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RESUMEN

En estudios de infiltracién ge un soluto reactivo a traveés de un medio
poroso, 1a mayoria de los autores han supuesto que rapidamente se logra un
equilibrio entre la concentracion de soluto en solucién y 1a concentracion o
masa de soluto adsorbida por 1a matriz porosa Se demuestra mediante un
ejemplo numérico que la valtdez de esta suposicion es cuestionable y que un
modelo cinético puede emplearse para representar 1a misma informacion que
un modelo de equilibrio y que por 1o tanto se requiere establecer claramente
bajo que condiclones existe equilibrio antes de emplear modelos que
consideran esta suposicion.
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i INTRODUCCION

£n 12 actuaiidad existe una preocupacion crectente acerca de 12
contaminacion de 13s aquas subterraneas con diversas systancias, algunas
potencialmente toxicas De hecho, estadisticas recientes muestran que en
los paises altamente industrializados practicamente N0 existen fuentes de
agua subterranea que no estén afectas a algun grado de contaminacion por
sustanctas quimicas.

E1 origen de est2 contaminacion puede atribuirse 3 las descargas de
resiguos toxicos en tranques no totalmente impermeabies, a 12 aplicacion
indiscriminada de insSumos agricolas, tales como fertilizantes y plaguictdas
y 2l mal manejo generalizado de los residuos tndustriales 11quidos

] estudio del problema de la contaminacion de las 2aguas
subterraneas ha concitado el interés de investigadores de diferentes areas
destacandose entre ellos ingenieros higraulicos, quimicos y espectalistas en
suelos En general, el énfasis que se ha dado a este tipo de estudio puede
agruparse en tres categorias
) 1a conceptualizacion, © estudios fundamentales Qque permiten
desarrollar modelos para simular el comportamiento de una sustancia
contaminante a medida que penetra el suelo,

1) la determinacion de parametros mediante estudios experimentales en
columnas de iaboratorio, y

{i1) 1a solucién numeérica o analitica de los modelos conceptuales
desarroliados.

2. TEORIA

Los moogelos de transporte de sustancias reactivas a través del
suelo, deben necesariamente incluir algunos términos que reflejen 12as
transformaciones quimicas o pacteriol6gicas o 13s interacciones fisicas que
pueden sufrir 125 sustancias a2 medida que atraviesan el material poroso. En
general, se h2 supuesto que 12s recciones o interacciones pueden ser
descritas mediante una condicion de equilibrio localizado, en otras palabras
que la reccion ocurre en forma tal que permite que Sé establezca un
equilibrio entre Jas sustancias reaccionantes y el 0 105 productos de 12
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reaccion Un ejemplo sencillo sirve para tlustrar el concepto de equilibri
w?"e:naomwe u'r;a sustanCia A es aasorpiga por el material poroso lo
condic equilibrio impiica que se establece una relacion consta'nt:

entre 1a concentracion de 12 sustancia en |
a soluc!
matriz porosa (suelo). Graficamente G tagua ttilieantel.y 12

- <
Soluc ibn Infiltrante con <ocluto A

Material
; A, (concentracid 3
sblido L 11qu ida) n de soluto en la fase

Se tiene entonces que -
A =KA (n
donde Ag r
"wwaAsK epresenta el soluto en la fase s6lida, A; el soluto en la fase
y K'una constante de equilibrio o coeficiente de distribucion

La prefer
B e amerts oo razmnes sekchces mie o oo
comprobados. Los modelos de equilibrio sonascm:‘as maimente. mas
e putacionalmente m
o e"mayr;’s ec:r;ztsa:::‘s mlnvoalﬂu;radas son de facti evaluactén experlmentaaf
R " 12 oo os; S se ha cuestionado el uso de modelos de
ookl (:,vedo el estudio de modelos cinéticos, es decir
o o—— no se alcanza un equilibrio entre la especie en
€ adsorblda como se flustrara en el ejemplo antertor

Existe una edad
blologicas Dr!nclnaarnan variedad de ejemplos de Interacciones quimicas o
equilibrio es poco e: te en las cuales resulta evidente que 1a condicion de
satisfactoria. Asf, por
) , ejemplo, 1as reacciones
> que

Involucran transformacione: .
s biol son
st et 6gicas son mas bien de tipo cInética que de
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3. DESARROLLO DE UN MODELO CINETICO DE TRANSPORTE DE
SOLUTO

A modo Oe 1lustracion y sin perger generalidad, se supondra que el
soluto es adsorbido por la fase solida pero que no logra aicanzar und
situacion de equilibrio  Esta situacion puede ser descrita por 12 sigutente
expresion:

By 8c-x.5 73]
a iIr 2

donde S=AsyC=A L2 diferencial representa la variacion que experimenta

12 concentracion adsordida (debe notarse que S esta expresado en untdades

umaesoecwmmaoormloaddemasaumedloporosoyAen
mumasohuowmmaoe volumen de solucion) kj y k2

representan lios coeficientes cinéticos de una reaccion del tipo
k
. P
< >
A LTA

La situacion de equilibrio es slo un Caso espectal de (2) y2 que para
25/t = 0 (equilidrio) se llega a:

8c. - -
ki;c kzs 0seas K(I(As KAl)

La derivacion de un modelo generalizado de transporte de soluto se
pas2 en la combinacion de 135 ecuaciones de flujo 2dvectivo (debido al
movimiento del Tiutdo) y de flujo dispersivo (debido 2 diferencias de
velocidages en los poros Con respecto 2 la velocidad media del flutdo y 2
gradientes de concentracién)

£1 fujo 20vectivo esta 6ado por -
J=q.C

6)}

donde J, representa 12 tasa de desplazamiento de! soluto en 12s direcctones
de x, y Y 2 por unidad de srea perpendicular a 12 dreccion del flujo, q es el
fiujo volumétrico y esta relacionado con 13 velocidad macroscopica de Darcy
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(una velocidad promedio) a través de la expresion V = q/8 con V igual a la
velocidad aparente 0 velocidad promedio del fiuldo a traves de la columna, 8
representa 1a humedad volumétricayy C 1a concentracion de soluto en Ia fa.se
liquida.

E1 flujo dispersivo por otra parte esta dado por
J =-8D gradC-8
" 0% D Fc (4)

Jd representa el flujo dispersivo y Dp y Dy son fguales al coeficlente de
dispersion mecanicay al coeficiente de difusiéon molecular en el liquido puro
y corregido para un material poroso respectivamente

La dispersidn mecanica se debe a una distribucion no uniforme de las
velocidades del fluldo en los intersticios de los poros (Fried, 1975)
causadas principaimente por efectos de 1as paredes de los grar;os por
varlaciones de las dimensfones de l10s poros y por fluctuactones dé las
direcciones del flujo en 1os poros con respecto a 1a direccién media de flujo
Por otra parte la difusion molecular es una consecuencia del gradiente J0
concentracion que se produce al ingresar una solucién de soluto al memz
poroso exento de soluto o de concentracién diferente a 1a Infiltrante Est
difusion se describe mediante 1a Ley de Fick .y ocurre aun con el fluido ei
reposo. Desde el punto de vista experimental resulta dificil separar ambo
efectos por lo cual comunmente se combinan en uno denominad X
R aiics ado dispersion

Comb‘ ando (3) con (4) Yy constderando | 0 r nam
n a 0'509!‘3! nh
' : fdrodina ica se

J=q.C-
q (BDh (8' Q) grad C) (S)

expresion que refleja 13 Influencia de la hume
dad 8 y de q en el coefi
de dipersion hidrodinamica. e

Las expresiones anteriores fueron derivadas para flujo estactonario
Para régimen transiente 1a variacion de masa de soluto por untdad de tiempo
en un volumen representativo del sistema debe ser igual a3 la diferencia
entre 10 que Ingresa y lo que sale del elemento de volumen. Esto
mediante la ecuacion de continuidad e
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A8, gy (6)
ot

12 que combinada con (5) para flujo unidimensional en 1a direccion vertical Z
(positiva del nivel del suelo hacia abajo) entrega

28, _20C . 2 gp 8,0 7
at aZ ot h 24
e introduciendo 1a ecuacion de continuidad para el flutdo
8, (8)
ot ol
se obtiene
a8 .2 aC aC
g&- =2 (D (8,0 ) -0 9)
a2 8% Y

La expresion (9), de uso generalizado en estudios de transporte
untdimensional - vertical - de soluto, no Incluye los efectos de posibles
interacciones del material poroso con el soluto. En el caso de adsorcion se
llege 2

. 35 .2 Ay _q
O;EWE az(wh(e’q)az) qaz (10)
donde el téemino adicinal 35/at representa la tasa 2 12 cual el soluto es
adsorbido por el solido del material poroso por unidad de tiempo y r es 12
densidad oel medio poroso. Las untdades de S son masa soluto/masa de
solido y 1as de r masa de so6lido por unidad de volumen de medio poroso.
Anglogamente las unidades de C son masa de soluto por unidad de volumen
de solucion y las de 8 volumen de liquido - agua - por unidad de volumen de

medio poroso por 1o cual 1as unidades son consistentes

El modelo de transporte para sustancias reactivas, incluye por o
tanto un término en 35/at, estando éste en este €caso dado por (2).

4. SOLUCION DEL MODELO DE TRANSPORTE PARA SOLUTOS
REACTIVOS

El sistema de ecuaciones que representa el transporte de solutos
reactivos a través del suelo €s altamente no lineal y debe ser resuelto por
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MeLodos NUMEricos A continuacion, se presenta una metodologl

solucton basada en el método de las diferencias finitas En este ‘:9 .
divide 12 columna en profundidades iguales estando cada una o;aso -
representada por | La variable tiempo se representa por J con ) = ellas
\a condicton Inicial conocida )= 1igual a

paso I Evaluacion de 1a tasa de reaccion para j = | - concentraciones
€ONOC1das - para todo ! (ecuac!on (2))

8
Tasa (1) = L1 i 45
L UTRLUEY ('ﬁ H.1 )
Y Si2 ~ Sy = Tasa (1) ® at de donde se obtiene S22
1

Soluc
paso 2 ‘ lvon de 1a ecuacion de transporte de solulo para el proximo
nivel de tiempo ) = 2 y para Tasa (1)

) ELL‘ELL g -D -8
2T g o Aol e /2 peljel/2 \-1iel/2 4-14e1/2
2at
Cerienz’ 2C c
Ll .p relge1r2 “Sie1s2’
2at o128 g2 . = ;’2 lolye 2 -
(a2)
C

+] |*

EELINLAT/ S C N T/
q\.)ollz 251 fg—? |I

donde el subindice J+1/2re
presenta el valor medio de |
entre 10S puntos J=1y | =2 " provtesss

Paso 3  Actualizacion del término tasa de reacclon empleando el valor de C

calculado en 2

K
Tasa(t)=-10 .
; S5 (OU CL| 8..2 cl.2) - k2 0.5(3""$u)

y Si2 - Siy = Tasa (1) * at

y reevaluacion de C
12 Mediante 1a ecuacion discrett
transporte de soluto s o
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paso4 Comparacion entre los valores calculados de C,, paso 2 con Gy,
paso 3 Si el criterio de convergencia preestablecido se satisface,
se aceptan los valores de C,, y se reinicia el procedimiento en
paso | paraun J=1 igual 2 )=2 De lo contrarfo se retorna 3! paso
2

S. APLICACION DE MODELO DESARROLLADO

£ modelo descrito permite simular el transporte de un soluto
reactivo 3 través de una columna de Suelo E! modelo fue validado
entregando resultados que concordaban con valores producidos por modelos
similares

Mas que entregar una aplicacion adicional del modelo se prefirt6
establecer 1as condiciones para las cuales un modelo de este tipo produce
resultados similares a aquellos generados por un modelo que considera una
situacion de equilibrio. La pregunta resulta pertinente ya que es frecuente
estimar mediante métodos de optimizacion los valores de los coeficlentes
de dispersion y aun 1os coeficientes cinéticos o 10s de equilibrio

Los métodos de optimizacién comunmente empleados se basan en

-Suponer que el modelo refleja adecuadamente 1a situacion que se
desea simular.

-Comparar, mediante una funcion objetivo los resultados
experimentales con aquellos generados por el modelo.

De 10 anterior se desprende que un conjunto de datos experimentales
resultantes de una Situacion de equilibrio podrian en principlo permitir
estimar los parametros de un modelo Cinético y viceversa Esto en principio
tiene Implicaciones serias ya aue la determinacion de parametros
dispersivos y cinéticos normalmente se realiza mediante técnicas de
optimizacion
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5.1 Experimento numérico

Un primer experimento fue Ilevado a cabo con et objeto de comprobar
125 hipbtes!s enunciadas referentes a st 105 mogelos de equilibrio y
cindticos pueden representar 1a misma Informacion

En este ejemplo se empled un coeficiente D constante independiente
de 1a veloc10ad y de 13 humedad y ademas se supuso régimen permanente (2
ecuacion relevante es

2
Eorﬁ-OM«Voﬂ

(ARD]
a 2 A

conﬁ-l(ig modelo de

ot ot 0 de equiiibrio
8. - ;

y P k‘rC kZS modelo CInético

En el experimento numeérico se genero, empleando el modelo oe
equilibrio y tres valores de D, un conjunto de datos de concentracion de
soluto 2 una profundidad de 1S cm para un tiempo de Infiltracion e 0 2 80
horas. Los valores de D, Vo y K se entregan en la Tabla | conjuntamente con
as condiciones Iniciales y 0e boroe

Tabla | Ejemplo numérico Parametros empleados

Parametro Valores

D 1,5, 3,0y6,0

Yo 3.0

K 25

Condictén inicial C=C 0cZ«L t=0

Condgiciones oe boroe voC-DaCsdaZ=VoCo 71=0 t>0
aC/32=0 =L o

L=30cm
Co = 1,0 para as primeras 40 horas
Co = 0,0 para 1as siguientes 40 horas
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Los valores generados con el modelo ce equilibrio y aquellos
correspondientes al modelo cinético para distintas razones kj/kp se
tlustran en las Figuras 1, 2y 3. En ellas se emplearon diferentes valores oe)
coeficiente de dispersion Dy se observa que para D = 3,0 (Figura 2) y ky/k)
=25yparaD=60yki/ky =25 (Figura 3) se obtiene una concidencta
cas) perfecta entre ambos moodelos Estas curvas confirman lo que se
sedalara inicialmente en el sentido que un modelo cinético y un modelo Oe
equilidrio pueden representar 1a misma Informacion

6. CONCLUSIONES

Los resultacos oel ejemplo numérico descrito en este trabajo y
Ge otro realizado por e! autor (Abeliuk, 1987), muestran que bajo clertas
circunstancias un modelo de equIiDrio Y uno CINELICO entregan 10énticos
perfiles de concentrac on de Soluto luego de un proceso de Inf1itracion

Estas observaciones han Sid0 confirmadas por  Otros
wwestigadores, insistiendo en que 12 SItuacion de equilidrio no Slempre
2011C2 y Oebe por 10 tanto recurrirse a un modelo cinético James y Rubin
(1979), en experimentos con columnas gde intercambio 16niCo, determinaron
rangos de velocicades Ge Infiitracion para los Cuales 13 Suposicion oe
equilibrio localizado es valida Estos autores concluyeron gue 610 se puede
suponer equilibrio Cuando el coeficiente de 01Spersion mecanica tiene un
valor cercano -al menos Gel mismo orden de magnitud- al coeficiente de
aifusion molecular En otras palabras, solo para velocidades peauehas puece
suponerse que se alcanza el equilibrio Para velocidades mayores dentro del
rango estudiado (1,7x10-S 2 1,8x10-2 cm/s), debe Suponerse un modelo
cinético ya que 12 Suposicion de equilibrio plerde validez

Jennings y Kirkner (1984) y Valoceht (1985) tambtén
cuestionaron 12 validez de 1a suposicion e equilibrio y concluyeron que en
ésta inciden factores tales como las velocidaces de flujo y los valores oe
Jos coeficientes Oe dispersion/difusiony de distribucion
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E! presente trabajo permite confirmar 1as observaciones
antertores y por 10 tanto caucionar a l1os investigadores en el sentido que no
slempre, por deseable y ventajoso que sea, puede suponerse que en un
proceso de Inf1itracion de un soluto a través de un medio poroso se alcanza
una situacion de equltbrio
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cie - En el cdlculo de una onda de crecida intervienen varios factores que
= // representan los distintos fendmenos hidrometeorolégicos que influyen en su
/ magnitud como la magnitud y distribucién temporal de la precipitacién, la
/ FIGURA 2 altitud de la linea de nieve, la infiltracién etc. Todos ellos pueden
A . combinarse de distinta manera con lo cual se obtienen ondas de crecidas de muy
- - CEED - - ;‘-Po'.n - - - - dispar magnitud y forma. En este trabajo se estudia el caso particular del rio
Aconcagua en Chacabuquito, se analiza la influencia de cada factor que
o interviene en el cadlculo y se recomienda como operar para no dejarse influir
’ para obtener un valor que previamente puede haber sido supuesto.
12__ ;\ Cxve K /K,
- \ 1 Equilik
(K=2,5)
/ \ 2 2,%
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c/e,
/ (1) Ingeniero Civil U.CH. Profesor asociado Escuela de Ingenierfa Universidad
X 4 de Chile.
FIGURA 3
o - . - - - 397-1.‘.9'; en Y:I‘.l = .
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