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3. RESOLUCION NUMERICA Y
VALIDACION TEORICA
DEL MODELO DESARROLLADO

El modelo desarrollado se fundamenta en un modelo general de transporte
gque maneja datos batimétricos, asi como datos de superficie libre y
velocidad de las corrientes de marea y de viento. En su esquema general,
gestiona, a su vez, informacién relativa a vertidos de sustancias prioritarias
y peligrosas tomando en consideracién el tiempo, caudal y concentracién de
vertido.

Partiendo de esta base, a continuacién se describen las distintas etapas que
dan lugar a su desarrollo haciendo especial hincapié en aquellas que se han
introducido como parte de este trabajo de tesis para dar respuesta a
algunas de las cuestiones que, de acuerdo con la literatura cientifica, a
pesar de su relevancia e interés, han sido poco exploradas debido a la
complejidad que implican.

Tal y como se ha comentado previamente, tales cuestiones actualmente
encierran todavia un gran nimero de interrogantes en cuanto al modelado
de contaminantes se refiere. Asimismo, se ha explicado ya la imposibilidad
de abordarlas todas juntas mediante un Unico modelo universal. Por tal
motivo, se ha optado por profundizar en el estudio de los sdélidos en
suspension a fin de determinar con un mayor nivel de detalle el transporte y
destino final de los contaminantes en el medio estuarino tomando en
consideracion la dependencia reciproca de ambos parametros. Asi pues,
respondiendo a su esencia y finalidad, el modelo desarrollado se ha
denominado: "SOLTOX”.
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3. Resolucion numérica y validacion tedrica del modelo desarrollado

Cabe mencionar que las aportaciones realizadas al cdédigo base, se han
introducido, en su mayoria como subrutinas independientes, debido a que,
tanto las modificaciones actuales como aquellas que podria llegar a
experimentar en un futuro, se facilitan considerablemente mediante la
adopcién de esta estructura.

Por otro lado, en este capitulo se presenta la validacién llevada a cabo para
dicho modelo sobre escenarios tedricos. Para ello, se ha demostrado a
través de la aplicacidén a casos con solucién analitica, que tanto los procesos
de transporte, como los de degradacion de sustancias contaminantes,
dentro de su dominio de aplicacion, poseen un rango de precision
satisfactorio.

3.1. MODELOS HIDRODINAMICOS

El modelo hidrodinamico bidimensional H2D (GIOC, 1990; Garcia et
al., 2010a), desarrollado por el Grupo de Ingenieria Oceanografica y Costas
de la Universidad de Cantabria, permite determinar las velocidades
generadas por la accidon de la marea astronémica.

Este modelo se deriva de las ecuaciones de Navier-Stokes que gobiernan el
movimiento de un fluido y que, para el caso de fluido incompresible, son la
ecuaciéon de conservacion de la cantidad de movimiento (3-1) y la ecuacion
de continuidad (3-2).

oz,
Dul Yyt g+ a—f’f (3-1)

donde:

densidad del fluido

Y

u : vector de velocidad (u, v, w)

V: gradiente

p: presion

g: aceleracion de la gravedad

T;: tension tangencial en la direccion i sobre el plano j
D/Dt: derivada material

d/ox: derivada parcial

Vu=0 (3-2)
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3. Resolucion numérica y validacion tedrica del modelo desarrollado

donde:

V: gradiente y u : vector de velocidad (u, v, w).

La integracion en vertical para ondas largas de las ecuaciones de cantidad
de movimiento y continuidad conduce a las expresiones presentadas en la

Tabla 3-1.

Ecuacién

Conservacién de cantidad
de movimiento integrada
en vertical para ondas
largas (Direccién x)

Expresion

_ - _
auiH_i_ d(u H) N ouvH)
ot ox dy

2 2
21t 0, [
ox 2p, ox ox’

fvH =

+N,,F(”f”}+l[rﬂ(n)—rn n)]
dy o

o

VELELIES

u : velocidad promediada en vertical en
la direccion x
H: altura de agua (H =h +n)

v : velocidad promediada en vertical en
la direccion y
f: parametro de Coriolis = f = 2 Q sen¢
Q: velocidad angular de
la tierra (7.29 x107° s 1)
o: latitud
g = aceleracién de la gravedad
1: elevacion de la superficie libre sobre el
nivel de referencia
Po. densidad media
Ny: coeficiente horizontal de viscosidad
de remolino
Ny: coeficiente horizontal de viscosidad
de remolino
Txz(M): tension tangencial en la superficie
libre en la direccion x
Txz(-h): tensidn tangencial en el fondo en
la direccion x

u : velocidad promediada en vertical en
la direccion x

H: altura de agua (H =h +n)

v : velocidad promediada en vertical en
la direccion y

ovH a(uvH) a(vzH) — f: parametro de Coriolis = f = 2 Q sen¢
+ + + fuH = Q: velocidad angular de
ot ox dy la tierra (7.29 x10° s %)
Conservacion de cantidad — ¢: latitud
de movimiento integrada _ Haj_ gHz %-‘:—N az(VH) g = aceleracién de la gravedad
en vertical para ondas ay 2,0 ’ ay x ox? 1: elevacion de la superficie libre sobre el
largas (Direccién y) ° nivel de referencia
2 Po. densidad media
+N, 8(7\15[) + € [Ty; m-7,. (—h)] Ny: coeficiente horizontal de viscosidad
dy P, de remolino
Ny: coeficiente horizontal de viscosidad
de remolino
Tyz(n): tension tangencial en la superficie
libre en la direccion y
Tyz(-h): tensién tangencial en el fondo en
la direccion y
u : velocidad promediada en vertical en
Ecuacion de continuidad JuH ovH oH la direccion x
integrada en vertical para + +——=0 v velocidad promediada en vertical en
ondas largas ox ox ot v ) ., P
la direccién y
H: alturadeagua (H=h +1)
%+;%+;% _ ¢ : valor promediado de la temperatura
, , ot ox oy o de la salinidad
Ecuacmn.de conservacion - B H: altura de agua (H = h +n)
promediada en vertical 1 o dc 1 o dc Dy, Dy: coeficientes de dispersién
Ea* HD, ET +E87 HDy af +P horizontal
X X Y Y P = fuentes o sumideros
Ecuacion de estado p=p(T,S) Férmula estandar de la UNESCO

Tabla 3-1. Sistema de ecuaciones que componen el modelo H2D.
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Para resolver el sistema de ecuaciones descrito se emplea un método
implicito de direccidon alternada usado por Leendertse (1970). El método
emplea un esquema centrado con dos niveles de tiempo, resultando tener
una aproximacion de segundo orden en espacio y tiempo.

Finalmente, a medida que se resuelve cada paso de tiempo durante la
ejecucion del modelo H2D, se van obteniendo los valores de la velocidad (u,
v) y de la superficie libre en cada uno de los puntos de la malla. Seguido
por el cdlculo de la densidad, al resolver de forma explicita las ecuaciones
de transporte de T y S. El resultado final consiste en el campo de
velocidades, niveles y densidades para cada punto a lo largo del tiempo.

El modelo H2D ha sido calibrado y validado en numerosas aplicaciones
proporcionando resultados satisfactorios sin incidir en la complejidad de un
modelo tridimensional. De hecho, se ha observado que en su forma
bidimensional se ajusta bastante bien a la solucién analitica, siempre que la
condicién inicial y las condiciones de contorno estén bien establecidas
(Castanedo, 2000).

Como ejemplos de su uso en estudios relacionados con aguas estuarinas
cabe destacar (GESHA 1998; 1999; 1999a; 1999b; 2000; IH Cantabria,
2008; 2010a; 2010b):

- Los estudios del dimensionamiento medioambiental del saneamiento
de la Bahia de Santander.

- El desarrollo de diversos aspectos técnicos relacionados con la
construccién del emisario submarino del saneamiento integral de la
Bahia de Santander.

- El analisis de la influencia de los vertidos de saneamiento de
Santander en la calidad de las aguas litorales.

- El estudio de -caracterizacién vy valoracion ambiental de las
actuaciones previstas para la ampliacidon del Puerto de Santander en
la Darsena Sur de Raos.

- La aplicacion piloto de la ROM 5.1 “Calidad del agua litoral en areas
portuarias” a los Puertos de Tarragona, Huelva y Gijon.

- La aplicacidon de la ROM 5.1 “Calidad de las aguas litorales en areas
portuarias” al puerto de Santander.

- La revisién y ampliacién de la metodologia para los estudios de
saneamiento litoral en el Mar Cantabrico y aplicacién a las zonas de la
Ria de Urdaibai (Vizcaya), las Marismas de Santofia (Cantabria) y el
Sistema Fluvial Saja - Besaya (Cantabria).

- El estudio del impacto de tratamiento de aguas de Busturia Norte y
Sukarrieta en la Ria o Estuario de Urdaibai.

Por su parte, aunque para los casos de estudio seleccionados se ha
considerado como despreciable el efecto del viento debido a que en ambas
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zonas los mayores agentes dispersivos se corresponden con las corrientes
de marea (llenado y vaciado) y los caudales fluviales, a continuacion se
presenta la descripcién de un modelo capaz de simular dicho efecto y que
resulta compatible tanto con el modelo hidrodindmico H2D como con el
modelo de transporte desarrollado en esta tesis.

De este modo, si el caso de interés requiriera considerar el efecto del viento
para evaluar la evolucién de una sustancia contaminante, el modelo
hidrodinamico cuasi-tridimensional H2DZ (Alvarez, 1996), desarrollado
por la Universidad de Cantabria, permitiria determinar las velocidades
generadas por la accidon de dicho agente dispersivo.

Las velocidades generadas por efecto del viento puede considerarse que
constituyen un movimiento de trayectoria plana, cuyo campo de velocidad
inducido debe ser variable en profundidad. Sélo en el caso de muy
pequefias profundidades podria admitirse que el efecto del viento es
totalmente transmitido hasta el fondo, con lo que las ecuaciones de Navier-
Stokes de continuidad y cantidad de movimiento siguen siendo
representativas.

Considerando las siguientes hipétesis, validas, en general, para situaciones
de flujo originadas por viento constante y permanente:

— Campo de velocidades estacionario

— Gradientes horizontales de las componentes de la velocidad
despreciables

— Componente vertical de la velocidad despreciable

— Distribucion hidrostatica de presiones

las ecuaciones que describen estos fendmenos pueden expresarse con
arreglo a las ecuaciones presentadas en la Tabla 3-2.

Expresion Variables
. 2 g: gravedad
E;?};Z'gg 3: 877 -y o'u n: nivel del agua
L g 2 v: viscosidad de remolino
movimiento ax a z

u: velocidad promedio
u(z): velocidad en vertical
o, By y: coeficientes que se determinan con las

padrfégﬁsacfgra u(z) = 0!22 + ﬂZ + Y condiciones de contorno en la superficie y en el
fondo

la velocidad
z: altura

Adoptando una

Tabla 3-2. Ecuaciones implicadas en el modelo H2DZ.

Las hipotesis anteriores hacen que el modelo se considere valido para la
evaluacion del campo de velocidades originado por un viento estacionario
en direccién y velocidad en zonas de plataformas suaves con profundidades
pequefias. La mecanica operativa para la resolucién de este modelo consiste
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en el calculo de las componentes u, v promediadas en vertical y la posterior
obtencidon de la distribucién de las componentes de velocidad puntual u y v
en profundidad, mediante la aproximacién parabdlica mostrada en la
Tabla 3-2.

Las diferentes constantes se calculan suponiendo las condiciones de no
deslizamiento en el fondo (u, v = 0) e igualando el valor de la tension
tangencial en superficie con la producida por el viento, que se supone
proporcional al cuadrado de la velocidad. Las expresiones resultantes se
recogen en la Tabla 3-3.

Expresion Variables
u(z): velocidad en vertical

_ToH

PV
Componente u 3 3 Tsx: componente x de la tensién
z
de velocidad u(z)=[;a-5u} [(zoverh)z-l]+(z+1j tangencial debida al viento (7 = cw?)
en vertical . ;

H: profundidad

p: densidad del agua
v: viscosidad del agua
u: velocidad promedio
z: altura
h: profundidad

v(z): velocidad en vertical
p=Tot
PV

Componente v Tsy: componente y de la tension

3. 3 z
de velocidad V)= [;b'gv} [(zoverh)z-l]+(z+]j tangencial debida al viento (% = cw?)
en vertical .
H: profundidad

p: densidad del agua

v: viscosidad del agua
v: velocidad promedio
z: altura
h: profundidad

Tabla 3-3. Ecuaciones que describen las componentes u y v promediadas en vertical.

3.2. MODELO DE TRANSPORTE

El modelo desarrollado se encuentra dividido en tres mddulos principales
gue aunque comparten entre si la mayoria de las subrutinas, permiten al
usuario llevar a cabo el modelado independiente de la evolucién de:
i) sdlidos en suspension, ii) sustancias contaminantes (prioritarias y
peligrosas) y iii) sustancias contaminantes (prioritarias y peligrosas)
asociadas a los sélidos en suspension.
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Para ello, ha sido necesario asumir ciertas hipotesis generales tales como la
no variacién de la profundidad de la columna de agua a pesar de las
variaciones que experimenta la capa activa del sedimento debido a los
procesos de erosidon y sedimentacion. Asimismo, de acuerdo con Thomann y
Mueller (1987) se ha considerado que la degradacion debida a fotdlisis,
hidrolisis y biodegradacion de la forma particulada es igual a cero. No
obstante, para el tercer mddulo ha sido preciso establecer algunas hipétesis
especificas tal y como se comentara en el apartado 3.2.3.

La eleccion del modulo de calculo dependera de las condiciones particulares
del estudio que quiera realizarse. A continuacion se describe la composicidon
y funcionamiento de cada uno de ellos.

3.2.1. Modulo de calculo I: Solidos en suspension

El moédulo de sélidos en suspensiéon considera los principales factores
implicados en la dindmica sedimentaria asi como su interrelacién con la
columna de agua tomando en cuenta presiones externas tales como
vertidos puntuales.

En principio, cabe diferenciar entre los sélidos en suspension presentes a
distintas profundidades de la columna de agua y aquellos que se encuentran
mucho mas cercanos al fondo, puesto que estos Ultimos, ademas de
ostentar concentraciones mas elevadas, experimentan mas directamente los
efectos de los procesos dirigidos desde el sedimento. Por otro lado, las
caracteristicas de los soélidos en suspensién (forma, didametro y densidad,
principalmente) asi como las propiedades del medio (salinidad,
temperatura, densidad vy Vviscosidad) determinan Ila velocidad de
sedimentacion de particulas cohesivas y no cohesivas.

Para el desarrollo de este modulo se han planteado las ecuaciones
generales de transporte en su forma bidimensional, debido a que si bien es
cierto que un modelo tridimensional es capaz de generar resultados mas
precisos, también exige una mayor cantidad de datos, los cuales, con
frecuencia, resultan muy escasos y suelen estar referidos a un entorno
particular. Por tal motivo, requiere de la calibracion de mas parametros que
un modelo bidimensional.

Por otro lado, se ha considerado que el esfuerzo de cdlculo que supondria la
ejecucion de un modelo tridimensional repercutiria en tiempos de calculo
mucho mayores y, puesto que el objetivo que se persigue consiste en la
construccién de una herramienta que facilite al gestor la toma de
decisiones, una mayor precisién resulta un elemento prescindible mientras
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que el tiempo de calculo puede ser decisivo en términos de la adopcién de
medidas de prevencién y/o correccién de problemas de indole ambiental.

Cabe mencionar, asimismo, que la aplicacién principal del modelo
desarrollado se centra en aguas estuarinas, cuyos procesos, en términos
generales, pueden ser descritos apropiadamente considerando Unicamente
dos dimensiones.

Por tal motivo, se ha programado una ecuacién bidimensional de transporte
de sodlidos en suspensién (Ecuaciéon 3-3) como ecuacion principal de este
modulo (Lumborg y Pejrup, 2005) tal y como se indica en la Figura 3-1.

2,0 10,5 08) 13y 00) 25
ot ox dy H ox ox) H dy Yoy ) S H

De este modo, es posible calcular la concentracidon de sélidos en suspension
(¢) tomando en consideracidon las componentes de velocidad (u y v), la
profundidad de la columna de agua (H), los coeficientes de dispersién (D,,
D,), asi como las fuentes y sumideros de sélidos en suspension (S)).

Las particulas sedimentadas, pasan entonces, a formar parte de la capa
mas superficial de sedimento denominada como “capa activa”. Con base en
las aproximaciones llevadas a cabo por Chen et al. (1996), en el modelo se
ha establecido esta capa como una lamina de 5 cm que cubre todo el fondo
de la zona de estudio. Dicha capa, de espesor variable, puede experimentar
incrementos debidos a la sedimentacion o decrementos como resultado de
los procesos de erosion de acuerdo con la ecuacién 3-4.

dH . (dV ¢/dt)
- 3-4
di 4-C, (3-4)
donde los procesos de intercambio de masa del sedimento en suspensién
entre la columna de agua y el lecho pueden ser determinados de acuerdo
con la siguiente ecuacion:

dv
T;V¢:A'(vrcb _WAV¢):A'(Qer0 _qued) (3'5)

Asi pues, las variaciones de espesor de la capa activa de sedimento (He)
son el reflejo de la interaccion de variables tales como: las concentraciones
de sodlidos en suspensién en la columna de agua (¢) y cercana al lecho (Gp),
el volumen de la columna de agua (V,), el area de intercambio entre el
agua y el sedimento (A), las velocidades y tasas de resuspensidon (v, Qero) Y
sedimentacion (Ws, gseq) (Figura 3-2).
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Este continuo cambio del espesor de la capa activa del sedimento queda
determinado por la relacion que exista entre las tasas de erosion y
sedimentacion, las cuales, a su vez, dependen de las tensiones criticas
tanto de erosién (t.) y sedimentacion (ty), como de la propia tensiéon del
lecho (). Tal y como se ha comentado, cuando la tensién en el lecho es
mayor que un valor critico de erosion, la erosion ocurre. Por el contrario, si
la tensidn en el lecho se encuentra por debajo de un valor critico de
deposicidn, las particulas sedimentan.

)

Coeficientes .z e q
e Ecuacién bidimensional de  d9
adveccion - dispersion dt

X2

!
______ Floculacién_____: l
|

Intercambio de
masa 4 VW¢
(agua -
sedimento) dt

Velocidad de
resuspension
v

r

Velocidad de
sedimentacion
w,

s

Fuentes Tension de
(erosién) erosion
qero Te

Variacién de
espesor de la de
capa activa del d

sedimento t

Nimero de
Péclet

Pe Concentracion

’ de sedimento

cercana al lecho

G,

Probabilidad de Tension del
sedimentacion lecho
Pa 23

Tensién de
sedimentacién
Ta

Sumideros
(sedimentacién)

sed

Coeficientes empiricos: C,, Cp, D, M, d, N, K, E, Oroi@ses Deer Ay, g, @, b, €

Constantes: g, pps Pas Pms Pos Pwor 97 Ky Ker Vs Bk Dy AV,

[

Figura 3-1. Diagrama de flujo del modelo de sdlidos en suspension utilizado.

Notese que en la figura anterior la linea de conexion entre la ecuacion de
transporte y la velocidad de sedimentacién se ha representado como una
linea discontinua puesto que ésta ultima puede depender, o no, de la
concentracion de sélidos en suspensidon en funcién de la decision del usuario
sobre incluir los procesos de floculacidon o no, respectivamente. Al respecto,
cabe comentar que el modelo estd preparado para poder introducir dichos
procesos en el calculo de la velocidad de sedimentacién, no obstante, esta
opcidn exige el conocimiento de dos coeficientes empiricos especificos para
la zona de estudio que se desee analizar (ver Tabla 2-12).

Asimismo, las capas mas profundas del sedimento, es decir, aquellas que se
encuentran por debajo de la capa activa, experimentan un proceso de
consolidacién dependiente del tiempo y de un coeficiente propio de cada
zona de estudio. La determinacién de dicho coeficiente implica un profundo
estudio del perfil de densidades en funcién de la profundidad del sedimento
a distintas escalas temporales. Por tal motivo, se ha prescindido de este
factor de calculo dentro el modelo desarrollado, no obstante, la teoria
asociada con la tasa de consolidacién de los sedimentos ha sido presentada
en el Capitulo 2 y se considera como una futura linea de investigacion.
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La variedad de formulaciones matematicas recopiladas para llevar a cabo el
calculo de las variables previamente mencionadas puede ser consultada en
el apartado 2.5.1. Tal y como puede observarse en las tablas contenidas en
dicho apartado, muchas de las variables involucradas en la resolucién de las
ecuaciones previamente presentadas, pueden ser calculadas a través de
distintas formulaciones o, incluso, admitir un valor especificado por el
usuario. Todas estas opciones han sido introducidas al cédigo numérico, no
obstante, la utilizacién de unas u otras depende de la decision del usuario.

Asi pues, en concreto, las Tablas 2-8 y 2-9 muestran, respectivamente, las
diferentes formulaciones disponibles para el cdlculo de los sumideros y
fuentes de sdlidos en suspension. Por su parte, las Tablas 2-11 y 2-12
presentan, respectivamente, las formulaciones validas para la evaluacion de
la velocidad de sedimentacidn de sedimento no cohesivo y de sedimento
cohesivo, mientras que la Tabla 2-15 indica la formulacién utilizada para
realizar el cdlculo de la concentracion de sedimentos cercana al lecho.
Finalmente, las ecuaciones que hacen posible la evaluacion de las tensiones
del lecho, de sedimentacion y de erosion quedan recogidas en las Tablas
2-17, 2-19 y 2-21, respectivamente.

Area de la columna

B Y Y o
| ! !
|
| Procesos Procesos |
| AGUA - SEDIMENTOS SEDIMENTOS - AGUA |
: (ws ' qsed) (vr ’ qero) |
| ) !
I Tensién de Tension de I
I sedimentacion erosion :
| (td) (Te) |
|
| Altura de la R |
I columna de 4 sélidos en |
I agua (H) suspension I . .Introduccién de.,
Frontera I (g en la [3|<—=— solidos en suspension
del sistema I columna de I al sistema (vertidos)
| agua (¢) I
| |
| |
| |
| |
| Sélidos en Tension del l
| suspensién lecho I
| cercanos al (%) |
| fondo (Cp) b |
|
| Variaciones de
e o o e o o e o
) I L R espesor de la
Capa activa I T % L I
N o o o e e e e e B T i B B B By By P B B e T e " B B B By By B e B T B B B B B B m B B m B m R B Je—
del 5(‘9:'"1)9“@ N s P e
CA.
(£ Hea)
Capas mas
profundas del
sedimento

Figura 3-2. Funcionamiento del médulo de calculo de la
concentracién de sélidos en suspension.
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3.2.2. Modulo de calculo II: Sustancias contaminantes

Este mddulo, fruto de la adaptacion e implementacion del trabajo de Gomez
(2010) permite el analisis de sustancias consideradas como prioritarias o
peligrosas independientemente de las caracteristicas que presente la
dindmica sedimentaria de la zona de estudio. Se ha considerado la utilidad
de mantener la independencia de este mdédulo a fin de dotar con mayor
versatilidad al modelo desarrollado; no obstante, a efectos de incrementar
la precision de los resultados obtenidos, sin duda, resulta mucho mas
apropiada la integracién del cdlculo de sdlidos en suspensién y de las
valoraciones realizadas con respecto a dichas sustancias contaminantes. Tal
integracidn queda plasmada en el tercer y ultimo moddulo que se detallard
en el siguiente apartado.

A continuacién, se describe la informacidn que se corresponde
especificamente con el cdlculo de la concentracidn de sustancias
contaminantes.

Asi pues, en este segundo moddulo se reconoce, en primer lugar, una
fraccion disuelta (fy) y una fraccion particulada (f,) del contaminante en la
columna de agua. Dichas fracciones se calculan de acuerdo con las
formulaciones recogidas en la Tabla 2-26. Para realizar este calculo, el
modelo asume que el proceso de adsorcidon es independiente de la
concentracion particulada y que ambas fracciones dependen del coeficiente
de particion (Kp) y de la concentracidn de sélidos en suspension (¢). Cabe
destacar que el coeficiente de particion de las sustancias organicas es
proporcional a la concentracidn de carbono organico en los sdélidos en
suspension. Por tal motivo, para su calculo, se hace uso de la fraccion de
carbono organico (foc) y del coeficiente de particion octanol-agua (K,) de
acuerdo con las formulaciones matematicas presentadas en la Tabla 2-27.

Asimismo, este segundo mddulo (Figura 3-3) engloba las ecuaciones
generales que permiten modelar algunos de los procesos a los que se
encuentran sometidas dichas sustancias tales como: sedimentacién,
volatilizacidon, fotdlisis, hidrdlisis y biodegradacién de acuerdo con las
siguientes formulaciones:

Degradacion
k w,
EI' fdlCTl - fdlCTl(kP + kH + kBT)_ Eb'fmcﬂ (3'6)

Volatilizacion Sedimentacion

ac,, _
dt
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siendo:

-1
R (37
K, K, He

86400 o

1/4

M

K :ﬂ.yw. 50 (3-9)
¢ 86400 Moy

2,2\ R
KZ—KDZ,%- u ”J - (0.728-Uw1/2—0.317-Uw+o.0372-Uw2)-(02] (3-8)

donde:

Cri: concentracion total del téxico en la columna de agua (mg/l);
k;: coeficiente conjunto del proceso de volatilizacion en ambas capas (m/s);
H: profundidad (m); k/H: tasa de volatilizacidén (1/s); fq41: fraccion disuelta
del téxico en el agua; kp: tasa de degradacion por fotdlisis (1/s); ky: tasa de
degradacion por hidrélisis (1/s); kgr: tasa de biodegradacion (1/s);
ws: velocidad de sedimentacidn (m/s); ws/H: tasa de sedimentacién (1/s);
fo1: fraccidn particulada del téxico en el agua; K;: coeficiente de intercambio
de la capa liquida (m/s); K,: coeficiente de intercambio de la capa
gaseosa (m/s); He: constante adimensional de Henry (He’/RT);
Digo2: constante de difusién del oxigeno (2.095 x 10°m?/s);
u, v: componentes de velocidad (m/s); U,: velocidad del viento; My.o: peso
molecular del agua (18 g/mol); M:ox: peso molecular del téxico (g/mol);
Mo.: peso molecular del oxigeno disuelto (32 g/mol).

Por ultimo, cabe mencionar que este mddulo es capaz de modelar las 41
sustancias presentadas en la Tabla 3-4. A excepcion del Cobre y el Zinc,
que son consideradas como peligrosas (Ley 42/2007), las sustancias
restantes estan clasificadas como prioritarias (Directiva 2008/105/CE).
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Nombre M Gamma Kon ku ko

(g/mol) (1/kg) (I/kg) (dias-1) (dias-1) | (dias-1)
15972-60-8 | Alacloro 269.77 1.99E-08 | 0.00E+00 | 2.27E+03 | 0.00E+00 | 2.90E-03 | 2.18E-03
120-12-7 | Antraceno 178.23 | 5.20E-05 | 0.00E+00 | 3.08E+04 | 0.00E+00 | 5.65E-01 | 0.00E+00
1912-24-9 | Atrazina 215.69 6.28E-06 | 0.00E+00 | 3.56E+02 | 2.53E-03 | 2.81E-03 | 9.36E-04
71-43-2 Benceno 78.11 5.22E-03 | 0.00E+00 | 1.33E+02 | 6.93E-07 | 9.52E-03 | 6.93E-02
32534-81-9 | Pentabromodifenileter 564.70 2.20E-05 | 0.00E+00 | 4.42E+06 | 0.00E+00 | 5.50E-02 | 0.00E+00
32536-52-0 | Octabromodifenileter 801.43 | 7.50E-08 | 0.00E+00 | 2.87E+07 | 0.00E+00 | 1.30E-02 | 0.00E+00
1163-19-5 | Decabromodifenileter 959.19 | 2.83E-08 | 0.00E+00 | 1.86E+06 | 0.00E+00 | 1.47E-02 | 0.00E+00
7440-43-9 | Cadmio 110.00 3.10E-02 | 5.01E+04 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00
85535-84-8 | C10-13-cloroalcanos 377.00 | 9.23E-05 | 0.00E+00 | 1.86E+06 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00
470-90-6 Clorofenvinfos 359.58 2.90E-08 | 0.00E+00 | 8.89E+03 | 3.83E-03 | 3.45E-02 | 0.00E+00
2921-88-2 | Cloropirifos 350.74 | 5.54E-06 | 0.00E+00 | 6.74E+04 | 1.78E-02 | 9.26E-05 | 0.00E+00
107-06-2 1.2-Dicloroetano 98.96 1.15E-03 | 0.00E+00 | 3.05E+01 | 9.51E-08 | 0.00E+00 | 3.85E-03
75-09-2 Diclorometano 84.92 2.96E-03 | 0.00E+00 | 1.91E+01 | 7.96E-06 | 0.00E+00 | 0.00E+00
117-81-7 Di(2etilhexil)ftalato 390.58 2.70E-03 | 0.00E+00 | 4.07E+06 | 1.27E-06 | 3.47E-03 | 8.40E-03
330-54-1 | Diuron 233.10 | 3.00E-10 | 0.00E+00 | 5.69E+02 | 0.00E+00 | 3.34E-02 | 0.00E+00
115-29-7 | Alfa-endosulfan 406.93 2.65E-05 | 0.00E+00 | 6.19E+03 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00
206-44-0 | Fluoranteno 202.26 | 1.24E-05 | 0.00E+00 | 1.01E+05 | 0.00E+00 | 1.76E-01 | 2.30E-03
118-74-1 Hexaclorobenceno 284.79 9.08E-04 | 0.00E+00 | 1.18E+05 | 0.00E+00 | 1.68E-03 | 2.69E-04
87-68-3 Hexaclorobutadieno 260.78 1.15E-02 | 0.00E+00 | 4.84E+04 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 5.30E-03
58-89-9 Lindano 290.83 | 4.78E-06 | 0.00E+00 | 5.32E+03 | 2.28E-03 | 0.00E+00 | 3.32E-03
34123-59-6 | Isoproturon 206.28 1.44E-10 | 0.00E+00 | 4.11E+02 | 4.44E-04 | 8.32E-01 | 0.00E+00
7439-92-1 | Plomo 210.00 | 2.50E-02 | 3.98E+05 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00
7439-97-6 | Mercurio 200.00 5.50E-03 | 2.00E+05 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00
91-20-3 Naftaleno 128.17 | 4.60E-04 | 0.00E+00 | 2.46E+03 | 0.00E+00 | 1.16E-01 | 1.89E-02
7440-02-0 | Niquel 59.00 2.50E-02 | 3.98E+04 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00
84852-15-3 | 4-Nonilfenol 220.34 | 2.01E-02 | 0.00E+00 | 2.92E+04 | 4.62E-03 | 0.00E+00 | 0.00E+00
140-66-9 Para-ter-octilfenol 206.35 6.90E-06 | 0.00E+00 | 1.93E+05 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00
608-93-5 | Pentaclorobenceno 250.34 | 7.10E-04 | 0.00E+00 | 1.33E+05 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00
87-86-5 Pentaclorofenol 266.34 1.43E-06 | 0.00E+00 | 1.09E+04 | 0.00E+00 | 2.13E-01 | 1.44E-02
50-32-8 Benzo(a)pireno 252.32 7.07E-07 | 0.00E+00 | 1.02E+06 | 0.00E+00 | 2.45E+00 | 1.31E-03
205-99-2 | Benzo(b)fluoranteno 252.32 | 5.00E-07 | 0.00E+00 | 2.83E+06 | 0.00E+00 | 1.85E+00 | 0.00E+00
191-24-2 Benzo(g,h,i)perileno 276.34 2.03E-07 | 0.00E+00 | 4.42E+06 | 0.00E+00 | 8.89E-01 | 1.07E-03
207-08-9 | Benzo(k)fluoroanteno 252.32 | 7.07E-07 | 0.00E+00 | 2.84E+06 | 0.00E+00 | 3.30E-02 | 3.30E-04
193-39-5 Indeno(1.2.3-cd)pireno 276.34 9.74E-07 | 0.00E+00 | 3.69E+06 | 0.00E+00 | 2.77E-03 | 9.49E-04
122-34-9 | Simazina 201.66 | 6.82E-10 | 0.00E+00 | 1.84E+02 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00
36643-28-4 | Tributiltin 291.09 1.50E+00 | 0.00E+00 | 5.47E+03 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 1.16E-02
120-82-1 1.2.4-Triclorobenceno 181.45 1.67E-03 | 0.00E+00 | 1.14E+04 | 7.59E-05 | 8.38E-06 | 5.15E-03
67-66-3 Triclorometano 119.44 3.49E-02 | 0.00E+00 | 9.50E+01 | 7.02E-07 | 1.47E-05 | 3.85E-03
1582-09-8 | Trifuralina 335.28 | 8.26E-05 | 0.00E+00 | 2.15E+05 | 1.90E-03 | 4.54E+01 | 0.00E+00
7440-50-8 | Cobre 63.55 2.50E-02 | 5.01E+04 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00
7440-66-6 | Zinc 65.36 2.50E-02 | 1.26E+05 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00 | 0.00E+00
M:peso molecular, He: constante de Henry, Gamma: coeficiente de particion de metales, kow: coeficiente de reparto
octanol-agua de las sustancias organicas, ku: constante de velocidad de la reacciéon de hidrolisis, k,: constante de

velocidad de la reaccién de fotdlisis, kesr: constante de velocidad de la reaccién de biodegradacion.

Tabla 3-4. Coeficientes y constantes correspondientes a las sustancias
que pueden ser analizadas (Barcena, 2009; Gomez, 2010).
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Figura 3-3. Funcionamiento del médulo de calculo de la
concentracion de sustancias contaminantes.

3.2.3. Modulo de calculo III: Sustancias contaminantes
asociadas a los sdlidos en suspension

Finalmente, este tercer mdédulo se constituye como fruto del acoplamiento
del médulo generado para el calculo de sdélidos en suspensién junto con la
adaptacion e implementacién del mddulo de sustancias contaminantes. De
tal forma que considera las pérdidas de un compuesto téxico asociadas a la
dindamica sedimentaria en su conjunto, es decir, no se limita a calcular las
pérdidas del compuesto téxico en funcidén de una tasa constante de
sedimentacion asociada a la velocidad de sedimentaciéon de las particulas
presentes en el medio. Ademas, dicha adaptacién, considera dos factores
fundamentales: por un lado, la velocidad de difusion de las sustancias
contaminantes entre el lecho y la columna de agua y, por otro lado, su
pérdida definitiva cuando dichas sustancias se depositan en capas mas
profundas del sedimento. De este modo, el sedimento no actla Unicamente
como un sumidero de las sustancias contaminantes provenientes de la
columna de agua (tal y como ocurre en el moédulo anterior), sino que se
logra el establecimiento de la interacciéon entre ambos medios con respecto
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al transporte y destino de las sustancias contaminantes tanto en la fase
disuelta como en la particulada (Figura 3-4).

Cabe mencionar que, al igual que en el caso del primer médulo, la seleccién
de un modelo bidimensional resulta suficientemente apropiada para los
casos de estudio seleccionados. La construccidn de este modulo ha exigido
la asuncién adicional de ciertas hipotesis especificas tales como:

Considerar como Unica fuente externa de contaminantes a los
vertidos puntuales, despreciando los aportes de contaminantes
provenientes de la atmésfera.

Considerar la degradacién por fotdlisis en el lecho como nula.
Considerar que las tasas de degradacién por hidrélisis son
aproximadamente iguales en el lecho y en la columna de agua.
Considerar que las tasas de biodegradacién son aproximadamente
iguales en el lecho y en la columna de agua.

Considerar una concentracion uniforme del toxico en el fondo para
todo el dominio de célculo.

En la columna de agua:

Difusion

2

dCy, _(f1Cry = fuCri)-69.35-M°

Degradacion

_fdlCTl(kP + kH + kBT)

dt H 31536000 (3-10)
_ﬁ f C _ (qsed/¢)fp1CT1 + (qero/Cb )prCTZ
H d1~T1 H H
Volatilizacion Sedimentacion Erosion
En el lecho:
Difusion
dC (f C 5 f C ) 69 3 % Degradacion
5- .69.35-M
i H-31536000 ~inCrally +yr)
-11
+ (qsed /¢)fp1CT1 _ (qem/Cb )prCTZ . (qsed _qero )prCTZ (3 )
H H Pona (L= O)H
Sedimentacion Erosion Pérdida Definitiva
donde:
Cri: concentracion total del téxico en la columna de agua (mg/l);

fg1: fraccién disuelta en el agua; Ci,: concentracion total del toxico en el
lecho (mg/l); f4o: fraccidn disuelta en el lecho; &: porosidad (para las capas
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superiores del sedimento: 0.7-0.8 (Thomman y Mueller, 1987) 6 0.75-0.95
(Chapra, 1997)); M: peso molecular; H: profundidad (m); kp: tasa de
degradacion por fotélisis (1/s); ky: tasa de degradacidon por hidrdlisis
(1/s); kgr: tasa de biodegradacién (1/s); k;: coeficiente conjunto del proceso
de volatilizacion en ambas capas (m/s); H: profundidad (m); k/H: tasa de
volatilizacion (1/s); fpi: fraccion particulada en el agua; f,: fraccion
particulada en el lecho; Qe.q: tasa de sedimentacidon (kg/m?s); Qero: tasa de
erosién (kg/m?s); ¢: concentracidon de sdlidos en suspension (kg/m?3);
Co: concentracion de sdlidos en suspensidn cercana al fondo (kg/m?);
Pgiobal: densidad global expresada como masa de sedimento seco/volumen
de sedimento humedo (kg/m?3).

Tal y como puede observarse en las ecuaciones 3-10 y 3-11, a diferencia
del moddulo anterior, en este Ultimo, el proceso de sedimentacion que
experimenta la fraccién particulada no se considera como funcién de una
constante de sedimentacién sino que se evalia en funcion de una tasa de
sedimentacion que depende, ademds de la propia velocidad de
sedimentacion, de la concentracion de sélidos en suspensidon, asi como de
las tensiones del lecho y de sedimentacidon. Asimismo y, a diferencia del
modulo anterior, considera como fuentes de contaminantes, ademas de
aquellos contenidos en fuentes externas al sistema (vertidos), los
contaminantes que ingresan en la columna de agua debido a procesos
difusivos desde el lecho y los provenientes de los sedimentos que se
resuspenden debido a procesos de erosion. En contrapartida, considera
también los efectos de los procesos difusivos que pudieran ocurrir desde la
columna de agua hacia el sedimento. Finalmente, valora las capas mas
profundas del sedimento como un sumidero de contaminantes en el que se
llevan a cabo procesos de pérdida definitiva por enterramiento o sufren los
procesos de degradacion propios del medio benténico.

Las ecuaciones que expresan matematicamente las tasas de sedimentacién
y erosién pueden ser consultadas en las Tablas 2-8 y 2-9. Por su parte, las
Tablas 2-17, 2-19 y 2-21, recogen, respectivamente, distintas
formulaciones para la evaluacion de las tensiones del lecho, de
sedimentacion y de erosion. Finalmente, las ecuaciones que permiten llevar
a cabo el cdlculo de la concentracién de soélidos cercana al lecho se
presentan en la Tabla 2-15. Por ultimo, comentar que aunque el modelo
desarrollado ha obviado el proceso de consolidacion debido a la carencia de
los datos especificos que requiere la formulacion matematica que
representa este proceso, dicha formulacion puede ser consultada en la
Tabla 2-23.
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Figura 3-4. Funcionamiento del modulo de calculo de la concentracion
de sustancias contaminantes asociadas a los sélidos en suspension.

3.3. RESOLUCION NUMERICA

La integracion numérica de la ecuacidon de adveccion-difusién se realiza
utilizando la técnica de “splitting”, que permite contabilizar los diferentes
procesos de transporte (adveccion, difusién, reaccion) por separado. El
principio basico de este método consiste en dividir la ecuacion de
adveccidn-difusion en varias subecuaciones mas pequefas y sencillas. De
este modo, es posible seleccionar el esquema numérico mas apropiado para
la resolucién de cada una de ellas. Por su parte, cabe mencionar que la
discretizacidn numérica de las ecuaciones se lleva a cabo empleando la
técnica de las diferencias finitas.

Asi pues, para la resolucién del término advectivo se emplea el esquema
upwind que es el método mas sencillo de diferencias finitas que, siendo
estable, esta libre de oscilacion numérica. No obstante, cabe considerar
también que su principal desventaja radica en la importante difusidon
numérica derivada de los errores de truncamiento. Esta difusion numérica
depende, principalmente, del nimero de Courant y, es por ello, que la
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estabilidad del esquema queda basada en dicho numero (Gross et al.,
1999a).

Por otro lado, la resolucién del proceso de difusién se aborda mediante la
utilizacién de un esquema explicito centrado. Cabe comentar que el
empleo del esquema numérico upwind para el calculo del transporte
advectivo conlleva realmente la resolucién de una ecuacién de advecciéon-
difusion en la que el valor del coeficiente de difusion depende de las
caracteristicas de la simulacién y de la velocidad de la corriente. Ello implica
gue en la resolucién de la ecuacion de adveccidon-difusion empleando el
método numérico previamente mencionado, el valor del coeficiente de
difusién que se esta resolviendo realmente queda establecido por la suma
aritmética del valor introducido para el modelado y de la difusién numérica
asociada a dicho esquema.

Considerando que se pretende lograr la resolucion numérica de la Ecuacién
(3-12), la aplicacion de las técnicas de split direccional (Garcia, 2004)
conduce a la obtencidn de las 5 subecuaciones que se presentan a
continuacion:

ala{tc :_augc (3-13)
ala{tc :_avaj;[c (3-15)
IHC _ . (3-17)

ot

Asi pues, es posible determinar los valores de concentracion en las caras de
celda interpolando los valores de concentracién definidos en el centro de las
celdas contiguas a las caras de flujo (Figura 3-5).

Desarrollo e integraciéon de modelos numéricos de calidad del agua en un Sistema de Informacién Geogréfica 3-18



3. Resolucién numeérica y validacion teorica del modelo desarrollado

4

_ At _ At
iz Ui E g~ i+l/2 E
Ciz Ci1 Uiy G Uir1/2 Civa Ciz
(@) (@) —p (©) — O (@)
1 1 1
1 1 Ciip 1 Ciriz : :
1 1 1 1 1
1 1 1 1 1
| | 1 | |
1 1 1 1 1
1 AX 1 AX 1 AX 1 AX 1

4

Figura 3-5. Esquema de celdas empleado para la discretizacion espacial.

En el esquema upwind, el valor de la concentracién en el nodo situado hacia
aguas arriba prevalece para la aproximacion del valor en la cara de celda.
Asi, para el caso de velocidad positiva en la direccion x, la expresion de la
concentracién en la cara de celda viene dada por:

n n

w2 = G (3-18)
De este modo, las ecuaciones que representan el fendmeno advectivo en las
direcciones x e y adquieren la siguiente forma:

n+1/5/~n+l/5 n n n n n n n n
1 H77Ch” —H{,C __ui+1/2,jHi+1/2,j 2, —Uiasz jHia2,Cilasa,; (3-19)
5 At/5 AX
n+3/5~n+3/5 n+2/5~n+2/5 n+2/5 n+2/5 n+2/5 n+2/5 n+2/5 ~n+2/5
1 HYCH —H PG __Vi,j+1/2Hi,j+1IZCi,j+1/2 =ViianH5RC 0 (3-20)
5 AL/S Ay

mientras que las ecuaciones de difusién para los ejes x e y se expresan
como:

n+2/5~n+2/5 n+1/5~ n+l/5 ( )n+1/5 n+1/5 _ ~n+l/5 _( )n+1/5 n+1/5 _ ~n+l/5
H PG —H G HD, (C Ci,j )—(HD, (Ci'j CH’J.)

_ 14172, \“i+L,j i-1/2,

1 (3-21)
5 At/5 AX?

1H in+4/5Cir'1}fzt/5 _ Hirj}r3/5cirj}f3/5 (H Dy )n+3/5 (C'n+3/5 _Cirjj+3/5) —(H Dy )_n+3/5 (Cirj}rs/s _Cirj}rfl/s)

Jj i j+r/2 V0 i,j-1/2

(3-22)
5 At/5 Ay?

Finalmente, para resolver la parte correspondiente a las variaciones de
concentracion de la sustancia objeto de estudio (ecuacion 3-17) es posible
utilizar los métodos numeéricos de Euler o de Runge-Kutta de cuarto orden.

El método de Runge-Kutta de orden 4° permite obtener el valor de la
concentracion en cada instante de tiempo a partir de la evaluacién de la
ecuacion diferencial de reaccion en cuatro puntos (Figura 3-6). No obstante,
la ganancia en la precision conlleva un incremento del tiempo de célculo.
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C1=C0+(13-(k1+2k2+2k3+k4)

k, = At-f(t,,C,)

cm®

k, = At- f(t, +At/2,C, +k,/2)

ky = At- f(t, +At/2,C, +k,/2)

c, k, = At- f(t, +At,C, +k;)

\4

t
Figura 3-6. Esquema de resolucion del método numérico de Runge-Kutta de cuarto orden.

Puede considerarse como una mejora al método de Euler al dividir el paso
de tiempo (At) en varios intervalos de igual longitud. Por tal motivo, con el
objetivo de garantizar una mayor precision de los resultados, aun a pesar
de que el método de Euler es mas rapido, se ha seleccionado el método de
Runge-Kutta para su implementacién dentro del modelo desarrollado puesto
que el primero resulta, a la vez, menos preciso (Baldauf, 2008; Garcia,
2004).

3.3.1. Condiciones de estabilidad del modelo

Tal y como se ha comentado, al truncar parte de la solucibn mediante la
utilizacibn de esquemas numéricos, aparecen ciertas inestabilidades
numéricas asociadas al error que se comete. En este sentido, la condiciéon
de estabilidad que debe satisfacer el esquema upwind durante la resolucién
de la ecuaciéon de adveccién viene dada por el numero de Courant:

C,|<1 (3-23)

es decir, se debe garantizar que en un paso de tiempo de calculo, la
distancia recorrida por el frente de concentracién no supere la dimensién de
la discretizacion espacial adoptada para la representacion del dominio de
célculo:

(3-24)
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Por su parte, con respecto a la resolucién de la ecuacién de difusion, la
estabilidad del método se relaciona con el nUmero de Peclet (u-Ax/D), de
acuerdo con la expresion:

At <1 (3-25)

3.3.2. Condiciones de contorno

La adecuada resolucion de las ecuaciones que permiten evaluar el
transporte de una determinada sustancia dentro del dominio de calculo
precisa de la especificacion de las condiciones en las fronteras del mismo.

En el caso de la dimension horizontal, es usual emplear en las fronteras
abiertas del dominio, como condiciones para flujo maésico entrante, los
datos obtenidos con base en medidas de campo. Por su parte, para
condiciones de flujo saliente, suele recurrirse a la utilizacion de una
ecuacion de conservacion simplificada, en la que sélo se considera el efecto
de la adveccion utilizando el esquema upwind (Garcia, 2004). En este caso,
el esquema de resolucion coincidira con el utilizado para la resolucién del
transporte en las celdas interiores del dominio.

Dicha condicién de contorno se expresa, por ejemplo en la direccién x, para
el flujo entrante (u<0) y para el flujo saliente (u=0) mediante las
ecuaciones 3-26 y 3-27, respectivamente.

C = Ccont (3_26)
@ +Uu @ =0 (3-27)
ot OX

donde:
Ccont representa la concentracion de la sustancia C en el contorno.

Asimismo, de acuerdo con Koutitas (1988) las condiciones de contorno que
completan al modelo pueden presentar la siguiente forma:

- En los contornos soélidos, el flujo normal debe ser nulo y se expresa

como: € _j

on
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- En los contornos de libre transmision, tales como los contornos de
mar abierto o cualquier reservorio que permita la entrada de masa
sin que ésta pueda volver a salir, se aplica una condicidon simple de

flujo uniforme: ;(Dgcjzo o] azfzo para D = constante .
n n n

- Para las fuentes de contaminantes, puesto que la concentracién es
una variable conocida, ésta queda preestablecida.

3.4. ESQUEMA DE FUNCIONAMIENTO

3.4.1. Datos de alimentacion (Inputs)

Previo al uso del modelo SOLTOX, resulta condicion imprescindible la
obtencién de corrientes de marea (modelo H2D) vy, si ha lugar, de viento
(modelo H2DZ). Esto, a su vez, implica que se cuenta con la malla que
recoge la informacidn batimétrica y con los ficheros que permiten la
ejecucion de sendos modelos hidrodinamicos (*.BND, *.ENV, *.0UT, *.PHY
y *.RUN)

Por otro lado, si se considera que el efecto del viento puede ser significativo
en la zona de estudio, debe contarse también con la informacién del
régimen de viento medio anual. Ademas, es preciso construir los ficheros
gue contienen la informacidon especifica de cada caso de estudio y de cada
vertido. Asimismo, debe incluirse el fichero “datos_sustancias.PRN” que
contiene la informacion de las 41 sustancias que pueden ser estudiadas
mediante este modelo.

Finalmente, de forma opcional, pueden introducirse las condiciones inicial y
de contorno a partir de una malla de concentraciones de sélidos en
suspension. En dicho caso, seria necesario, también, el fichero “solidos.txt”.

En concreto, la ejecucion del modelo SOLTOX requiere de los siguientes
ficheros:

- Informacidén batimétrica (*.AGD)

- Corrientes de marea (*SUP.*** y *X\EL ***)

- Si ha lugar, régimen de viento medio anual (Cas8760.WND) vy
corrientes de viento (*VEL.001)

- Caracterizacion de cada vertido (*.TXT)

- Mapa de distribucion de concentraciones de soélidos en suspension
(solidos.TXT) si es que no se introduce dicha variable por contorno
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- Informacion relativa a las sustancias contaminantes: peso molecular,
constante de Henry, coeficientes de particion y constantes de
degradacion (datos_sustancias.PRN)

- Definicion del caso de estudio (*.INP)

- Rutas de configuracidn del ejecutable (Config.CFG y Rundata.FIL)

- Ejecutable (SOLTOX.EXE)

Especial mencion requiere el fichero que recoge la informacién especifica del
caso que se va a modelar (*.INP) puesto que es aqui donde el usuario
encuentra lo oportunidad de asignar la totalidad de las decisiones que habra
de tomar el modelo durante su ejecucion a fin de obtener los resultados
deseados. Cabe destacar, por ejemplo, la asignacién de: tiempo total de
simulacién, paso de tiempo, datos de contorno (tanto para los sdlidos en
suspensidon como para la sustancia toxica que vaya a modelarse), niumero y
caracterizaciéon de vertidos (haciendo una llamada a los ficheros *.TXT de
vertido correspondientes), temperatura, salinidad, propiedades de los
sOlidos en suspension (didmetro, densidad, etc.), propiedades del lecho
(densidades, coeficientes de friccién, etc.), fecha y hora de simulacién asi
como condiciones de grabacion de resultados, entre otros.

No obstante, la aportacién mas significativa realizada al cddigo numérico se
corresponde con la introduccién de una gran variedad de formulaciones
matematicas que permiten llevar a cabo los calculos relativos al transporte
y evolucion tanto de sustancias contaminantes como de la materia en
suspension considerando las interacciones entre ambas variables tanto en
agua como en sedimentos. De cara al usuario, todo ello queda reflejado en
el apartado que dentro del fichero *.INP se denomina como “decisiones de
usuario” y que permite la eleccion de:

- El tipo de emisién que se desea modelar. Es decir, el transporte de
los sélidos en suspensidén Unicamente, el transporte de una sustancia
toxica considerando los procesos de degradacidn que sufre y, el
transporte de una sustancia tdéxica considerando, ademdas de los
procesos de degradacion que sufre, los procesos que experimenta
como resultado de su interaccion con los soélidos en suspension
presentes en el medio.

- La formulacién que se desea utilizar para llevar a cabo el calculo de la
velocidad de sedimentacion ya sea en funcién del didmetro de la
particula, de la distribucion granulométrica o considerando los
procesos de floculacién que pudieran presentarse. Cabe aclarar que
esta Ultima opcidon exige el conocimiento de constantes especificas de
la zona de estudio.

- El tipo de sustancia contaminante que quiere analizar. Tal y como
se ha comentado, SOLTOX.EXE cuenta con una base de datos que
permite el modelado de 41 sustancias de forma no simultanea.
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- La formulacién utilizada para realizar los calculos de las tensiones
de lecho, de erosion y sedimentacion asi como de las tasas de
erosion y sedimentacion de acuerdo con las propuestas realizadas
por diversos autores. Por su parte, atendiendo a la situacion de que
existan valores calibrados especificamente para la zona de estudio,
este modelo admite, asimismo, la introducciéon directa de dichos
valores de acuerdo con las decisiones del usuario.

- La forma de introduccion de la variable de sélidos en suspension,
es decir, cargando la informacion a través de una malla de
distribucién de concentraciones o como condicidn de contorno.

Todas estas alternativas, si bien representan elementos clave en cuanto a
flexibilidad y versatilidad del modelo se refiere, en algunos casos, pueden
llegar a plantear ciertas dudas en el usuario, por tal motivo, a continuacién
se recoge, de forma sintética, una serie de consideraciones vy
recomendaciones que facilitan la labor de éste en la toma de decisiones.

3.4.1.1. Velocidad de sedimentacion

El calculo de esta variable a partir del didametro de la particula es la
formulacion mas simple de las tres posibilidades que ofrece el modelo.
Resulta apropiada cuando no se cuenta con mucha informaciéon, ya que,
requiere Unicamente de la introduccidon de dos parametros: el diametro
medio y la densidad de la particula. En general, para limos se considera una
densidad de particula de 2650 kg/m? y un didmetro entre 10 y 20 um.

Asimismo, puede ser calculada a partir de la distribucion granulométrica de
los sedimentos. No obstante, esta formulacién requiere, ademas de los
parametros previamente descritos, el conocimiento de la varianza que
presenta el diametro de las particulas. Resulta recomendable su uso si se
dispone de la distribucion granulométrica de los sedimentos puesto que
aporta una mayor precision al calculo.

Finalmente, es posible considerar la influencia de los procesos de floculacién
en la velocidad de sedimentacién, sin embargo, esta formulacién, a pesar
de representar una diferencia significativa en las predicciones de dispersion
de un contaminante, resulta mucho mas compleja que las dos anteriores y
Unicamente resulta recomendable su utilizacién cuando se conocen las
constantes especificas (k y m) correspondientes a la zona de estudio y
cumple con las restricciones establecidas en cuanto a la concentracion de
solidos en suspensién presentes en el medio se refiere (ver Tablas 2-12 y
2-14).

Desarrollo e integraciéon de modelos numéricos de calidad del agua en un Sistema de Informacién Geogréfica 3-24



3. Resolucion numérica y validacion tedrica del modelo desarrollado

3.4.1.2. Tensiones del lecho, de erosion y de sedimentacion

Las dos formulaciones introducidas en el modelo desarrollado para llevar a
cabo el calculo de la tensién del lecho presentan el mismo nivel de
complejidad y precisién. La diferencia fundamental estriba en la informacién
de la que disponga el usuario. De este modo, la formulaciéon de Cappucci et
al. (2004) resulta apropiada si se cuenta con un coeficiente de arrastre
debidamente calibrado para la zona de estudio, mientras que la formulacién
de Alvera et al. (2003) requiere de un valor adecuado para el coeficiente de
friccion de Manning (generalmente, se utiliza un valor de 0.025 para lechos
suaves).

Por su parte, en cuanto al calculo de la tensidn de erosion, las tres
alternativas que ofrece el modelo presentan el inconveniente de ser
formulaciones empiricas que dependen de constantes especificas en funcién
del tipo de sedimento propio de cada zona de estudio. Durante la
programacion del cédigo numérico, se han introducido los valores genéricos
presentados en la Tabla 2-22 para dichas constantes. Cabe mencionar, que
la utilizacion de la formulacion de Huang et al. (2006) implica el
conocimiento del valor de densidad del lecho himedo, que una vez mas,
depende del tipo de sedimento de la zona de estudio, pero que en términos
generales puede ser evaluado en torno a los 1.89 g/cm? para un tipo de
arena uniforme floja. Para otro tipo de sedimentos ver Tabla 2-22.

Finalmente, con respecto al cdlculo de la tensién de sedimentacion, a pesar
de la profunda revision bibliografica llevada a cabo, Unicamente ha sido
posible localizar una Unica formulacién para su calculo que, al igual que en
el caso anterior, depende de las caracteristicas propias de los sedimentos
de la zona de estudio. Esta se ha introducido al codigo numérico como una
formulacion genérica que utiliza, por defecto, los valores registrados por
Vidal et al (2005). No obstante, se han obtenido diversos valores de
referencia utilizados por distintos autores (ver Tabla 2-20) que pueden ser
utilizados directamente como una opcion de evaluacién de la tensién de
sedimentacion o, al menos, servir como referencia para que el usuario
plantee su propuesta propia para la valoracidon de esta variable. Al respecto,
cabe mencionar que, de acuerdo con Ji (2008), para el sedimento cohesivo
la tensidon de erosién suele ser significativamente mayor que la tension de
sedimentacion. Mientras que para los sedimentos no cohesivos, la tension
critica de sedimentacién es ligeramente menor que la tensién critica de
erosion.
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3.4.1.3. Tasas de erosion y sedimentacion

Con respecto al calculo de la tasa de erosion, las formulaciones de Alvera
et al. (2003) y de Cappucci et al. (2004) son las mas sencillas y, también,
las mas ampliamente difundidas en la literatura cientifica. Ambas quedan
expresadas en funcidn de las tensiones de erosion y del lecho, asi como del
coeficiente de tasa de erosion. No obstante, existen otras formulaciones
(Lumborg y Pejrup, 2005; Huang et al., 2006) que si bien presentan un
mayor nivel de complejidad no requieren del conocimiento de parametros
adicionales puesto que los coeficientes y constantes que implican son
descritos explicitamente por estos autores (ver Tablas 2-9 y 2-10). En todo
caso, dichas constantes se encuentran cargadas implicitamente en las
formulaciones que utiliza el modelo.

Por su parte, con respecto a la tasa de sedimentacion, las formulaciones
disponibles en la literatura cientifica no presentan diferencias.

3.4.2. Subrutinas y calculos

Para poder llevar a cabo los célculos relacionados con la concentracién de
sOlidos en suspension o de sustancias contaminantes en el medio o ambos,
el modelo desarrollado procesa secuencialmente varias subrutinas. Muchas
de ellas estan dedicadas a la lectura de la informacién, mientras que
algunas otras, se corresponden con subrutinas de calculo que resuelven y
actualizan distintas variables. Asimismo, cuenta con ciertas subrutinas
destinadas a la escritura de los resultados obtenidos.

A continuacion se describe brevemente cada una de estas subrutinas. Cabe
mencionar que muchas de ellas se corresponden con la formulacién
matematica propia del modelo general de transporte. Por tal motivo, su
descripcién sera sumamente somera a diferencia de aquéllas desarrolladas
de acuerdo con los objetivos especificos de esta tesis, para las cuales, se
ahondara en la descripcion tanto de su estructura como de su
funcionamiento.

En primer lugar, el modelo procesa varias subrutinas de lectura de ciertos
ficheros obteniendo asi datos tales como: el régimen medio anual y las
corrientes de viento (Cas8760.WND y *VEL.001) asi como informacion
batimétrica (*.AGD) e hidrodindmica (*SUP.### y *VEL.##4#). A partir de
esta Ultima calcula los niveles (H;) y las velocidades en x e y (U; y V).
Asimismo, dentro de esta primera etapa, la lectura del fichero *.INP permite
llevar a cabo el calculo de algunas propiedades del agua tales como la
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densidad y la viscosidad en funcién de la salinidad y la temperatura
determinadas por el usuario. Este ultimo fichero provee al modelo con la
informacidon necesaria para que, posteriormente, sea capaz de calcular la
constante de Henry (si ha lugar) y la velocidad de sedimentacion.
Finalmente, es a través de la lectura de este fichero *.INP que el modelo
reconoce las decisiones tomadas por el usuario en cuanto al tipo de emisién
y de sustancia que desea modelar, asi como a las formulaciones o
parametros que quiere emplear para llevar a cabo los calculos
correspondientes. En el caso de que la decision del usuario implique la
modelizacidn de una sustancia téxica, el modelo cuenta con una subrutina
especifica que carga las propiedades de la sustancia seleccionada.

Posteriormente, a partir de la informacion recopilada da inicio a una primera
serie de subrutinas de calculo que permiten llevar a cabo:

- El célculo de los coeficientes de dispersion (mediante formulaciones
que guardan proporcionalidad con el flujo o como un valor
constante).

- La alimentacién de la condicion inicial ya sea a través del propio
fichero *.INP o de una malla de distribucién de concentraciones de
sOlidos en suspension (fichero solidos.TXT) preparada para tales
efectos.

- La gestion de la informacién de vertidos reconociendo, ademas de la
informacidn asociada a éstos, la duraciéon de los mismos.

- La valoracién de la condicion de Péclet a fin de comprobar la
estabilidad del modelo.

A continuacién, una nueva etapa de lectura de los ficheros de superficie
libre y de velocidad procedentes del modelo hidrodindmico H2D (*SUP.###
y *VEL.###) permite realizar, respectivamente, el calculo actualizado de
los niveles Hi; y las velocidades Ui; ¥ Viri. Cabe comentar que dicha
actualizacion se lleva a cabo en cada paso de tiempo. Asimismo, a partir de
la lectura de los ficheros *.INP y *.TXT de caracterizacién de vertidos, se
carga la condicidon de contorno y se procesa la informacién relativa a la
duracién, caudal y concentracion de la sustancia contaminante que ingresa
al sistema.

A partir de este punto, el modelo toma rutas diferentes en funcién de las
decisiones especificadas por el usuario. De este modo, si se ha optado por
el modelado de los solidos en suspension Unicamente, el modelo:

- Resuelve la ecuacién de adveccidén-difusion para calcular la
concentracidon de soélidos en suspension y actualiza dicho calculo tras
cada paso de tiempo.
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Integra los parametros correspondientes a la materia en suspension
en relacién con el sedimento (tensiones y tasas de erosion vy
sedimentacion).

Calcula la concentracién de sdélidos en suspensién cercana al
sedimento para poder hacer una estimacién de la variacion del
espesor de la capa activa del lecho en funcién de los aportes vy
pérdidas que experimenta.

Por su parte, si la decisién del usuario ha sido la de llevar a cabo el
modelado del transporte de una sustancia tdéxica considerando los
procesos de degradacion que sufre, para cada paso de tiempo, el modelo:

Resuelve la ecuacion de adveccion-difusién para calcular la
concentracién de la sustancia contaminante.

Posteriormente, a través de otra subrutina, resuelve los procesos de
reaccion (degradacién por fotodlisis, hidrdlisis, volatilizaciéon y
biodegradacién) a fin de actualizar el calculo anterior.

Finalmente, si la eleccién del usuario ha sido el modelado del transporte
de una sustancia toxica considerando, ademas de los procesos de
degradacion que sufre, los procesos que experimenta como resultado de su
interaccion con los sélidos en suspensidon presentes en el medio,
entonces, el modelo fusiona las etapas previamente descritas de la
siguiente manera:

Resuelve la ecuacion de adveccién-difusion para calcular la
concentracion de sdlidos en suspension.

Integra los parametros correspondientes a la materia en suspension
en relacién con el sedimento (tensiones y tasas de erosion vy
sedimentacion).

Calcula la concentracidn de sdélidos en suspensién cercana al
sedimento para poder hacer una estimacién de la variacion del
espesor de la capa activa del lecho en funcién de los aportes vy
pérdidas que sufre.

Calcula las variaciones de concentracidén de la sustancia contaminante
tanto en la columna de agua como en el sedimento considerando los
procesos de erosion, sedimentacion, difusion y la pérdida definitiva
por enterramiento en capas profundas del sedimento.

Resuelve la ecuacion de adveccion-difusién para calcular la
concentracion de la sustancia contaminante.

Posteriormente, a través de otra subrutina, resuelve los procesos de
reaccion a fin de actualizar el célculo anterior.
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3.4.3. Resultados generados (Outputs)

El modelo desarrollado genera dos tipos de resultados, por un lado, graba
en cada punto de control establecido por el usuario, para cada paso de
tiempo, los valores de las siguientes variables:

— Concentracion de sélidos en suspensién (mg/l)

— Concentracién del compuesto toxico seleccionado, tanto en agua
como en sedimento (mg/l)

— Tensiones del lecho, de erosién y de sedimentaciéon (N/m?)

— Mddulo de velocidad (m/s)

— Tasas de erosidon y sedimentacién (Kg/m?s)

— Concentracién de sélidos en suspension cercana al lecho (mg/l)

— Espesor de la capa activa del sedimento (mm)

Estos ficheros de configuracidn vectorial se denominan automaticamente
por el modelo mediante cuatro caracteres declarados por el usuario como
clave del caso seguidos de la terminacién “_pnt” y una extensién numeérica
consecutiva de acuerdo con el nUmero de puntos de control establecidos.
Por ejemplo, si el usuario declara como clave del caso SSTX y establece 3
puntos de control, los ficheros generados seran denominados como:
SSTX_pnt.001, SSTX_pnt.002 y SSTX_pnt.003. Asimismo, el contenido de
estos ficheros se corresponderd con una primera columna que indica la
variacién del tiempo seguida de otras 11 columnas que muestran, para cada
paso de tiempo, los valores que adquiere cada una de las variables
previamente mencionadas (Figura 3-7).

Bl SSTX_pnt.011 - WordPad E@@

Archivo  Edicion  Ver Insertar Formato Ayuda

DEeE Sk # Ba B

tiempo (k) 33 (wg/ 1) Toxliwg/ll tlch(N/m2) teroil/w2) tsed(N/m2) V_mod(m/s) gero(Kg/w2s) gsed(Kg/m2s) Ch (gl 1) Tox2 (mg/ 1) Hea () ™
.00 10.0393 .000000 .0623000 .0968000 .0635000 . 1888 .00000000 .00000007 10.8029 .000000 .00o
.17 10.0zz29 .000000 .0623000 .0965000 .0635000 .1894 .00000000 .00000007 10.5615 .000000 .0oo
.33 10.00739 .000000 .0623000 .0968000 .0635000 . 1800 .00000000 .00000007 10.5219 .000000 .000
.50 9.9929 .oooooo .08z23000 .0968000 .0635000 . 1908 .0ooooooo .0o000ooo7 10. 4822 .oooooo .0oo v

Fara obtener Ayuda, presione F1 UM

Figura 3-7. Formato de resultados para los puntos de control.

Por otro lado, el modelo genera ficheros que presentan los resultados en un
formato matricial que permite conocer el valor de cada una de las variables
previamente mencionadas, para cada celda, en los instantes de tiempo
establecidos por el usuario. De este modo, es posible obtener mapas de la
distribucién espacial de dichas variables. A modo de ejemplo, en la
Figura 3-8 se presenta el formato de resultados en el que se muestra la
distribucién espacial de la concentracion de sdélidos en suspension.

Al igual que en el caso anterior, la denominacién de los ficheros se lleva a
cabo de forma automatica considerando los cuatro caracteres declarados
por el usuario como clave de identificacién del caso, seguidos de cuatro
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caracteres adicionales alusivos a la variable grabada. La extensién de estos
ficheros es una extension numérica que se corresponde con el nimero de
instantes de grabacién establecidos por el usuario. De este modo, los
caracteres que identifican a la variable grabada se corresponden con:

-“cnss” y “cncb” para las concentraciones de sélidos en suspension en
la columna de agua y en las cercanias del lecho (mg/l),
respectivamente

-“cntx” y “cbtx” para las concentraciones del compuesto téxico en la
columna de agua (mg/l) y en los sedimentos (mg/l), respectivamente

-"tich”, “tero”, “tsed” para las tensiones del lecho, de erosion y de
sedimentacion, respectivamente (N/m?)

-“qero” y “qsed” para las tasas de erosidon y sedimentacién,
respectivamente (Kg/m?s)

— “hlch” para el espesor de la capa activa del sedimento (mm)

Asi, por ejemplo, si el usuario declara como clave del caso SSTX y establece
una Unica etapa de grabacién de resultados, es decir para un solo instante
de tiempo, los ficheros de resultados generados seran denominados como:

SSTXcnss.001 SSTXcncb.001
SSTXcntx.001 SSTXcbtx.001
SSTXtlch.001 SSTXhlch.001
SSTXtero.001 SSTXtsed.001
SSTXgero.001 SSTXqgsed.001

Bl 55TXcnss.001, - WordPad

Archivo  Edicidn  Wer Insertar Formato  Ayuda
DEeE SR # ® &
99 1 1 0 0 0O Y
- 1000E+400 -0000E+00
- 1000E+400 - 1000E+400 - 1000E+400 - 1000E+400 - 1000E+400 - 1000E+400 - 1000E+400 - 1000E+400 - 1000E+400
- 1000E+400 -1016E+402 -1011E+402 . 1005E+02 -9967E4+01 -9887E+01 -9795E+01 J9727E401 -9643E4+01
- 1000E+400 . 1034E+402 . 1030E+02 .10Z2ZE+02 . 1014E+402 . 1006E+02 -9974E4+01 -9889E+01 -9802ZE+4+01
- 1000E+400 .1042E+02 . 1038E+02 . 1030E+02 .10Z2ZE+02 . 1014E+402 . 1006E+02 -9971E+4+01 -9884E+01
- 1000E+400 . 1050E+02 . 1046E+02 . 1038E+02 . 1030E+02 .10Z2ZE+02 . 1014E+402 . 1005E+02 -9967E4+01
- 1000E+400 . 1058E+02 . 1055E+02 . 1047E+02 . 1039E+02 . 1031E+402 .10Z2ZE+02 . 1014E+402 . 1005E+02
- 1000E+400 . 1067E+02 . 1063E+02 . 1055E+02 . 1047E+02 . 1039E+02 . 1031E+402 .10Z2ZE+02 -1014E402 o
< ¥
Para obtener Ayuda, presione F1 T

Figura 3-8. Formato de resultados para los mapas de distribucion espacial.

Cabe comentar que las subrutinas previamente descritas presentan una
secuencia de resolucion acorde con el esquema de funcionamiento del
modelo desarrollado (Figura 3-9). Por otro lado, con respecto a los
resultados generados, cabe mencionar que es posible su transferencia a un
Sistema de Informacion Geografica haciendo uso de los procedimientos
metodolégicos que se presentan en el Capitulo 4. Esto representa una
ventaja sustancial en términos de la visualizacion y manejo de los mismos.
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Figura 3-9. Esquema de funcionamiento del modelo desarrollado.

Desarrollo e integracién de

modelos numéricos de calidad del agua en un Sistema de Informaciéon Geogréafica



3. Resolucion numérica y validacion tedrica del modelo desarrollado

3.5. VALIDACION TEORICA

3.5.1. Transporte de sélidos en suspension

La mayoria de los casos teodricos que se plantean en la bibliografia
consultada se refieren, principalmente, a casos tridimensionales enfocados
al estudio de la salinidad. Unicamente fue posible localizar un caso tedrico
(Ji, 2008), también tridimensional, en el que se muestran los resultados
obtenidos para velocidad, soélidos en suspension y concentracion de una
sustancia contaminante. Por tal motivo, en ausencia de un caso teodrico
bidimensional adaptable a las caracteristicas del estudio que quiere llevarse
a cabo, se ha optado por una validacion cualitativa que permita comprobar
gue tanto el transporte debido a los procesos de advecciéon y difusion como
los procesos de reaccion se estan llevando a cabo de forma apropiada en el
modelo desarrollado.

Para ello, se ha hecho uso de una prueba con solucién analitica conocida de
un frente unidimensional de calado, concentracién y velocidad constantes
desde el contorno izquierdo de un canal (Figura 3-10). Dicho canal tiene
10 m de profundidad y unas dimensiones de 140 m de ancho por 5 km de
longitud segmentado en celdas de 20 x 20 m. Se ha establecido una
concentracion de 1 mg/l y una velocidad de 0.10 m/s. El paso de tiempo se
ha fijado en 20 s, de tal forma que el nimero de Courant (u-At/Ax) sea igual
a 0.1. Finalmente, se han asignado tres valores distintos al coeficiente de
dispersion: 4, 2 y 1 m?/s, a fin de que el nimero de Peclet (u-Ax/D) sea de
0.5, 1y 2, respectivamente.

Co=1mg/l

5 km (250 celdas de 20 m )
x=0m X = 50000 m

c
n
o
=)
3,
»
140 m
(7 celdas de 20 m)

Figura 3-10. Condiciones para el estudio teérico del transporte de un
frente unidimensional de concentracion constante.

Para esta situacion teodrica, la solucién analitica de la propagacion del frente
queda expresada como (Garcia, 2004 tomada de Ogata y Banks, 1961):

1 ux. X +ut X —ut )
C(x,t)= 5 G, exp( D, jerf{—A/D_xt] + erfc(—z\/D—xJ (3-28)
donde erfc(x) =1—erf(x) (3-29)
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Co: concentracién del frente (mg/l); u: velocidad de la corriente (m/s);
x: distancia (m); Dy: coeficiente de dispersion (m?/s); erf(x): funcién error
y t: tiempo.

Asi pues, en la Figura 3-11 se representa la comparacién entre la soluciéon
analitica y los resultados numéricos obtenidos para los tres casos. Cabe
mencionar que las soluciones numéricas han sido elaboradas bajo el
supuesto de la inexistencia de los procesos de sedimentacion (alfa=0).

Solucién Numérica
o Solucién Analitica
Pe=0.5

Concentracién (mg/I)
o
®

1 hora 3 horas 6 horas

0.4
p
J o

02 A >

o A o

o ° o
0.0 ° o3 -
0 50 100 150 200 250

Distancia (celdas)

Solucién Numérica
o Solucién Analitica
Pe=1

14
@

R
A A

100 150 200 250
Distancia (celdas)

14
IS

Concentracién (mg/I)
o
@

Solucién Numérica
o Solucién Analitica
Pe=2

AU
A

1 hora 3 horas 6 horas

o
®

Concentracién (mg/I)
°
o

o
~

0.2

0.0 =
0 50 100 150 200 250
Distancia (celdas)

Figura 3-11. Adveccién-difusion de un frente unidimensional de concentraciéon constante.
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Tal y como puede observarse en la figura anterior, la solucibn numérica
reproduce de forma satisfactoria los resultados obtenidos mediante la
soluciéon analitica en los tres casos analizados. No obstante, cabe recordar
que cuando el transporte por la corriente predomina sobre el proceso fisico
de difusién (Pe>1), la difusibn numeérica propia del esquema upwind resulta
mas pronunciada (Garcia, 2004).

3.5.2. Desaparicion de sustancias contaminantes

En condiciones estacionarias, la desaparicibn de una sustancia no
conservativa (C) se ajusta a una ecuacion exponencial dependiente, ademas
de una tasa constante de desaparicion (K), de la velocidad neta no mareal
(u), del coeficiente de dispersion longitudinal (D,) y de la distancia (x) que
guarda un punto determinado con respecto al contorno de mar abierto a
través del cual se introduce una concentraciéon inicial de dicha sustancia
(Co). La Ecuacion 3-30 expresa tal dependencia (Gin et al., 2001).

2
U—+/u-+4KD
L Ix (3-30)

2D,

C=C,-exp

Tomando esto en consideracion, se ha utilizado nuevamente una malla
tedrica de 5000 m en direccion x fraccionada en 250 celdas de 20 m de
lado. En direcciéon y, cuenta con una longitud de 140 m distribuidos en 7
celdas de 20 m de lado. En ella se ha introducido una concentracion inicial
de 30 mg/l en el contorno de mar abierto tras fijar los valores de 0.10 m/s
y 4 m?/s para definir las variables u y D, respectivamente (Figura 3-12).
Por su parte, se ha fijado una tasa de desaparicion igual a 1/dia.
Finalmente, con el objetivo de garantizar condiciones estables durante la
ejecucion del modelo, se ha fijado en 360 horas el tiempo de ejecucién
considerando un paso de tiempo de 20 segundos.

€
o
Ri amman; P
10 £
- u=010mls Mar s
abierto S
Co =30 mg/l T(_g
5 km (250 celdas de 20 m) ~
X =5000 m Xx=0m -

Figura 3-12. Condiciones para el estudio tedrico de la
desaparicion de una sustancia contaminante.

Por su parte, para llevar a cabo la resolucion numérica de este caso tedrico
se ha utilizado un esquema de tipo Runge Kutta de orden 4°. Tal y como
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puede observarse en la Figura 3-13, ambas soluciones (analitica y
numeérica) presentan, en general, un buen ajuste. Por tal motivo, puede
concluirse que los procesos de desaparicidon de las sustancias contamiantes
estan siendo reproducidos correctamente por el modelo desarrollado.

35

Solucién Numérica
O Solucién Analitica

30

IS
o

n
=3

Concentraciéon (mg/l)
o

o

0 100 200 300 400 500 600 700
Distancia desde el contorno de mar abierto (m)

Figura 3-13. Valores de concentraciéon obtenidos a partir de la solucion analitica y
de la solucion numérica utilizando un esquema de tipo Runge Kutta de orden 4°.

3.6. CONCLUSIONES

En primer lugar, cabe comentar que, con base en el analisis del estado del
conocimiento efectuado en el capitulo anterior, los modelos H2D y H2DZ se
han seleccionado como generadores de la informacidon hidrodinamica que
requiere el modelo de transporte desarrollado.

Este ultimo se corresponde con un modelo bidimensional constituido por
tres moédulos capaces de simular el transporte y destino de los sélidos en
suspension (Médulo I) y de sustancias contaminantes clasificadas como
prioritarias y peligrosas (Médulo II) de forma independiente. El tercer y
ultimo modulo permite la integracién de los dos anteriores simulando el
comportamiento de dichas sustancias contaminantes considerando su
interaccion con la materia en suspension.

Para ello, se ha aplicado la técnica de “splitting” a fin de poder resolver los
términos advectivo, dispersivo y de reaccién que componen la ecuacién de
transporte mediante un esquema upwind, un esquema explicito centrado vy
el método de Runge-Kutta de orden 49, respectivamente.

Dicho planteamiento ha sido validado a través de su aplicacion a un
escenario tedrico cuya solucién analitica ha puesto de manifiesto que los
esquemas seleccionados asi como su integracion dentro del modelo
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desarrollado proporcionan resultados satisfactorios tanto para la parte
correspondiente a los procesos de adveccidn-dispersion como a los procesos
de reaccion.

Finalmente, con respecto a este ultimo término, relativo a las variaciones de
concentracidn que experimenta la sustancia objeto de estudio, el modelo
desarrollado considera, ademas de las variaciones asociadas a los procesos
de sedimentacién y resuspensién, aquellas relacionadas con la difusion
entre la columna de agua y el lecho bentdnico, la degradacion (hidrdlisis,
fotdlisis y biodegradacion), la volatilizacién y la pérdida definitiva en capas
mas profundas del sedimento.
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