CAPiTOL 1

INTRODUCCIO

La capa més externa de I’escor¢a terrestre, generada a partir de 1’alteracid i
I’erosio de les roques i els sediments geologics, s’anomena sol. La matriu porosa que
constitueix el sol esta composta per tres fases ben diferenciades: una de solida, una de
liquida 1 una de gasosa. La fase solida esta formada per una inextricable mescla de
particules minerals de diferent forma, grandaria i naturalesa, en contacte amb materia
organica d’origen animal o vegetal en diferents graus de descomposici6. En abséncia
de productes quimics que formin una fase liquida propia, la fase aquosa és 1’tnica fase
liquida present en el sol. La fase gas inclou aire, vapor d’aigua, CO; i altres possibles
compostos. Depenent si la fase liquida ocupa o no tot el volum corresponent a la

porositat, anomenarem el sol saturat o no saturat.

La zona no saturada contribueix de manera significativa al manteniment de la
vida al planeta. En preséncia d’aigua i1 nutrients, aquesta zona no solament actua com a
substrat fertil per al creixement de diferents organismes, sin6 que també desenvolupa
un important funci6é: emmagatzemar, filtrar i purificar 1’aigua que arriba a la superficie

del sol i distribuir-la posteriorment en forma de rius, llacs i aqiiifers.

Malauradament, perd, en molts casos aquesta zona és converteix també en
receptora de diferents compostos quimics potencialment nocius per al medi ambient i

la salut humana. La preséncia d’aquests compostos en el sol constitueix un problema
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greu per al medi ambient. Les fonts de contaminacié d’un sol poden ser moltes i
variades: activitats industrials, abocaments il-legals, vessaments accidentals, fuites en
tancs d’emmagatzematge subterrani, us de fertilitzants agricoles, fumigacidé de camps

de cultiu amb pesticides, herbicides, etc.

La gravetat de la contaminacié del subsol es pot copsar millor si es té& en
compte que en molts casos la contaminacid d’una zona pot afectar i contaminar aigiies
subterranies 1 aqiiifers destinats a 1’as huma. Pot tamb¢ inutilitzar el sol per a 1’us
agricola 1 ramader. Molt sovint, la contaminacidé es produeix pel vessament de
productes quimics liquids que formen una fase no aquosa. Un cop introduits en el terra,
aquests contaminants es desplacen lentament cap al fons del subsol. A mesura que es
desplacen, els contaminants liquids deixen un contingut residual que recobreix les
particules solides. Aquesta retencid esdevé una font de contaminacié durant periodes
de temps llarg. Un cop presents en el sol, les vies de contacte entre els compostos
contaminants i [’home poden ser diverses: per ingestid d’aigua contaminada o
inhalacio de vapors nocius que es volatilitzen des del sol, per adsorcid deérmica o fins i
tot, en el cas de les criatures, per ingesti¢ directa de sol contaminat. En tots els casos el
grau d’exposicio de 1I’home als diferents productes esta relacionat amb la seva

concentracio dins el sol.

La creixent conscienciaci6 social respecte a la problematica del medi ambient 1
especialment a la contaminacio dels sols, justifica i esperona I’interés cientific a I’hora
de promoure i desenvolupar noves eines que permetin estudiar diferents aspectes
relacionats amb el transport de compostos quimics presents en el sol. Entre aquestes
eines destaquen els models de simulacid numérica, que constitueixen un instrument
molt util 1 eficag a ’hora de predir I’evolucié d’un episodi concret de contaminacio,
idear estratégies per a la neteja dels sols o analitzar possibles situacions de risc
ambiental derivades de la volatilitzaci6 de compostos toxics. Cal tenir en compte que,
en molts casos, la mesura directa de la concentracid o dels fluxos de volatilitzacié d’un

sol contaminat pot resultar prohibitiu des d’un punt de vista economic o técnicament
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inviable. Igualment, la immensa variabilitat temporal i espacial associada als
problemes de contaminacié de sols [Loague et al., 1998] fa que s de models de
simulacid esdevingui una eina valuosa per copsar de manera global tots els processos i

mecanismes rellevants.

A diferéncia dels models analitics o semianalitics, els models de simulacio
numerica no assumeixen tantes simplificacions i assumpcions; aixo fa que siguin, per
tant, capagos de descriure 1 simular situacions més complexes. La capacitat que tenen
els models de simulaci6 numeérica per assignar valors a cada punt de calcul per
diferents variables d’interés, fa innecessaries les assumpcions respecte a la
homogeneitat i anisotropia del sol. La incorporacié de condicions de contorn realistes
evita també haver d’utilitzar suposicions, en molts casos de caracter poc reals,

necessaries en el cas de models analitics.

Existeixen diversos tipus de models numeérics per simular el transport de
’aigua 1 altres substancies quimiques en la zona no saturada del sol. En funcio6 de la
técnica resolutiva emprada per aproximar els components espacials de les equacions
que governen els fluxos en la zona no saturada del sol, aquests models poden
classificar-se en dos grans grups principals: (1) models basats en el métode de les
diferéncies finites i (2) models basats en el métode dels elements finits. En la majoria
dels models, el temps s’aproxima utilitzant la técnica de les difereéncies finites, de
manera que es generen esquemes de solucio que poden ser de tipus implicit, explicit o

completament implicit.

La International Ground Water Modeling Center de la Colorado Schools of
Mines ha identificat 1 catalogat més de 90 codis de calcul per a la simulacio del
transport en la zona no saturada del sol [Van der Heijde, 1994]. Tot i I’elevat nombre
de models existents, I’increment de la capacitat de calcul dels ordinadors actuals
incentiva el desenvolupament de nous models per al transport de compostos quimics
dins el sol cada cop més complexos. Aquest models, de tipus determinista i basats en
aproximacions mecanicistes, han resultat molt utils a I’hora d’estudiar la influéncia de
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diferents aspectes involucrats en el transport de compostos quimics dins el sol [Cohen i
Ryan, 1988, 1989; Grifoll i Cohen, 1996; Thoma et al., 1999; Shonnard i Bell, 1993].
Aixi, per exemple, en el cas de Grifoll i Cohen [1996], la modelitzaci6 del transport
d’un solut en la zona no saturada del sol va permetre evidenciar la influéncia de la
dinamica del moviment de la fase liquida en la migracié d’un contaminant present,

prop de la superficie del sol.

Tot 1 I’elevat grau de sofisticacidé que presenten alguns d’aquests models, en la
majoria dels casos, la descripcio dels fluxos d’aigua en fase liquida i en fase gas en
condicions no isotérmiques continua basant-se en la teoria proposada per Philip i de
Vries [1957]. Encara que en alguns casos aquesta teoria s’ha mostrat efectiva a 1’hora
de reproduir numericament mesures experimentals per a periodes de temps llargs, en
altres casos, 1 tal 1 com estudis recents apunten [Cahill i Parlange, 1998; Parlange et
al., 1998], I’aplicaci6 d’aquesta teoria pot generar resultats contradictoris. Cal recordar
que la teoria de Philip i de Vries implica 1’ts de diferents parametres incrementadors
del flux de vapor d’aigua. Aquests parametres foren proposats per Philip i de Vries per
explicar, d’acord amb diferents hipotesis mecanicistes, les discrepancies observades
entre mesures reals de fluxos de vapor d’aigua i prediccions basades en 1’aplicacio
directa de la teoria difusiva en medi pords. La incertesa associada a I’estimacid
d’aquests parametres dificulta, tal i com diversos autors han apuntat [Jackson, 1973],
la simulacié del transport de 1’aigua en la zona no saturada del sol en condicions no
isotérmiques. La correcta comprensid i descripcid dels processos que intervenen en el
transport global de I’aigua continua mantenint-se, per tant, encara avui, com un

important repte en el camp de la hidrologia [Saravanapavan i Salvucci, 2000].

L’objectiu principal d’aquesta tesi ha estat desenvolupar 1 implementar un codi
numeric de simulacio per al transport de I’aigua i de compostos organics volatils en la
zona no saturada del sol en condicions no isotérmiques. La part del model de simulacio
corresponent al transport de 1’aigua s’ha basat només en mecanismes ben establerts i

amb base fenomenologica. El model per al transport del compost organic inclou, a part
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dels mecanismes classics que governen el transport quimic (conveccid, difusio,
dispersi6 1 sorcid en la materia organica i particio entre la fase liquida i gas), el procés
d’adsorcio entre la superficie mineral i1 el vapor, procés que depen de la pressio de

vapor de 1’aigua i la temperatura.

El model desenvolupat ens ha permes analitzar amb detall 1’efecte d’unes
condicions ambientals naturals en el transport de 1’aigua i d’un compost organic en la
zona no saturada del sol propera a I’atmosfera. Cal recordar que, en condicions
ambientals naturals, la temperatura d’un sol ras pot descriure fortes oscil-lacions
termiques amb diferéncies diaries de més de 40°C entre el dia i la nit i amb gradients
de temperatura en profunditat de més de 100°C/m, especialment en zones arides o
semiarides. La preséncia d’aquests gradients, de valor i sentit canviant al llarg del dia,
modificara sensiblement el perfil de concentracid del compost quimic present en les
diferents fases del sol, aixi com el perfil de pressié de vapor de ’aigua i de pressio
capil-lar de 1’aigua en fase liquida. Aquestes modificacions poden generar importants
oscil-lacions diaries del flux de volatilitzacid, tal i com diferents treballs experimentals
han fet evident [Parmele et al., 1972]. El model ens ha de permetre també estudiar
I’acoblament dinamic entre el moviment de 1’aigua i el transport del compost organic
dins el sol, aixi com determinar la importancia i ’evolucid dels diferents mecanismes

de transport en soOls que es trobin en diferents fases del procés natural d’assecament.

Un segon objectiu de la tesi ha estat desenvolupar un esquema de calcul per a la
permeabilitat vertical internodal, terme necessari per avaluar el cabal d’aigua en fase
liquida que circula entre dos punts de diferent pressio capil-lar situats en la zona no
saturada del sol. Cal tenir en compte que, tot i la rapidesa i la fiabilitat de les maquines
de calcul actuals, la simulaci6 d’episodis de contaminacié per a espais i periodes de
temps cada cop més grans fa necessari disposar d’estratégies que permetin treballar
amb malles de calcul no excessivament grans sense que aixo impliqui renunciar a un
elevat grau de precisio en els resultats obtinguts. L’esquema de calcul que es proposa

permet avaluar valors de permeabilitat internodal propers als valors exactes, calculats
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numericament, fins i tot per a distancies entre punts de la malla de calcul relativament
elevades. L’esquema ¢és de facil implementacié numerica i permet obtenir millors
resultats si es compara amb els esquemes classics basats en la mitjana aritmetica o

geometrica.

D’acord amb els objectiu proposats, la tesi s’ha estructurat en dos grans blocs.
El primer bloc, compost pel capitol 2, esta integrament dedicat al desenvolupament de
I’esquema de calcul per a la permeabilitat internodal vertical, mentre que el segon bloc,
compost pels capitols 3 14, esta dedicat al transport no isotérmic de 1’aigua (capitol 3) i
al transport de compostos organics volatils (capitol 4) en la zona no saturada del sol.

Finalment, el capitol 5 presenta, a tall d’epileg, les conclusions globals del treball.
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