeno, que en cada celda serd pro-
porcional a la superficie respectiva. En los métodos
lagrangianos-eulerianos la necesidad de refinar el
mallado para minimizar el error de truncamiento de la
velocidad incrementara el costo de calculo, al estar
este relacionado linealmente con el niumero de parti-
culas por nodo o celda. Asi, el error de truncamiento
de la velocidad afecta en particular a los métodos de
particulas (lagrangianos-eulerianos) y con ello estos
pierden la ventaja en términos de costo computacio-
nal que presentan frente a las técnicas eulerianas, ya
que dicha ventaja se basa en la posibilidad de usar
mallados mas toscos sin menguar la precision en la
respuesta, al verse afectados s6lo marginalmente por
el problema de dispersion numérica (Benson et al.,
1998).

El impacto que introduce el truncamiento de la
velocidad depende tanto de la magnitud de la misma
como de la heterogeneidad del sistema. En particular,
las heterogeneidades a escala local de la permeabili-
dad inciden en el campo de velocidades, produciendo
con ello notorias alteraciones en el transporte advec-
tivo y presentando una clara interrelacion con los pro-
cesos dispersivos. Asi, aun cuando un dominio pueda
definirse en términos de una k media, los rasgos loca-
les pueden tener un impacto importante en el proble-
ma debido a las grandes diferencias en la densidad
generadas por las alteraciones que se producen en el
transporte advectivo y dispersivo (Schincariol, 1998).

Entre los problemas de densidad variable, el de
inyeccion profunda en medios fracturados es uno de
los que presenta dificultades particulares para su
representacion por distintos aspectos. Uno de ellos
esta ligado al sistema de fractura que constituye la
estructura de caminos preferentes de flujo. Un estu-
dio realizado mediante modelos sintéticos (Shikaze et
al., 1998) puso en evidencia que el desarrollo de una
pluma de soluto en este tipo de medio puede ser alta-
mente irregular. Ello se debe a la complejidad de la
red de fracturas y a la presencia de las celdas de con-
veccion que la red define en la matriz rocosa, que
inciden en la difusion del soluto y por consiguiente en
la variacion de la densidad en el sistema. Por lo tanto,
si se tiene en cuenta que los sistemas de fracturas no
son uniformes ni en apertura ni en espaciado y que
su caracterizacion espacial es desconocida deben ser
tratados estadisticamente. Este hecho invita a refle-
xionar sobre la magnitud de la incertidumbre que
lleva aparejado el empleo de modelos deterministi-
cos en medios fracturados en casos de densidad

variable del fluido para estudiar los rasgos de una
pluma de soluto —magnitud y direccidon- y que sugeri-
ria que estas caracteristicas podrian no ser suscepti-
bles de predecirse mediante este tipo de modelo.

Usualmente, se considera que la conveccion libre,
debida al gradiente de densidades, es despreciable
frente a la conveccion forzada, causada por el gra-
diente hidraulico. Sin embargo, esta asuncién que es
vélida para plumas de contaminantes de baja con-
centracion, deja de serlo para lixiviados altamente
concentrados, como es caracteristico en ISP. En estos
casos, en principio resulta indispensable en su repre-
sentacion numérica considerar la variabilidad de la
densidad, r, y la viscosidad, m, del fluido acorde vari-
en la concentracion del soluto y la temperatura.
Ademas, la densidad y la viscosidad se encuentran
estrechamente ligadas, afectando el no considerar la
variabilidad de alguna de las dos a la evaluacion
correcta de la penetracion del soluto -y de la recarga-
en el sistema. Sin embargo, en muchos estudios se
contempla la variacion de la densidad y se desprecian
las de viscocidad, pues se considera que las variacio-
nes que la viscosidad suscita en el campo de veloci-
dades -no superior al 10%- se encuentran dentro del
rango de las incertidumbres fisicas y numéricas del
modelo (Ophori, 1997 y 1998 a y b).

Cadigos de representacion numérica

La gran difusién de los coédigos numéricos como
herramientas en la hidrogeologia hace que en la
actualidad se encuentren a disposicion de los técni-
cos del sector varios programas que permiten la
modelacion de sistemas de flujo bajo condiciones de
densidad y temperatura variables. Los programas se
comercializan a través de distintos distribuidores,
entre los mas relevantes citaremos al Waterloo
Hydrogeologic, Inc.; Scientific Software Group,
International Group Water Modeling Center, quienes
por medio de sus catalogos (Waterloo Hydrogeologic,
2000; IGWMC, 1999; SSG, 1998) y, en particular, sus
paginas web mantienen la actualizacién en su oferta
de software. A continuacion se describen los cédigos
de modelaciéon de sistemas de flujo bajo condiciones
de densidad variable. La informacién que se extracta
procede en término generales de las referencias ya
dadas (Waterloo Hydrogeologic, 2001; IGWMC, 1999;
SSG, 2001), de la relacion general de modelos reali-
zada por Heredia (1991) -debidamente actualizada-, el
andlisis restringido de codigos del mismo autor
(Heredia, 1999) y las publicaciones particulares que
se referencian pertinentemente.

566



Heredia, J. et al., 2007. Estado del arte sobre la representacion numérica de... Boletin Geoldgico y Minero, 118 (Num. Especial): 5655-576

Mocdense

Este codigo desarrollado por Sandford y Konikow
(1985) es una version modificada del programa MOC
desarrollado por Konikow y Bredehoeft en el marco
del U.S. Geological Survey para poder representar
sistemas de flujo bajo densidad variable en dominios
bidimensionales, ya sea en horizontal o en seccion
vertical. Se resuelven los problemas de flujo y trans-
porte en regimenes estacionario y transitorio, la ecua-
cion de estado del primero se resuelve mediante el
método de diferencias finitas, usando tanto presiones
como niveles hidraulicos. El transporte advectivo se
representa mediante el método de las caracteristicas
y se pueden simular al menos hasta tres solutos o
constituyentes solubles. La densidad y la viscosidad
se consideran linealmente variables con la concentra-
cion de uno de los constituyentes exclusivamente y
son independientes de la presiéon y la temperatura.
Asi se pueden representar problemas de contamina-
cion en ambientes heterogéneos y anisotropos con
agua dulce/agua salobre. Actualmente, las dimensio-
nes maximas con que se puede representar un siste-
ma son: un mallado de 150 por 150 celdas, 80000 par-
ticulas caracteristicas y 25 puntos de observacion. El
codigo tiene recursos de posproceso que facilitan la
interpretacion del modelo. Este codigo fue utilizado
en un ejercicio de contraste entre métodos lagrangia-
nos-eulerianos y eulerianos, representando una
implementacion de los primeros (Benson et al, 1998).
Este ejercicio, cuyos resultados se comentardn mas
adelante, puso en evidencia la economia de calculo
que aportan estos métodos, aunque limitada esta a
campos donde la velocidad evoluciona suavemente.
Existe una adaptacion tridimensional del cédigo MOC
para flujo y transporte de soluto considerando la den-
sidad del fluido variable, este es el codigo
Mocdense3D y fue desarrollado por Oude Essink
(1999). En el 16" SWIM se han presentado varios tra-
bajos en el que se aplico este codigo y en los que los
resultados resultan de sumo interés (Oude Essink,
2000; Van Meir et al., 2000; Lebbe y Van Meir, 2000).

Sutra

Este cdédigo fue desarrollado por Voss (1984) y, al
igual que MOCDENSE, en el marco del U.S.
Geological Survey. Posteriormente se desarrolld
SUTRA-3D por un equipo encabezado por Clifford
Voss (Bear et al., 1999), el cual posibilita elaborar
modelos tridimensionales para simular los proble-
mas de flujo y transporte, frente a los modelos bidi-
mensionales —plantas o cortes- que permitia desarro-

llar el codigo original. Para ello se resuelven numéri-
camente mediante un método hibrido de elementos
finitos y diferencias finitas integradas las respectivas
ecuaciones de estado. Este método es robusto y pre-
ciso si las discretizaciones espaciales y temporales
son las adecuadas. En la discretizacion temporal defi-
nicion se adopta un esquema implicito de diferencias
finitas. Las velocidades se calculan por un método de
segundo orden, lo que le incrementa la precision, en
particular, al calculo del transporte advectivo. El flujo
se simula bajo condiciones de densidad variable del
fluido y el transporte de energia térmica o de sélidos
disueltos en medio poroso saturado, no saturado,
anisotropo y heterogéneo, en régimen estacionario o
transitorio. Las variables de estado con las que opera
son la presion hidrostatica, p, y uno de los siguientes,
la temperatura, t, o la concentracion de soluto, c,
segun el problema que se simule. En la modelizacion
del transporte de solutos disueltos en agua subterra-
nea se pueden incluir procesos de sorcidon en equili-
brio con la matriz porosa, de decaimiento o de pro-
duccion de primer orden y de orden cero, de
adveccion, dispersion y difusion. El transporte de
energia térmica se considera tanto en el flujo subte-
rraneo como en la matriz so6lida del acuifero. Las con-
diciones de contorno —entre los que se incluyen los
términos fuentes/sumideros- pueden ser variables en
el tiempo. Actualmente, existen versiones del codigo
con interfaces de usuario muy desarrolladas y com-
patibles con herramientas informaticas de pre y pos-
proceso que facilitan y aportan seguridad al trabajo
del modelista. Este cédigo ha sido validado con los
problemas de Henry (1964) -intrusién marina-, de
Elder (1967) -flujo gobernado por variacion de densi-
dad- y el de flujo radial con transporte de solutos o
energia térmica hacia un pozo (Voss, 1984; Voss y
Souza, 1987), de los que del primero y los ultimos se
conocen sus soluciones analiticas y del segundo su
solucion numérica. Asimismo, ha sido utilizado en
muchas ocasiones para desarrollar el modelo de refe-
rencia en los procesos de contraste de distintos codi-
go. SUTRA fue aplicado en el ya referido ejercicio de
contraste entre métodos lagrangianos-eulerianos y
eulerianos, representando a los segundos (Benson et
al, 1998). Este cdédigo se utiliza ampliamente en los
complejos problemas de flujo de densidad variable,
como estudios de intrusién marina (Mushtaha et al,
2000), efectos de mareas en acuiferos costeros (Ataie-
Ashtiani et al., 1999) o sobre paleoaguas (Koesters et
al, 2000). WATSUTRA es una versiéon modificada de
SUTRA vy fue desarrollado por J. Vander Kwaak en el
marco del Waterloo Center of Groundwater Research,
durante los anos 1995-96 (Lahm et al., 2000). Este
codigo se diferencia del SUTRA basicamente en dos
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aspectos numéricos: 1, el acoplamiento del programa
WatSOLV que incrementa la rapidez y eficiencia en la
resoluciéon de grandes sistemas de ecuaciones y 2, no
puede utilizar nudos que representen discontinuida-
des en las capas. Igualmente, se han desarrollado pre
y posprocesadores especificos para este ultimo codi-
go. La mejora introducida en su capacidad de célculo
ha permitido la aplicacion del mismo para simular
grandes sistemas regionales y periodos de tiempos
extensos (Lahm and Bair, 1997a y b, 2000 y Lahm et
al., 1998).

Metropol

Este codigo fue desarrollado por el Instituto Nacional
Holandés de Salud Publica y Proteccién Ambiental
(Sauter et al., 1983; en Oude Essink y Boekelman,
1998). Simula el flujo de agua subterranea bajo con-
diciones de densidad variable y el transporte simulta-
neo de contaminantes, para ello resuelve numérica-
mente las ecuaciones mediante el Método de los
Elementos Finitos. Se ha aplicado para evaluar la
seguridad de los almacenamientos profundos de resi-
duos radioactivos en formaciones salinas y proble-
mas de intrusién marina en acuiferos costeros regio-
nales (Groen et al., 2000).

HST3D

El HST3D fue desarrollado por K. Kipp Jr en el marco
del US Geological Survey, su principal usuario (Kipp,
1987, en Heredia, 1991; SSG, 2001). El cédigo simula
el flujo bajo condiciones de densidad y viscosidad
variables, transporte térmico y de solutos en acuife-
ros anisétropos y heterogéneos, en condiciones posi-
bles de confinamiento, semiconfinamiento y libre y
para regimenes estacionario y transitorio. El trans-
porte de solutos considera los procesos de advec-
cion, dispersion, difusion, sorcidon y decaimiento line-
al, disolucion salina y lixiviacién. Se pueden
desarrollar modelos tridimensionales, aungue sélo se
puede representar la zona saturada y el medio poro-
so. La resolucién numérica de las ecuaciones de esta-
do de flujo y transporte térmico y de solutos se reali-
za mediante el Método de Diferencias Finitas. Las
variables de estado son la presion, la temperaturay la
concentracion de soluto. Las condiciones de contor-
no, inclusive los términos fuentes-sumideros, pueden
definirse considerando su evolucién temporal. La
resolucion de los sistemas de ecuaciones se puede
realizar, segun opcion, con el método iterativo de
sobrerelajaciéon sucesiva bilineal o el método de las

direcciones alternadas. El codigo fue contrastado
satisfactoriamente con 8 soluciones analiticas de
flujo, calor y transporte de soluto, asi como con el
codigo SUTRA, que fue utilizado para desarrollar la
simulacién de referencia. Por otro lado, Oude Essink
y Boekelman (1998) referencian una aplicacién poco
satisfactoria de este codigo en un acuifero costero en
Holanda, debido a la complejidad en su implementa-
cion y a que una dispersion hidrodinamica alta creé
zonas salobres extensas y poco realistas que no con-
cordaban con la situacion real (Ossekopelle, 1993).

Motif

Cédigo tridimensional desarrollado por la Atomic
Energy of Canada Limited (AECL). Este cédigo simula
en 3D los problemas de flujo subterraneo bajo condi-
ciones de densidad y viscosidad variables, transporte
de solutos -incluyendo radionucleidos- y transporte
de calor en medios porosos y fracturados en condi-
ciones saturadas y no saturadas. Los problemas se
pueden resolver en régimen estacionario y transitorio
y se puede representar la heterogeneidad y anisotro-
pia del medio. La densidad y la viscosidad dindmica
del fluido se establecen como dependientes de la
temperatura, presion y concentracion de soluto. La
resoluciéon numérica de las ecuaciones de estado aco-
pladas de flujo y transporte se realiza mediante una
técnica mixta de residuos ponderados y el método de
los elementos finitos. Las condiciones de contorno
que se pueden definir para los tres problemas soélo
son las de Dirichlet -nivel o concentracion prefijada-y
la de Neumann -caudal o flujo masico prefijado-,
pudiendo ser variable temporalmente. Los sistemas
de ecuaciones acopladas de flujo y transporte no line-
ales se resuelven aplicando el método iterativo de
Picard. Este cédigo permite la discretizacion del
medio mediante tres tipos de elementos finitos: ele-
mentos tridimensionales para el medio poroso, ele-
mentos bidimensionales para representar fracturas y
elementos unidimensionales para representar cana-
les estrechos. La discretizacion temporal se realiza
mediante diferencias finitas. La ecuacion de transpor-
te resuelve los procesos de conveccion, dispersion
hidrodinamica, sorcion lineal y desintegracion
radioactiva -s6lo una especie- y de transporte de
cadenas de radionucleidos. La ecuacién de transpor-
te de calor resuelve los procesos de conveccion, dis-
persion hidrodinamica y produccién. Este codigo ha
sido verificado con seis soluciones analiticas, que
contemplaban distintos caso de flujo y transporte de
solutos y calor de un acuifero, comparado con distin-
tos problemas experimentales, tanto de laboratorio

568



Heredia, J. et al., 2007. Estado del arte sobre la representacion numérica de... Boletin Geoldgico y Minero, 118 (Num. Especial): 5655-576

como de campo, y comparado con otros cédigos. El
codigo ha participado en el ejercicio internacional
HYDROCOIN (Heredia, 1991). Asimismo se han abor-
dado el estudio de grandes sistema continentales, en
el marco de las investigaciones canadienses para el
almacenamiento profundo de residuos radioactivos
(Ophori, 1997, 1998 a y b).

Swift

Este codigo -Sandia Waste Isolation Flow and
Transport, SWIFT- fue desarrollado por Ward (1991)
en un marco de colaboracion entre GEOTRANS, INC.
y Sandia National Laboratories. El mismo permite
simular, en régimen transitorio, el problema de flujo
y los de transporte de calor, soluto y cadenas de
radionucleidos. Las ecuaciones de estado de estos
problemas estan acopladas mediante la densidad, la
viscosidad del fluido y la porosidad. Ademas, el codi-
go simula en régimen estacionario el problema de
flujo y el de transporte de solutos. Se pueden hacer
representaciones tridimensionales de acuiferos confi-
nados y libres en medios porosos y fracturados, para
estos ultimos pueden considerarse conceptualizacio-
nes de fractura discreta y de doble porosidad. La
migracion dentro de la matriz rocosa esta caracteriza-
do por un proceso unidimensional. Asimismo se pue-
den estudiar medios heterogéneos y anisétropos. El
transporte de solutos considera los procesos de
adveccion, dispersion, difusion molecular, sorcion,
decaimiento radioactivo, disolucién salina y lixividia-
cion. Se aplica el método de diferencias finitas para la
discretizacion tanto del dominio espacial como del
temporal, para este ultimo se pueden aplicar esque-
mas centrados e implicito. La resolucion de los siste-
mas de ecuaciones se realiza mediante eliminacién
gaussiana o por sobrerelajacidon sucesiva bilineal. Las
condiciones de contorno a imponer pueden ser las de
Dirichlet, Neumann y Cauchy -mixta-, para cualquiera
de los problemas, pudiendo ademas tener variacion
temporal. Este cédigo se validé con 8 soluciones ana-
liticas para flujo de calor y transporte y experiencias
de laboratorio; ademas fue contrastado con un cédi-
go de simulacion del decaimiento radioactivo
(Heredia, 1991).

Swicha

Este cddigo fue desarrollado por GEOTRANS, INC.
(Lester, 1991) y con el mismo se pueden simular los
problemas de flujo, considerando la densidad varia-
ble del fluido, y el de transporte de soluto, tanto para

un régimen estacionario como transitorio. Se puede
representar tridimensionalmente un medio poroso
saturado, anisétropo y heterogéneo. Por lo que res-
pecta al problema de transporte de soluto, la adsor-
cion se representa mediante una isoterma de equili-
brio y la desintegracion se describe mediante una
constante de desintegracion de primer orden. El cédi-
go discretiza el dominio con el método de los ele-
mentos finitos, usando elementos triangulares y rec-
tangulares. Las ecuaciones de estado se resuelven
mediante el método de Galerkin y en la resolucion
temporal se adopta un esquema en diferencias finitas
de Crank-Nicholson. Los sistemas lineales de ecua-
ciones se resuelven secuencialmente mediante un
esquema de relajaciéon en laminas sucesivas (SSQR).
El sistema no lineal resultante de aplicar Galerkin y
Crank-Nicholson se resuelve mediante el método ite-
rativo de Picard. Las condiciones de contorno que se
pueden definir, tanto en flujo como en transporte, son
las de Dirichlet y Neumann, pudiéndosele definir las
correspondientes evoluciones temporales. Este pro-
grama presente un recurso interesante para hacer
frente a las oscilaciones en los resultados de la ecua-
cion de transporte, el cual consiste en anadir una dis-
persion numérica (Oude Essink y Boekelman, 1998).

Feflow

El autor principal de FEFLOW fue J. Diersh, quien lo
desarrollo en el marco del Institute for Water
Resources Planning and Systems Research, Ltd,
WASY (Diersh,1997). Este modelo permite simular los
problemas de flujo, bajo condiciones de densidad y
viscosidad variables, y transporte de calor y de solu-
tos, tanto para régimen estacionario como transito-
rio. Asimismo, estos problemas los puede represen-
tar en zona saturada y zona vadosa, considerando las
eventuales heterogeneidades del medio y la anisotro-
pia. La discretizacion espacial la realiza mediante el
Método de los Elementos Finitos. Los procesos de
transporte que se consideran son los de adveccion,
sorcion isotérmica lineal y no lineal, difusion molecu-
lar, dispersiéon hidrodinamica y decaimiento de pri-
mer orden. Las condiciones de contorno que se pue-
den aplicar en ambos problemas son las de Dirichlet,
Neumann y Cauchy, considerando una eventual
variacion temporal. Las ecuaciones las resuelve apli-
cando el método de Gradientes Conjugados
Precondicionados. Los problemas no lineales se
resuelven aplicando los métodos de Picard o Newton
con pasos de tiempo adaptativos. Posee recursos de
modificacion automatica del mallado, con el fin evitar
los clasicos problemas de dispersion numeérica de los
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métodos eulerianos. Este codigo tiene desarrollada
una potente interfaz grafica, que facilita el trabajo
interactivo y es de gran utilidad en las labores de pre
y pos proceso. En el marco de estos recursos, el
FEFLOW tiene una estrecha vinculacion con el SIG
ARC/INFO, que permite la transferencia directa de
informacion en ambos sentidos. Igualmente, entre
los resultados que ofrece este codigo, se debe sefa-
lar los balances tanto hidricos como masicos y que
pueden comprender todo el dominio modelado o
subzonas del mismo.

Seawat

La primer version de este cddigo, v1,1, fue desarro-
[lada en 1998 por Weiging Guo -Missimer
International, Inc.) y G. Bennett (Papadopulos &
Associetes, Inc.). Posteriormente, a lo largo de 2002
en el marco del U.S. Geological Survey, se desarro-
llaron las versiones 2.10, en la que se adapté el codi-
go original para la representacion de sistemas de
flujo bajo condiciones de densidad variable y las ver-
siones , 2.11 y 2.12 en las que se fue mejorando su
capacidad de representacion numérica (Guo and
Langevin, 2002). El SEAWAT puede representar en 3D
para régimen transitorio y en un medio poroso un sis-
tema de flujo bajo condiciones de densidad variable,
pero considera a esta exclusivamente como funcidn
de la concentracion de soluto, despreciando los efec-
tos de la temperatura. El cddigo combina los difundi-
dos programas MODFLOW y MT3DMS, para resolver
de forma acoplada las ecuaciones de flujo y transpor-
te de soluto, asi muchos de los pre y posprocesado-
res desarrollados para estos cédigos pueden ser usa-
dos al simular con el SEAWAT. EIl MODFLOW fue
modificado para resolver la ecuacién de flujo bajo
condiciones de densidad variable mediante la refor-
mulacion del sistema de ecuaciones en términos de
flujo masico en vez de volumen de flujo, incluyendo
los términos de densidad necesarios. La variacidn
espacio-temporal de la concentracion de soluto se
simula utilizando las rutinas del MT3DMS. SEAWAT
utiliza tanto el procedimiento explicito o implicito
para acoplar las ecuaciones de flujo y de transporte
de soluto. En el procedimiento explicito, la ecuacion
de flujo es resuelta para cada paso de tiempo y el
campo de velocidades advectivas resultante se utiliza
para resolver la ecuacidon de transporte, este procedi-
miento de resolucion alterna de ambas ecuaciones se
repite hasta completar el periodo simulado. En el pro-
cedimiento implicito, las ecuaciones de flujo y trans-
porte son resueltas numerosas veces en cada paso de
tiempo, hasta que la diferencia en la densidad del flui-

do entre iteraciones consecutivas es menor a la tole-
rancia especificada previamente. El SEAWAT fue tes-
teado mediante la resolucién de los problemas de
Henry (1964), de Elder (1967) y del caso 5 del nivel 1
del ejercicio HYDROCOIN -flujo de agua dulce sobre
un domo salino- (Konicow et al 1997). Los problemas
de Henry y Elder se contrastaron con su solucién ana-
litica y numérica, respectivamente, y ambos con las
resoluciones numéricas obtenidas con SUTRA. Los
resultados del caso de HYDROCOIN se contrastaron
con los obtenidos por MOCDENSE. Asimismo se
resolvieron dos modelos sintéticos en los que se veri-
fico la correcta simulaciéon del campo de velocidades.

Transdens

Este codigo se desarrollé en el marco del Grupo de
Hidrogeologia de la Universidad Politécnica de
Cataluna que encabeza el Dr. J. Carrera. TRANSDENS
se caracteriza frente a los cédigos que se describen
en que permite la calibracion automatica de los para-
metros de las ecuaciones de flujo y transporte de
solutos con o sin densidad variable (Hidalgo et al,
2004). Resuelve los problemas de flujo y transporte
en regimenes estacionario y transitorio, tanto para
medio saturado —ya sea libre o confinado-, como no
saturado. La ecuacion de transporte considera los
fendmenos de adveccidn, dispersidn, reacciones qui-
micas de primer orden (lineales), retardo, cadenas de
desintegracion y difusion en la matriz. Las condicio-
nes de contorno que contempla son las de caudal
prescrito, nivel prescrito y goteo, para la ecuacion de
flujo, y de masa prescrita, concentraciéon prescrita y
flujo masico, para la ecuacion de transporte. Estas
condiciones de contorno pueden ser variables en el
tiempo y el espacio. Las condiciones iniciales pueden
ser arbitrarias dadas o tomarse como solucion del
régimen permanente. La resoluciéon de la ecuacion de
transporte requiere conocer las velocidades en el sis-
tema y los caudales en los contornos, que se obtie-
nen por la resolucién previa de la ecuacion de flujo o
suministrandoselo través de la entrada de datos.
Ambas ecuaciones pueden tratarse de forma desaco-
plada (densidad constante) o de forma acoplada (den-
sidad variable). Las ecuaciones en derivadas parcia-
les de flujo y de transporte de solutos se resuelven
mediante el método de los elementos finitos en el
espacio y diferencias finitas ponderadas en el tiempo.
En la discretizacion del dominio espacial el cédigo
permite emplear elementos uni, bi o tridimensiona-
les, lo que le otorga una gran versatilidad para simu-
lar con bastante precision fracturas y sondeos en tres
dimensiones. Para la discretizacion temporal el cédi-
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go emplea un esquema en diferencias finitas con
ponderacion variable, que va desde un esquema
explicito hasta un esquema totalmente implicito. En
el caso de densidad variable, las ecuaciones acopla-
das se pueden resolver mediante el método de Picard
o el de Newton. El codigo TRANSDENS permite esti-
mar automaticamente los paradmetros de transmisivi-
dad, almacenamiento, recarga, niveles y caudales
prescritos en el contorno y coeficientes de goteo,
para la ecuacion de flujo; de dispersividad, difusién
molecular, porosidad, coeficiente de retardo, coefi-
ciente de reaccion de primer orden y concentraciones
en el contorno, para la ecuacién de transporte, y algu-
nos parametros especificos de las funciones no linea-
les que describen la dependencia entre las variables
de estado y los parametros fisicos de las ecuaciones.
La calibracion automatica de parametros se hace
mediante el método de maxima verosimilitud, lo que
conlleva minimizar una funcién objetivo. La funcion
objetivo que utiliza estd compuesta por términos bien
diferenciados que atienden al ajuste de niveles, al
ajuste de concentraciones y a la desviacion de la
informacion previa de los parametros. La minimiza-
cion de la funcién objetivo se realiza mediante el
método de Martquardt. El codigo permite realizar un
analisis de sensibilidad automatico ofreciendo distin-
tos estadisticos como las matrices de covarianza y de
correlacion de estimacion de los parametros estima-
dos. Asimismo, calcula criterios de seleccion de
modelos que permiten contrastar distintos modelos
conceptuales.

MVAEM

Este codigo a diferencia de los anteriormente presen-
tados permite elaborar un modelo analitico del siste-
ma estudiado. El cédigo ha sido desarrollado por
Strack (1995; en Oude Essink y Boekelman, 1998) a
partir del modelo analitico MLAEM, que se amplio
con un médulo de densidad variable. La descripcion
que se realiza a continuacién es un extracto de la rea-
lizada por Ouede Essink y Boekelman (1998). MVAEM
permite calcular la distribucién tridimensional de pre-
siones en el sistema de flujo, de forma tal que pueda
conocerse la distribucién tridimensional de densida-
des en un acuifero. En la actualidad, este cédigo pre-
senta algunos inconvenientes: no es posible simular
la dispersion hidrodindmica y la anisotropia y soélo
representa el régimen permanente. El desplazamien-
to de los puntos con densidades a través de velocida-
des de flujo conocidas no se habia resuelto hasta la
publicaciéon del citado articulo, debido a ello no es
posible simular la intrusidon de agua salada en funcion
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del tiempo. Otra limitacidon que se vislumbra es que el
interpolador multicuadratico-biarmoénico que emplea
para obtener la distribucién tridimensional de la den-
sidad en el acuifero y para controlar la suavidad y la
evolucidén espacial de la distribucién , puede no ser lo
suficientemente robusto en todos los casos. Por otro
lado, De Lange (1996) aplicé el método de los ele-
mentos analiticos para desarrollar el NAGROM -
National Groundwater Model-, para sistemas acuife-
ros con densidad variable en los Paises Bajos.

Ejercicios usuales de validacion

Un aspecto fundamental en el desarrollo de los cédi-
gos es la validacion de los mismos, para lo cual se
contrastan el grado de dispersiéon numérica que pre-
sentan o la eficiencia del codigo en cuanto a la repre-
sentacion numérica de la conceptualizaciéon de un sis-
tema, entre otros aspectos. En la validacién de
modelos Van Der Heijde (1985; en Jousma et al.,
1988) discrimina, quizas algo esquematicamente, tres
niveles diferentes:

- Nivel 1; se utilizan soluciones analiticas para
depurar los programas, verificar globalmente la
técnica numérica aplicada y contrastar aspec-
tos particulares de la misma. Las comprobacio-
nes van desde problemas simples unidimensio-
nales, hasta problemas mas complejos que
tengan solucién analitica.

- Nivel 2; comprobaciones en que se abordan
tanto problemas teéricos como resultados de
pruebas de laboratorio, analizando la respuesta
del modelo al representar heterogeneidades,
anisotropia, etc.

- Nivel 3; en este nivel la validacion aborda la
modelizacion de sistemas reales.

Los problemas bidimensionales de Henry (1964),
en particular, y de Elder (1967) han sido muy utiliza-
dos en la validacion de codigos de simulacion de sis-
temas bajo condiciones de densidad variable. El pri-
mero (Henry, 1964; Croucher y O’Sullivan, 1995)
representa un problema sintético de un acuifero con-
finado que sufre intrusién marina, se conoce su solu-
cion analitica. El segundo fue originalmente disefiado
como un problema de flujo de calor (Elder, 1967),
pero Voss y Souza (1987) los transformaron en un
problema de aguas subterraneas bajo condiciones de
densidad variable; en el que la circulacion del sistema
de flujo estd gobernada por la diferencia de concen-
tracion entre sus bordes superior e inferior y la impo-
sicion de un nivel constante (H = 0 m) en los vértices
superiores del dominio. Este problema se suele con-
trastar con la solucion numérica dada por Elder
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Por otro lado, desde mediado de los 80 y durante
la altima década de la pasada centuria se han des-
arrollado una serie de ejercicios internacionales de
verificacion y contraste de codigos numéricos, de
forma resumida (Heredia, 1991) se destacan los
siguientes:

- CHEMVAL/MIRAGE (CHEmical VALidation/
Migration of RAdionuclidos the GEosphere): su
objetivo es la validacion de cddigos geoquimi-
cos y de transporte. Coordinado por W.K.
Atkins and Partners y organizado por la CEE.

- HYDROCOIN (HYDROlogic COde INtercom-
paration): Su objetivo es la comparacién de
codigos de flujo hidrogeolégico. El ejercicio
considera 3 niveles: Nivel 1, verificacion de
codigos; Nivel 2, validacion de los mismos y
Nivel 3, anadlisis de sensibilidad e incertidumbre
en los calculos. Coordinado por SKI y desarro-
llado en el marco de la OCDE/NEA.

- INTRACOIN (INTernational RAdionuclide trans-
porte COde of INtercomparation): Su objetivo
es la comparacion de cédigos de transporte de
solutos. El ejercicio considera 3 niveles: Nivel 1,
verificacion de cddigos; Nivel 2, validacion de
los mismos y Nivel 3, analisis de sensibilidad e
incertidumbre en los calculos. Coordinado por

SKI y desarrollado en el marco de la
OCDE/NEA.
- MIRAGE (Milgration of RAdionuclidos the

GEosphere): su objetivo es comparar cédigos
geoquimicos y de transporte. Coordinado por
Atkins R&D y organizado por la CEE.

En la polémica suscitada en torno al Caso 5 del
Nivel 1 del ejercicio HYDROCOIN (Konikow et al.,
1997; Holzbecher et al., 1998) ya referenciada en sec-
ciones anteriores, Konikow realiza una serie de inte-
resantes reflexiones acerca de este tipo de ejercicios
y sobre la valoracion de los resultados que alcanzan.
Asi, partiendo de la premisa que los ejercicios de
comparacion de modelos son convenientes, observa
que sus resultados deben ser adecuadamente valora-
dos en cuanto a que reflejen la bondad de un coédigo
frente a los otros. Debido a la complejidad de los ejer-
cicios que muchas veces se plantean, el grado de
fidelidad con que un modelo representa el sistema
estudiado se halla mas estrechamente ligado con el
modelo conceptual definido o la escala de discretiza-
cion adoptada que con el método numeérico con que
se aborda la solucién o la implementacién que haga
del mismo el cédigo testeado. Konikow se refiere a la
fidelidad en la representacion como la “exactitud de
la solucién”.

Bajo esta perspectiva critica Konikow también
plantea acertadamente que el uso de la media de las

soluciones como base o referente en la comparacion
puede hacer que el modelista olvide o pierda pers-
pectiva respecto a la diferencia entre la “exactitud de
la solucién”y la precision numérica del modelo. Por
lo que, si la “solucidon” es significativamente diferen-
te respecto a la media de las soluciones numéricas,
entonces existird un sesgo que refleja una pérdida de
“exactitud” -de fidelidad en la representacion-.
Mientras que la desviacién de un modelo individual
respecto a la media s6lo es una medida de la preci-
sion numérica de dicho modelo respecto al conjunto
de los modelos testeados y, si bien la precisién de un
modelo es deseable, esta es insuficiente como medi-
da de verificacion. Asi, en rigor, los ejercicios de con-
traste entre modelos en los que no existen ni una
solucion analitica o ni una “conocida” deberian lla-
marse “ejercicios de referencia” mas que de verifica-
cion. Estrictamente, la comparacion de resultados es
en primer lugar una valoracion de la consistencia del
modelo antes que una evaluacién de la “exactitud”
del mismo (Konikow et al, 1997).

Konikow en el ultimo articulo de la citada polémi-
ca adopta una postura algo extrema, pero con obser-
vaciones no exentas de rigor. Asi, sugiere que ningu-
no de los problemas de HYDROCOIN deberia ser
tomado como ejercicio de verificacion de codigos
numéricos; debido que al desconocerse la solucion
correcta de un ejercicio, se desconoce también si
algun coédigo la alcanza. Por otro lado, no obstante,
aun si se conociera la solucidon correcta y que algun
modelo la reprodujera, ello no prueba que el cédigo
utilizado sea el correcto -“el exacto”- y que el mismo
ofreciera soluciones igualmente exactas para otros
problemas, o aun para el mismo pero con una discre-
tizacion espacial o temporal distinta a la utilizada
(Konikow and Sanford, 1997). Por otro lado, se debe
reflexionar sobre lo acertado que puede ser calificar
de exacto, u dptimo, a un modelo en lo que respecta
a representar un sistema real. En respuesta a ello se
considera que lo adecuado es hablar en términos del
grado de coherencia que puede guardar un modelo
respecto al conocimiento que se posea del sistema,
asumiendo la incertidumbre que dicho conocimiento
tiene asociada (Heredia, 1994).

Conclusiones

La representacion numérica de sistemas hidrogeold-
gicos considerando la variabilidad de la densidad del
fluido es un aspecto que no puede soslayarse tanto
en estudios de acuiferos costeros como en problemas
de almacenamiento profundo de residuos peligrosos.
Un adecuado conocimiento de cualquiera de estos
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sistemas y una cierta capacidad de evaluaciéon de su
evolucién ante posibles actuaciones es fundamental
para la gestion de los recursos hidricos, analisis de
seguridad o estudios de impacto ambiental. El des-
arrollo de estos modelos numéricos es una labor
compleja y ardua, cuyos resultados no estan exentos
de una apreciable incertidumbre. La misma tiene su
origen no solo en las limitaciones numéricas de la
que adolecen los distintos métodos, sino también de
la escasez de datos y la incertidumbre que caracteriza
a la informacién de estos sistemas hidrogeoldgicos.
Debido a ello, y a que las distintas técnicas numéricas
ofrecen alguna ventaja o alguna limitacion respecto a
las demas, es importante que los técnicos tengan un
adecuado conocimiento del cddigo numérico a apli-
car, para poder desarrollar las actividades del estudio,
ya sea en campo o gabinete, optimizando los recur-
Sos.

En el presente trabajo se realiza un estado del arte
actualizado de la modelizacion numérica de estos sis-
temas hidrogeoldgicos, en pos de ello se expone la
algoritmia basica que debe resolverse. Se realiza una
revision general de los métodos, haciendo particular
hincapié en la descripcion de las técnicas numéricas.
Posteriormente, se comentan los aspectos particula-
res que deben atenderse al desarrollar estos modelos
numeéricos. En este sentido se abordan, entre otros, el
tema de la dispersion numérica y la distinta repercu-
sion que este tiene en cada método numeérico y el
problema de truncamiento en el calculo del campo de
velocidades ante cambios bruscos en la densidad del
fluido. Ambos aspectos afectan a la discretizacion
espacial que se define en el dominio. Asimismo, se
trata la idoneidad de cada método para representar
las posibles condiciones de contorno del modelo o la
necesidad de considerar la incidencia de la viscosidad
en la representacion. Se describen sucintamente los
codigos numéricos mas destacados, detallando auto-
res, técnicas de resolucion de las ecuaciones, alcance
de los mismos, validaciones realizadas y resefia de
los ejercicios o proyectos en que participaron.
Finalmente, se listan los ejercicios internacionales de
validacion de cédigos mas importantes de las dos
ultimas décadas, reflexionando sobre las limitaciones
que arrojan sus resultados.
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