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RESUMEN

La contaminacion de las aguas puede tener dramaticas consecuencias sobre el medio ambiente y la
salud de las personas. Los fosfatos son uno de los contaminantes mas nocivos, fundamentalmente
debido a su empleo extensivo en distintas actividades agricolas e industriales, por lo que el estudio de
sus principios de actuacién adquiere una especial importancia para la proteccion de nuestros
ecosistemas marinos.

La identificacion del origen de las fuentes contaminantes constituye un elemento fundamental para
minimizar sus efectos. En los Gltimos afios se han elaborado multitud de estudios por parte de
instituciones publicas y privadas para entender mejor el comportamiento de los distintos contaminantes
del agua, haciendo un uso cada vez mas frecuente de modelos matematicos y de simulacion.

En este trabajo se han realizado diferentes pruebas de vertido de una fuente contaminante de
fosfato en un laboratorio, a escala de mesocosmos, llevando a cabo la posterior recogida de muestras.
El trabajo se ha completado con el desarrollo de un modelo matematico que nos permitiese determinar
los coeficientes de dispersion de la fuente contaminante, asi como la identificacion de su punto de
emision, tratando de replicar con un grado de error aceptable las condiciones que se dan en un
escenario real.
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ESTABLECIMIENTO DE UN MODELO PARA LA IDENTIFICACION DE LAS FUENTES
DE CONTAMINACION POR FOSFATOS EN UN ECOSISTEMA ACUATICO

1 INTRODUCCION Y OBJETIVOS

1.1 Justificacion

La actividad del ser humano no es en modo alguno ajena a la contaminacién de nuestros rios y
lagos, asi como de nuestras aguas subterraneas. Los desechos industriales y los vertidos de sustancias
quimicas de diversos tipos, muchos de ellos fruto de la actividad agricola, contribuyen de manera
decisiva al deterioro de nuestros recursos hidricos, con consecuencias dramaticas para el medio natural
y la calidad del agua que consumimos.

Las actividades industriales, la agricultura y la eliminacién de residuos en vertedero han dado
lugar a contaminacion de caracter organico y por metales pesados en las aguas subterraneas. La
descontaminacion de los acuiferos supone un gran problema ambiental dada su inaccesibilidad.
Muchas industrias como las pertenecientes al sector textil, sector vitivinicola, industrias papeleras,
consumen enormes volimenes de agua y como resultado de ello generan a su vez gran cantidad de
agua contaminada con compuestos coloreados, la mayoria de las veces altamente fitotoxicos, como por
ejemplo las vinazas procedentes de las industrias vitivinicolas [Paradelo et al., 2009] [1].

Otros contaminantes ademas pueden ser altamente cancerigenos y afectar a ecosistemas acuaticos
[O"Neill et al., 2000] [2] [Vandevivere et al., 1998] [3], y ademas algunos contaminantes generan color
a concentraciones menores de 1 mg/l generando un impacto visual no deseable [Robinson et al., 2001]
[4]. Los compuestos metalicos u organicos en aguas pueden presentar un comportamiento insistente,
no biodegradable y estable a la luz, al calor, asi como a agentes oxidantes por lo que hay que buscar
distintas alternativas para su eliminacion. Cada vez es mas restrictiva la concentracion de estos
compuestos en los efluentes industriales, por lo que se hace necesaria la basqueda de nuevos métodos
que contribuyan a mitigar la emision de contaminantes al medioambiente o bien que contribuyan a
detectar la fuente de emision para poner en marcha mecanismos de reparacion del dafio lo antes
posible.

El 22 de diciembre del afio 2000, fue aprobada la Directiva 2000/60/CE del Parlamento Europeo y
del Consejo de la Union Europea, por la que se establece un marco de actuacion comunitario en el
ambito de la politica de aguas. Se trata de la Directiva Marco del Agua (DMA), transpuesta al marco
legislativo estatal a través de la Ley 62/2003 de 30 de diciembre (BOE n° 313, de 31 de diciembre de
2003) de Medidas Fiscales, Administrativas y del Orden Social, modificando el Texto Refundido de la
Ley de Aguas. El objeto de dicha Directiva es establecer un marco para la proteccion de las aguas
continentales, las aguas de transicion, las aguas costeras y las aguas subterraneas [5].

La Directiva para la proteccion de las Aguas Subterraneas frente a la Contaminacion
(2006/118/CE) define el concepto de vertido indirecto como el resultado de una filtracion a través del
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suelo hasta las aguas subterraneas y se sefiala la obligacion de los Estados Miembros de proponer
medidas para su prevencion, dando prioridad a las posibles acciones correctoras de acuerdo a sus
consecuencias medioambientales. En esta Directiva se incluyen los criterios para evaluar el estado
quimico de las aguas, asi como para identificar tendencias significativas y sostenidas de aumento de
concentraciones de contaminantes en las aguas subterraneas. lgualmente se incluyen medidas para la
prevencion y limitacion de los vertidos indirectos de contaminantes en dicho tipo de aguas [6].

El esfuerzo de la Union Europea por mejorar la calidad de las aguas es constante. Una muestra de
ello es el anuncio que la Comision Europea realizé el pasado 1 de Febrero de 2018, aprobando una
propuesta para la revision de la Directiva de Aguas destinadas al Consumo Humano (98/83/EC) para
mejorar la calidad del agua y un mejor acceso a ella, ofreciendo mayor informacion a los ciudadanos

[71.
A nivel nacional se ha llevado a cabo igualmente un importante esfuerzo normativo para mejorar
la calidad de las aguas, incorporando la legislacién europea al respecto y desarrollando un marco

legislativo propio, tanto a nivel estatal como al de las diferentes Comunidades Auténomas, en lo que
afecta a la gestion y proteccién de las aguas de bafio, de consumo, continentales y residuales [8].

En Espafia alrededor de la tercera parte del agua que se usa en las ciudades y la industria, y la
cuarta parte de la que se usa en agricultura, son aguas subterraneas. En muchos lugares, en los que las
precipitaciones son escasas e irregulares, pero el clima es muy apto para la agricultura, son un recurso
vital y una gran fuente de riqueza, ya que permiten cultivar productos muy apreciados en los mercados
internacionales [9].

Las aguas subterraneas suelen ser mas dificiles de contaminar que las superficiales, pero cuando
esta contaminacion se produce es mucho mas complicada de eliminar, al tener un ritmo de renovacion
mas lento. Se calcula que mientras el tiempo de permanencia medio del agua en los rios es de dias, en
un acuifero es de cientos de afios. Controlar la calidad de las aguas subterraneas es mas caro y dificil
que hacerlo con las superficiales. En Espafia existen méas de 11.000 puntos de andlisis, y en 6.000 de
ellos hay controles periodicos de la calidad [10].

Los contaminantes vertidos a los sistemas acuaticos pueden proceder de fuentes puntuales,
geograficamente localizadas y, con frecuencia, tienen una composicion conocida. Pueden, en muchos
casos, haber obtenido la licencia de vertido correspondiente, tras haber comprobado la inocuidad del
vertido al medioambiente. Sin embargo, en muchas otras ocasiones, los vertidos ocurren de forma
ilegal, sin haber solicitado los correspondientes permisos a la autoridad local. Otras veces se vierten de
noche y son detectados por las redes de calidad de aguas horas mas tarde, dificultando enormemente la
identificacion del punto de vertido.

El objetivo principal del presente Trabajo Fin de Grado es contribuir a la identificacién del punto
de emisién de un contaminante, conocidos los puntos afectados por contaminacion. Disponer de
medidas de prediccion de la dispersion de contaminantes, permitiria adoptar medidas preventivas y
determinar las mejoras técnicas de tratamiento frente a posibles episodios de contaminacion de las
aguas superficiales, en primer término, y finalmente de las subterraneas.

En definitiva, el conocimiento de los principales agentes contaminantes, y la comprension de sus
principios de actuacion, nos permitira entender mejor la manera en que dichos elementos pueden
afectar a la calidad de nuestras aguas, prevenir los efectos negativos y adoptar medidas correctivas
para reducir el riesgo sanitario, proteger el medio ambiente e implantar modelos de desarrollo
sostenibles.

1.2 El fésforo en el medio ambiente: origen y consecuencias

El fosforo (P) es un elemento esencial e insustituible en los seres vivos. El ciclo del P es Unico
entre los ciclos de los elementos mayoritarios porgque no tiene un componente gaseoso. El contenido de
fosforo en la atmdsfera es por tanto muy bajo, y los compuestos de este elemento, al no ser estables en
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estado gaseoso, permanecen en la atmdsfera por muy cortos periodos de tiempo, siendo arrastrados en
forma de particulas por las precipitaciones al medio terrestre y acuético. El ciclo terrestre del P
comienza con la descomposicion de las rocas que contienen fosfato y su incorporacion al suelo,
continua con la absorcién del P del suelo por las plantas y su transferencia a lo largo de la cadena
alimentaria, y finaliza con su devolucion al suelo en forma de desechos organicos de plantas y
animales. El fosforo es, en general, el segundo nutriente mas limitante de la producciéon primaria
terrestre (después del N) [11].

El P del suelo es llevado a las aguas por lixiviacion y erosién. A estos aportes hay que afadir el P
procedente de efluentes de aguas domésticas e industriales. Una parte de los materiales erosionados se
depositan como sedimentos en los rios y en los lagos. Los sedimentos pueden actuar a su vez
reteniendo P por diversos mecanismos de adsorcion, o como fuente de P, si las condiciones son
favorables a la desorcion. Ademas se produce un intercambio de P con el ecosistema acuatico. Una
fraccion del P llegara igualmente al mar, al que se le sumaran los aportes de P procedentes de la
atmdsfera, asi como de los rios que desembocan en él. Un esquema del ciclo del P en sedimentos
puede observarse en la Figura 1-1.

{1 .
e Planitas ) - Animales

@ @) ©

- Matena * Sedimentos

Fosforo particulada = (g

organico ’

disuelto s

(13)
{16)
) Bactenas @
(15 N
{18)
Aguas 12) an Rocas
residuales
|{14)
* Ortofosfatodisuelto
Fertiizantes
{19)
!
Océanos

Figura 1-1 Esquema del ciclo del P en sedimentos [11]

(1)Grazing; (2)Excreciones metabdlicas; (3)Consumo; (4)Muerte; (5)Alimentacidn; (6)Excrecion y muerte;
(7)Sedimentacion; (8)Resuspension; (9)Transporte por el rio; (10) Heterétrofos; (11)Autolisisis; (12)Consumo;
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(13)Heterotrofos; (14)Eliminacion de residuos; (15)Eliminacion de residuos; (16)Fotosintesis; (17)Meteorizacion;
(18)Tamponamiento; (19)Eliminacion; (20)Escorrentia.

1.2.1 El fosforo en las rocas

El fésforo se encuentra en 187 minerales diferentes, de los cuales la familia de los apatitos
(Cas(F,CI)(PO,)3) es la Unica cuantitativamente importante como constituyente de las rocas de la
corteza terrestre. Las formas méas abundantes en la naturaleza son el fluoroapatito y el hidroxiapatito.
El apatito es muy poco soluble en aguas naturales y por ello el P que contiene no es asimilable por las
plantas.

1.2.2 El fosforo en el suelo

Casi todo el fésforo del suelo procede de la meteorizacién de los minerales de fosfato de calcio,
especialmente del apatito. Una vez liberado, el P sigue diferentes caminos, pudiéndose encontrar en
forma organica e inorganica. El P inorganico se encuentra normalmente asociado a oxihidroxidos de
Fe y Al y a compuestos carbonatados. En cambio, el P organico aparece asociado a los acidos fulvicos
y, con mayor fuerza, a los acidos himicos.

En suelos agricolas, las plantas pueden crecer si el suelo contiene fosfatos. Sin embargo, incluso
los suelos mas fértiles contienen pocos compuestos de P disponibles para las plantas, por lo que deben
ser incorporados en forma de fertilizantes. Los abonos organicos son una de las principales causas de
contaminacion por P, como consecuencia de una aplicacion erronea de los residuos animales, una
cantidad excesiva de abonado o un tiempo inapropiado de aplicacion [Garcia-Rodeja, 1983] [12]. En
suelos dedicados a actividades ganaderas, el fosforo procede principalmente de los residuos organicos
y otros desechos de los animales, los cuales pueden llegar a provocar un serio problema
medioambiental.

El fosforo procedente del entorno terrestre puede incorporarse a las aguas a traves de diferentes
vias de transporte. Por una parte, interviene la erosion, proceso natural del suelo en el cual existe una
pérdida gradual del material que lo constituye y que puede ser acelerado por la actividad humana, tal y
como ocurre, por ejemplo, cuando se produce una sobreexplotacion agricola, si no se llevan a cabo
practicas de conservacion del terreno. Igualmente, la sobreexplotacion ganadera puede provocar la
eliminacion de la cubierta vegetal y tiende a compactar el terreno por el pisoteo de los animales.

1.2.3 El fosforo en las aguas dulces

Las fuentes mas importantes de fosforo en los rios son la materia organica natural, las aguas
residuales y la contaminacion de origen difuso. El fosforo se encuentra en las aguas dulces en varias
formas: como ortofosfato (en el cual se incluyen los polifosfatos que se transforman en ortofosfatos
por hidrolisis lenta), detritos y otros desechos organicos que son filtrables por 0.45 um, el planctony,
por ultimo, precipitados inorganicos que forman parte del material en suspension [McCutcheon, 1993]
[13]. En agua dulce, la formacion de fosfatos se produce a partir de procesos similares a los que
suceden en el medio terrestre. Otsuki y Wetzel 1972 sefialan la importancia del microambiente (pH) en
la coprecipitacion de los fosfatos y los carbonatos [14]. Por otra parte, el contenido de hierro parece ser
un factor dominante en la adsorcion de fosforo.

1.2.4 El fosforo en los sedimentos fluviales

Este nutriente se incorpora a los sedimentos al producirse el deposito de los sélidos en suspension,
0 a partir de las aguas por adsorcion, precipitacion y por intercambio aniénico con otros componentes
[Gunatilaka et al., 1988] [15]. La capacidad de los sedimentos para retener este elemento estad muy
influenciada por su propia composicion. Los sélidos inorganicos, como los oxihidroxidos de Fe
(goethita y lepidocrocita), hidroxidos de Al y minerales de Ca, tienen una gran afinidad por el fosforo.
El fosforo también se encuentra asociado a la fraccion mineral del sedimento. Los sedimentos estan
formados ademas por una fraccidén organica relativamente resistente, pero que puede descomponerse,
gracias a la accion de los microorganismos, en otros compuestos que constituyen una fuente potencial
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de P biodisponible. El fosforo presente en los sedimentos puede proceder por tanto de diferentes
fuentes:

- Material al6ctono inorganico: El fosforo aldctono inorganico engloba el P de los minerales
primarios del suelo y el fésforo unido a compuestos amorfos o cristalinos de Fe y Al, y a componentes
calcareos del suelo, que son arrastrados al rio por erosion. Una parte importante de este material tiene
su origen en suelos agricolas o ganaderos, resultando de la reaccion de fertilizantes fosfatados o
abonos organicos con compuestos de Fe, Ca y Al del suelo. Este material inorgéanico, al penetrar en el
sistema fluvial, es retenido en los sedimentos por procesos de sedimentacion, precipitacion y
adsorcion.

- Material aléctono organico: proviene generalmente de suelos agricolas en periodos de fuertes
precipitaciones, las cuales producen arrastre de restos vegetales y animales por escorrentia superficial.

-Material autéctono inorganico: es el resultado de la fijacion de fésforo sobre compuestos
inorganicos del sedimento, como pueden ser carbonatos cristalinos y oxihidréxidos de Fe y Al.

- Material autoctono orgénico: compuesto por restos vegetales y de otros organismos acuaticos
en diferentes fases de descomposicion, los cuales tienden a adsorber fosforo.

1.3 Los fosfatos como fuente contaminante

La importancia de los fosfatos como agentes contaminantes esta principalmente asociada a su
empleo extensivo en la fabricacion de detergentes. Los detergentes son productos quimicos sintéticos
que se utilizan en grandes cantidades para la limpieza doméstica e industrial y que actGan como
contaminantes al ser arrojados en las aguas residuales, produciendo efectos persistentes en el tiempo
debido a que no pueden ser descompuestos facilmente por la accion bacteriana. Estan formados por
dos elementos principales: un agente tensioactivo que actia modificando la tension superficial y
disminuyendo la fuerza de adhesién de las particulas a la superficie; y por fosfatos que tienen un efecto
ablandador del agua y disuelven las particulas adheridas [16].

Uno de los componentes mas utilizado en los detergentes sélidos es el tripolifosfato de sodio,
NasP;0;, que contiene al ion [0;POP(0),0P05]°. El ion trifosfato es de gran utilidad porque forma
complejos solubles con los iones calcio, hierro, magnesio y manganeso, quitando las manchas que
éstos ocasionan en la ropa y ayudando a mantener en suspension a las particulas de suciedad, de
manera que pueden ser eliminadas facilmente por el lavado. En los detergentes liquidos se utiliza el
pirofosfato de sodio (Na,P,0,) o de potasio porque se hidroliza en el ion fosfato (P0,)3~ a menor
rapidez que el tripolifosfato de sodio [17].

Pero la utilizacion de fosfatos en los detergentes aumenta extraordinariamente su poder
contaminante sobre los ecosistemas acuaticos. La presencia de fosfatos en el agua introduce un gran
desequilibrio ecoldgico, provoca la superpoblacion de algas en superficie y disminuye la cantidad de
oxigeno disuelto en el agua. El resultado final es que las algas subacuaticas no pueden llevar a cabo su
proceso natural de fotosintesis, lo que origina la destruccion de la flora y de la fauna, acelera el
proceso de eutrofizacion, y favorece la creacion de la microcistina.

La microcistina es una sustancia toxica de estructura heptapeptidica (moléculas formadas por la
unién de varios aminoacidos mediante enlaces peptidicos) que se produce como consecuencia de la
eutrofizacion como se puede ver en la Figura 1-2 .
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Figura 1-2 Estructura de la miscroscistina [18]

Estudios de laboratorio han demostrado que la concentracion de fosforo favorece el crecimiento de
esta toxina, de la que se conocen actualmente mas de 70 variantes diferentes, siendo las mas estudiadas
las variantes MC-LR, MC-RR, MC-YR, debido a su elevada toxicidad y a su poder patégeno sobre el
ser humano. A titulo de ejemplo, citaremos algunos de los casos de intoxicacidbn mas importantes
atribuidos a esta toxina en sus distintas modalidades, como se citaron en el informe cientifico- técnico
realizado por Yolanda Vergara y Armando Moya sobre la microcistina [19]:

- 1931: EEUU: Un florecimiento masivo de microcistina en los rios de Ohio y Potomac afecto
entre 5.000 y 8.000 personas que consumieron agua potable procedente de estos rios. El tratamiento
del agua potable mediante precipitacion, filtracion y cloracion no fue suficiente para eliminar las
toxinas.

- 1979: Australia: En Palm Island, el tratamiento con sulfato de cobre de un depdsito de agua
potable que presentaba un florecimiento de Cylindrospermopsis raciborskii produjo la liberacion de
toxinas de células en el agua, lo que provoco la hospitalizacion de 141 personas que se abastecieron de
este deposito.

- 1993: China: La incidencia de cancer de higado esta claramente relacionada con fuentes de agua
y es considerablemente mayor en poblaciones que usan aguas superficiales infestadas con
cianobacterias que en las que beben aguas subterraneas.

- 1994: Suecia: El uso ilegal de aguas no tratadas de un rio en una fabrica azucarera en Malmoe
favorecid que se produjera una mezcla accidental con el suministro de agua potable durante un nimero
indeterminado de horas. El agua del rio estaba densamente poblada con Planktothrix agardhii y las
muestras tomadas poco antes y después del incidente mostraron que estas cianobacterias contenian
microcistinas. De los 304 habitantes del pueblo, 121 personas experimentaron vomitos, diarrea,
calambres musculares y nauseas.

No obstante la microcistina no sélo afecta al agua que ingerimos, sino que se puede también
encontrar presente en algunos alimentos, como hortalizas, pescados y moluscos, al introducirse en la
cadena alimentaria tras la contaminacion de las aguas.

Por sus efectos nocivos sobre el medio ambiente y la salud de las personas, algunos paises han
prohibido ya el empleo de compuestos fosfatados para la fabricacion de detergentes.
1.4 Otros contaminantes en agua

De forma general se considera que el agua esta contaminada cuando no retne las condiciones
necesarias para un consumo saludable para los seres vivos, o cuando sus propiedades originales se ven
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alteradas hasta el punto que no pueda cumplir sus funciones ecoldgicas en el mantenimiento de los
ecosistemas. Existe un gran nimero de fuentes contaminantes, que pueden clasificarse de muchas
formas diferentes, de acuerdo con los criterios elegidos. Atendiendo a su origen, podriamos identificar
siete grupos principales [20].

1.4.1 Agentes patdgenos con origen en residuos organicos

Se incluyen en este grupo las bacterias, virus, protozoos y otros organismos parasitos que entran
en contacto con el agua procedentes en su mayoria de desechos organicos, como pueden ser las heces.
Estos organismos pueden producir diarreas y diferentes enfermedades infecciosas, como fiebres
tifoideas, disenteria o cOlera, y son con frecuencia los principales culpables de las altas tasas de
mortalidad infantil existentes en muchos paises subdesarrollados.

De acuerdo con las guias publicadas por la Organizacién Mundial de la Salud (OMS) la inocuidad
del agua de consumo no depende Unicamente de la contaminacion fecal. Algunos microorganismos se
desarrollan en las redes de distribucion de agua (como la Legionella), mientras que otros se encuentran
en las fuentes de agua originales (como el Dracunculus medinensis) y pueden ocasionar epidemias o
casos de infeccidn aislados. En otras ocasiones las infecciones se producen por inhalacion de pequefias
gotas de agua en forma de aerosoles en las que los microorganismos que provocan la enfermedad
pueden multiplicarse si disponen de nutrientes y adecuadas condiciones de temperatura. Un ejemplo de
estas enfermedades son las legionelosis y las enfermedades causadas por la ameba Naegleria fowleri
[21].

A continuacion se muestra una figura con algunos ejemplos de agentes patdgenos relacionados con
el agua (Figura 1-3).

Ingestion Inhalacion y Contacto
(Toma) aspiracion (Baio)
(Aerosoles) l
Ruta de Piel
""[‘fﬁ;‘:" (especialmente
ocurrir sepsis Gastrointestinal Respiratoria lacerada),
y una membranas
infeceion mucosas, 0jos
generalizada) ‘ * + ‘
Bacteriasv Virus Protozoarios y Legionella Acanthamoeba spp
Campylobacter Adenovirus Helmintos pneumophila Aeromonas spp
ssp Astrovirus Cryptosporidium Mycobacteria Burkhalderia
E. coli Enterovirus parvum (no-tuberculosa) Pseudomallei
Salmonella spp Hepatitis A Dracunculus Naegleria fowieri Mycobacteria
Shigella spp virus medinensis Diversas (no-tuberculosa)
Vibrio cholerae Hepatitis E Entamocba infecciones Leptospira spp.*
Yersinia spp virus histolytica virales Pscudomonas
Noroviruses Giardia Muchos otros aeruginosa
Rotavirus intestinalis agentes en Schistosoma
Sapoviruses Toxoplasma situaciones alta mansoni*
gondii exposicion.

* Principalmente por contacto con aguas superficiales muy contaminadas
Figura 1-3 Vias de transmisién y ejemplos de agentes patogenos relacionados con el agua [21]

Los propios residuos organicos producidos por los seres humanos o animales pueden ser
igualmente agentes contaminantes. Estos desechos requieren una gran cantidad de oxigeno para su
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descomposicién, por lo que, cuando existen en grandes concentraciones, el oxigeno presente en el agua
puede llegar a agotarse, provocando malos olores e incluso la extincion de la fauna o la flora
subacuética.

1.4.2 Sustancias quimicas inorganicas

Se entienden como tales los acidos, sales y algunos metales toxicos, como el mercurio o el plomo,
provenientes normalmente de vertidos domésticos o industriales, pero que pueden ser también
arrastrados por las lluvias. Cuando su existencia supera los niveles admisibles, estas sustancias generan
serios problemas en los ecosistemas acuaticos, llegando a introducirse en la cadena alimentaria y
pudiendo asi afectar negativamente a la salud de las personas, si éstas ingieren marisco o pescado
contaminado.

Por parte de la OMS se han publicado diversas guias con la definicién de las principales sustancias
inorganicas y contaminantes de origen quimico que pueden afectar la calidad del agua, asi como, en su
caso, los correspondientes valores de referencia. Un valor de referencia representa normalmente la
concentracion de un componente que no ocasiona un riesgo significativo para la salud aunque se
consuma durante toda la vida.

En general, hay dos tipos de métodos de gestion de los peligros de tipo quimico en el agua de
consumo: los peligros derivados fundamentalmente del agua de origen se controlan, por ejemplo,
mediante la seleccion del agua de origen, el control de su contaminacion, su tratamiento o su mezcla
con otras aguas. Los riesgos procedentes de materiales y sustancias quimicas utilizados en la
produccion y distribucion de agua de consumo se controlan por su parte optimizando los procesos o
especificando las caracteristicas de los productos utilizados [22].

1.4.3 Nitrégeno y fosforo

Los nitratos y fosfatos son sustancias solubles en el agua que las plantas utilizan para su desarrollo
hasta una concentracion determinada. El vertido de detergentes, pesticidas o fertilizantes en las
cuencas fluviales provoca un incremento significativo de los niveles de fosforo, alterando los
porcentajes naturales de estas dos sustancias y dando lugar a un efecto conocido como ‘eutrofizacion’
del agua (Figura 1-4). El proceso desemboca en el crecimiento desmesurado de las algas en superficie,
que terminan por impedir el paso de la luz. De esta manera, las algas en el fondo no consiguen realizar
la fotosintesis, siendo ésta una de las razones por la que se acaba perdiendo gran parte del oxigeno,
impidiendo la supervivencia de las especies y dejando un agua con mal aspecto, olor, e inutilizable,
como se puede apreciar en la Figura 1-5 [23].

EUTROFIZACION

O

s Explosion.d

Figura 1-4 Proceso de eutrofizacién [24]
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Figura 1-5 Efectos de eutrofizacion [23]

Los nitratos se pueden producir de manera natural o por la actividad humana. Los vertidos
industriales procedentes de mataderos, destilerias, azucareras o de las industrias textiles son una fuente
frecuente de contaminacion. Sin embargo, estas emisiones suelen ser puntuales y hoy en dia estan
bastante controladas por la actuacion de la Administracion. Como sefiala el Centro Superior de
Investigaciones Cientificas (CSIC), en la actualidad es mucho mas preocupante la contaminacion por
nitratos provenientes de la agricultura y la ganaderia. En las zonas donde se practica este tipo de
actividad se utilizan inmensas cantidades de abonos quimicos que contienen una cantidad importante
de nitratos. Cuando estos compuestos se encuentran en cantidades demasiado altas para ser absorbidos
por las plantas, los sobrantes acaban infiltrandose a través del suelo, contaminando las aguas
subterraneas [25].

1.4.4 Sedimentos y materias suspendidas

La Agencia de Proteccion Ambiental de EEUU (Environmental Protection Agency) considera a
los sedimentos como los responsables principales de la contaminacion en rios, arroyos, lagos y
embalses. Se trata de particulas que provienen normalmente de la erosion del suelo o de la
descomposicion de plantas y animales y son arrastradas a las aguas por la accién del viento o de la
lluvia [26].

En estos procesos erosivos intervienen sin duda los fendmenos naturales, pero también en gran
medida el empleo de técnicas agricolas agresivas. Los altos niveles de sedimentacion en los lechos de
los rios perturban las caracteristicas hidraulicas del cauce y disminuyen su caudal, dificultando la
navegacion y favoreciendo las inundaciones. Igualmente provocan turbidez en el agua y limitan la
penetracion de la luz solar, dificultando los procesos de fotosintesis y, de forma derivada, la vida de
diferentes organismos [27].

1.4.5 Compuestos quimicos organicos

Se trata de productos refinados o fabricados a través de procesos industriales, como el petréleo, la
gasolina, los detergentes o los plasticos. Los vertidos de este tipo de sustancias son especialmente
graves, ya que, para su descomposicion, las bacterias utilizan una gran cantidad del oxigeno existente
en el agua, lo que afecta seriamente a la fauna y a la flora del entorno. Ademas, son sustancias que
permanecen mucho tiempo, pues su proceso de desintegracion es enormemente lento al estar
fabricados de forma artificial y poseer una estructura molecular muy compleja.

Por otra parte, en los Gltimos afios, se ha detectado la existencia de otros tipos de compuestos
potencialmente peligrosos, que se han venido en denominar como contaminantes emergentes (CE).

15



PABLO CABALLERO VENTAS

Los CE comprenden una gran variedad de compuestos quimicos, productos farmacéuticos, productos
de cuidado personal y aditivos industriales, que no estan incluidos en los programas de control y
tratamiento de las aguas, y sobre los que se dispone de una muy limitada informacion sobre el efecto
que pueden causar en la salud humana y en los ecosistemas marinos [28].

Su presencia en el medio ambiente no es necesariamente nueva, pero si lo es la preocupacion por
las posibles consecuencias de la misma, por lo que los principales organismos dedicados a la
proteccion de la salud publica y medioambiental, tales como la Organizacion Mundial de la Salud, la
Agencia para la Proteccion del Medio Ambiente de los EEUU o la Comision Europea, estan abriendo
nuevas lineas de investigacion [29].

Entre las clases de contaminantes emergentes mas significativos por su potencial efecto sobre el
medio ambiente destacariamos los siguientes: las parafinas cloradas, los pesticidas polares, los
compuestos perfluorados, farmacos de distinto tipo, las drogas de abuso y de disefio y los productos de
degradacion de las sustancias anteriores [30].

1.4.6 Sustancias radiactivas

Isétopos radiactivos solubles presentes en el agua derivados de procesos naturales y de la actividad
de centrales nucleares. Entre los radionuclidos con mayor peligro potencial mencionaremos el uranio,
el tritio, el radio 226-228, y el radon 222.

Por causas accidentales, o cuando no se siguen los protocolos adecuados, estos isotopos se pueden
ir acumulando hasta alcanzar concentraciones considerablemente altas que pueden terminar por afectar
a los ecosistemas cercanos y a la salud del ser humano. El accidente de la central nuclear de
Fukushima es quizas el ejemplo més reciente. Sus efectos se mantienen seis afios despues, y los costes
asociados al desmantelamiento de la central, compensaciones y limpieza de las areas afectadas se
acercan ya a los 170.000 millones de euros [31].

1.4.7 Contaminacion térmica

La contaminacién térmica se origina, entre otros, por los vertidos de agua caliente que realizan las
centrales energéticas en sus procesos de refrigeracion. Estos vertidos producen un aumento de la
temperatura del agua, lo que hace disminuir la cantidad de oxigeno existente, afectando asi a la vida de
algunos organismos.

El aumento de temperatura modifica igualmente la actividad bacteriana, produciendo que los
ecosistemas puedan ser mas propensos a las enfermedades, y puede introducir cambios en los modelos
de reproduccion de determinadas especies, provocando el crecimiento desmesurado de algunas de ellas
y la desaparicion de otras [32].

En ambientes subtropicales, donde muchos organismos se encuentran ya cercanos a su limite de
tolerancia térmica, el calentamiento de las aguas costeras puede tener efectos muy pronunciados sobre
el ecosistema marino.

1.5 Objetivos

Este trabajo se enmarca dentro del conjunto de estudios e investigaciones que dirige y realiza el
Centro Universitario de la Defensa en la Escuela Naval de Marin, centro adscrito de la Universidad de
Vigo, con el objetivo general de profundizar en el conocimiento de los principales agentes
contaminantes del agua, de sus formas y principios de actuacién, asi como de sus efectos potenciales
sobre los ecosistemas acuaticos.

Se puede por tanto considerar que nuestro estudio desarrolla y complementa otros trabajos previos,
con los que comparte ese objetivo general, pero que difiere como es l6gico en sus objetivos
especificos. Entre dichos trabajos mencionaremos, por su proximidad y similitudes, el TFG de
[Gonzalo Senent Capote (2014-2015) sobre “El uso de absorbentes para la depuracion de aguas™; y el
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de Juan Bohorquez Baturone (2015-2016) sobre “El tratamiento de aguas grises para su reutilizacion
y posible implantacion en buques de la Armada™] [33] y [34].

El objetivo especifico de nuestro trabajo seré el de desarrollar un modelo que nos permita localizar
las fuentes de contaminacion en un ecosistema acuatico y, quizads mas importante, que nos ayude a
predecir su dispersion, de forma que se puedan delimitar las zonas préximas que podrian verse
afectadas.

El estudio se llevard a cabo en el laboratorio a escala de mesocosmos, utilizando un recipiente
aislado tratando de simular un ecosistema, de manera que se puedan realizar multiples medidas en
condiciones que pretenden ser cercanas a las que se producen en la realidad. Utilizaremos una de las
fuentes mas comunes de contaminacion como es el fosforo, y los resultados serviran de base para la
prediccién de la dispersion de contaminantes en escenarios reales.

El caracter predictivo del estudio le da un valor afiadido, diferenciandolo de los trabajos
precedentes. Nos enmarcamos asi en una linea de investigacion enfocada hacia el futuro, que busca
establecer un modelo cientifico que replique los principios de actuacion de uno de los contaminantes
mas nocivos, y que nos permita anticipar sus efectos; una aproximacion orientada a mejorar los
mecanismos de prevencion y a favorecer la actuacion de los servicios de emergencia, para reducir, en
definitiva, el impacto de los agentes contaminantes sobre la calidad de las aguas.
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2 ESTADO DEL ARTE

2.1 Estudios realizados sobre la identificacion y caracterizacion de fuentes
contaminantes

La identificacion de la localizacion original de una fuente contaminante, asi como su tipologia,
constituye el primer paso para poder empezar a combatirla. Sin embargo, dicha identificacion no
siempre es facil, principalmente en los ambientes acuéticos, pues una vez los agentes contaminantes
alcanzan a mezclarse con el agua, son transportados por la corriente rio abajo, mezclandose a su vez
con aguas provenientes de otros afluentes y embalses, que pueden igualmente quedar contaminados.
La movilidad de estos agentes en el agua dificulta, en muchos casos de forma extraordinaria, la
identificacion de las fuentes originales.

Los problemas de identificacion no son exclusivos de los cursos de agua, también existen en los
puertos industriales. La contaminacion en este caso puede deberse tanto a fuentes internas, como
pueden ser los accidentes asociados a los procesos de manipulacion de las cargas, como a agentes
externos, como pueden ser los vertidos derivados de actividades agricolas e industriales que con
frecuencia se producen en sus cercanias (centrales energéticas, plantas de tratamiento de productos
quimicos y aguas residuales) [35].

Existen multiples técnicas para identificar las fuentes de contaminacion mediante datos
experimentales, mientras que el empleo de métodos estadisticos es cada dia mas frecuente. La
utilizacion de un método u otro dependera del conocimiento previo sobre la ubicacion de las posibles
fuentes y su contribucién a la contaminacion.

Técnicas como la zonificacion o el “ratio matching” (en su denominacion inglesa) se han utilizado
con frecuencia para identificar fuentes de contaminacién puntuales. Estas técnicas se basan en el
principio de que las muestras de sedimentos de un origen comun tienden a mantener ratios similares de
concentracion de sustancias contaminantes [36].

Otras técnicas, como las de Cluster Analysis (CA), Discriminant Analysis (DA) o el Principal
Component Analysis (PCA), pueden utilizarse para obtener la relacién entre los pardmetros de la
fuente y los del sitio de muestreo. Una combinacion de estas técnicas se utilizé en el estudio llevado a
cabo entre los afios 2006 y 2011 para evaluar la calidad del agua de la zona de Terengganu en Malasia
[37] o en el Valle de Nagalarh en la India [38].

El analisis por PCA es probablemente uno de los métodos mas utilizados. A titulo de ejemplo, se
utiliz6 también en el afio 2014 para identificar las fuentes de contaminantes organicos en el curso del
Rio Zumbro en el sudeste de Minnesota, y se consideré una forma atil de categorizar nuevas fuentes
contaminantes previamente no caracterizadas. Este mismo método se utiliz6 anteriormente (2008) para
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investigar los cambios en la calidad del agua en el embalse de Omerli, que aprovisiona a la ciudad de
Estambul, en Turquia [39].

Basicamente, el PCA es una técnica estadistica que se utiliza para extraer una relacion lineal entre
un conjunto de variables. Mediante esta técnica, un conjunto de datos complejo que contiene distintas
variables se transforma en un conjunto mas pequefio de nuevas variables, que maximiza la varianza del
conjunto de datos original. EI método permite asi proporcionar informacion sobre los pardmetros méas
significativos con una pérdida minima de la informacion original [38].

Igualmente, la fotografia aérea y los sistemas de informacion geogréafica (SIG) pueden contribuir
de forma decisiva a la identificacion de las fuentes de contaminacion. Un claro ejemplo del empleo de
este tipo de sistemas lo constituye el estudio sobre la calidad del agua del lago Issaqueena en South
Carolina, USA [40] y del rio Malaca publicado por Hua A. K. en el afio 2017 en el Departamento de
Ciencias Medioambientales de la Universidad Putra en Selangor, Malasia [41], asi como el estudio
sobre el embalse de Omerli anteriormente citado.

Finalizaremos este apartado citando, por su interés, los estudios realizados para la “Identificacion
de las fuentes de contaminacion y evaluacion de la calidad del rio Seco, Veracruz, México”, realizados
por Beatriz Torres Beristain, Gloria Gonzélez Lopez, Elena Rustrian Portilla, y Eric Houbron, en el
afio 2013 [42]. En su estudio, los autores analizaron la calidad del agua de la subcuenca del rio Seco,
utilizando un sistema de informacion geografica y el programa ArcMap10 con el objetivo de localizar
las fuentes de contaminacion puntuales y no puntuales (aquellas que no tienen una localizacion fisica
determinada, provocadas por ejemplo por las escorrentias de los rios o las precipitaciones). En este
caso, procedieron a la zonificacion de la cuenca con un mapa topogréafico con curvas de nivel cada 20
metros, y se seleccionaron 10 puntos de muestreo en una extension de 47 kilometros rio abajo como se
puede ver en la Figura 2-1.
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Figura 2-1 Puntos de muestreo de la subcuenca del rio Seco [42]

2.2 Metodologias para la prediccidn de dispersion de contaminantes

En los ultimos afios se han producido importantes avances tecnologicos en el estudio de los
procesos de contaminacion de la atmosfera y del agua. Uno de ellos ha sido el desarrollo y uso de
modelos matematicos de simulacién que permiten el andlisis de las condiciones de flujo y transporte
de contaminantes en el medio acuético y la prediccidn de su dispersion.
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Entendemos por modelo matematico la representacion numérica simplificada de un fenémeno real.
Un modelo de este tipo se basa en la légica matematica, en la cual los procesos del mundo real que se
pretenden replicar se expresan mediante relaciones matematicas (ecuaciones, inecuaciones, operadores
I6gicos, etc.), y las propiedades fisicas y las medidas efectuadas se constituyen como constantes y
variables de dichas ecuaciones.

La importancia del modelado matematico radica en tres elementos principales [43]:

- Nos revela en ocasiones relaciones que no son evidentes a primera vista.

- Una vez construido el modelo, es posible extraer de él propiedades y caracteristicas de las
relaciones que de otra forma permanecerian ocultas.

- En aquellas situaciones del mundo real en las que no es posible experimentar con la
realidad, ofrecen un marco tedrico para evaluar la toma de decisiones asi como sus
consecuencias.

El modelado matematico, y en particular los modelos de dispersion de contaminantes, son por
tanto una herramienta estratégica que nos permitird evaluar con un margen de error aceptable la
incidencia de diferentes actores externos sobre la calidad del agua, predecir sus efectos y anticipar
medidas preventivas para la proteccién del medio ambiente y los recursos acuaticos.

En la actualidad existen cientos de aplicaciones de este tipo, desarrolladas tanto por organismos
publicos como por empresas privadas. La eleccion de una herramienta u otra dependera del proceso
que queramos replicar, si se trata de aguas superficiales o subterraneas, y de los objetivos del estudio,
entre otros muchos factores.

A titulo de ejemplo, en la tabla adjunta (Tabla 2-1) se detallan algunas de las muchas aplicaciones
disponibles en la Agencia de Proteccion Medioambiental de EE.UU. para el estudio de las aguas de
superficie y de las aguas subterraneas [44]:

Nombre Descripcion

BASINS BASINS es un modelo fisico utilizado para la evaluacion de la contaminacion de
cuencas hidrograficas por fuentes puntuales y no puntuales.

CORMIX CORMIX es un software que se utiliza para la prediccion y analisis de vertidos
toxicos por fuentes puntuales.

EXAMS EXAMS es un programa de modelado informatico que evalla el destino, el transporte
y la presencia de pesticidas, materiales industriales y otros materiales de lixiviacion.

HSCTM2D HSCTM2D es un modelo hidrodinamico bidimensional que se utiliza para simular el
flujo de aguas superficiales, los sedimentos y el transporte de contaminantes.

HSPF HSPF simula la hidrologia de las cuencas hidrograficas y la calidad del agua para
contaminantes tdxicos y organicos, y puede usarse para modelar la difusion y el
transporte en canales de flujo unidimensionales.

WASP WASP es un modelo utilizado para evaluar la dispersion del contaminante y el
transporte en aguas superficiales.

WHAEM2000 WHAEM2000 es un modelo de elemento analitico de la EPA para el estudio del
comportamiento de contaminantes en aguas subterraneas.

Tabla 2-1 Aplicaciones de la Agencia de Proteccion Medioambiental [45]

Por su especial interés describiremos con mayor detalle algunas de estas aplicaciones.
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2.2.1 BASINS

Better Assessment Science Integrating Point and Nonpoint Sources (BASINS) es un sistema de
analisis ambiental multipropdsito disefiado para ayudar a las agencias regionales, estatales y locales
estadounidenses a realizar estudios sobre la calidad de las cuencas hidrogréficas y del agua [46].

Fue desarrollado por la Agencia de Proteccién Medioambiental (EPA, por sus siglas en inglés) de
EE.UU. para la gestion de cuencas hidrograficas y el desarrollo de TMDL (total maximum daily loads)
mediante la integracion de datos ambientales, herramientas de analisis y modelos de calidad de
cuencas y agua.

BASINS dispone igualmente de un sistema de informacion geogréfica (SIG). El SIG organiza la
informacién espacial para que pueda mostrarse como mapas, tablas o graficos, y permite al usuario
analizar la informacion del paisaje y mostrar las relaciones existentes entre los datos. Mediante el uso
del SIG, BASINS ofrece la posibilidad de mostrar e integrar una amplia gama de informacién (por
ejemplo, uso del suelo, descargas de fuentes puntuales y extracciones de suministro de agua,...) a una
escala elegida por el usuario (Figura 2-2).
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Figura 2-2 Imagen de pantalla de analisis en BASINS [46]

2.2.2 CORMIX

Se trata de un software igualmente subvencionado por la Agencia de Proteccién Medioambiental
de EE.UU. utilizado para la prediccion, analisis, y disefio de vertidos tdxicos, salinos, térmicos o
vertidos flotantes en agua, y que es capaz de simular el comportamiento de efluentes de flotabilidad
positiva y negativa considerando un estado estacionario (Figura 2-3) [47].

Este software se utilizd, entre otros muchos casos, en el estudio de dispersion de un vertido de
aguas de refrigeracion en Punta Sollana realizado por el Dr. Luis Ferrer, en 2005 con la finalidad de
investigar la medida de oleajes, corrientes y dispersién de contaminantes, asi como el control de
calidad de aguas y la caracterizacion de los vertidos [48].
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Figura 2-3 CORMIX [47]

2.2.3 HSCTM2D (Hydrodynamic, Sediment and Contaminant Transport Model)

Es una técnica que permite simular el transporte de contaminantes en dos dimensiones (X, y), flujo
vertical y flujo horizontal. Este modelo contiene dos modulos: un moédulo hidrodinamico
(HYDRO2D), y un médulo para el transporte de sedimentos y contaminantes (CS2D) [49].

El HSCTM2D realiza simulaciones, tanto a corto (menos de un afio) como a largo plazo, de los
porcentajes de sedimentacion y de transporte de contaminantes.

2.2.4 Modelo reticulado

Este modelo, mencionado en el articulo de Carmen Luz de la Maza, ‘‘Manejo y Conservacion de
Recursos Forestales’” publicado en 2007 [50], es utilizado para la prediccion de la dispersion de
contaminantes en la atmosfera de una determinada fuente, y retne ciertas similitudes con la técnica
que utilizaremos en nuestro trabajo, como posteriormente veremos.

En el modelo reticulado se utiliza una malla tridimensional imaginaria (X, y, z) que se coloca en la
fuente del contaminante como se indica en la Figura 2-4. Analizando la concentracion del
contaminante en cada celda se pueden calcular las zonas de mayor influencia del contaminante en la
atmosfera, y de esta manera predecir su dispersion debido a agentes externos como el viento.
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Figura 2-4 Malla tridimensional. Modelo reticulado de dispersion de contaminantes [50]
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2.3 Aportaciones principales de nuestro estudio

Son muchos los estudios realizados a lo largo de los Gltimos afios sobre la identificacion de las
fuentes contaminantes y su origen, asi como sobre las diferentes metodologias para la prediccion de la
dispersion de contaminantes en los distintos medios, ya sea el agua o el aire.

En este trabajo, se analizaran distintas muestras de fosfato en un ensayo a nivel de mesocosmos
utilizando una malla para facilitar la toma de medidas. Una vez realizado el anélisis de las diferentes
muestras, se trasladarén los resultados a un modelo matematico disefiado para resolver dos problemas:
un problema A para la prediccion de la dispersion del contaminante mediante la determinacion de los
coeficientes de difusién; y un problema B (problema inverso) para identificar el origen de las fuentes
donde se ha realizado el vertido del contaminante mediante la determinacion del punto de emision.

De esta manera, a diferencia de los estudios realizados hasta la fecha, en este trabajo se utilizara un
mismo modelo tanto para la prediccion de la dispersion del contaminante como para la identificacion
del origen de la fuente.
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3 MATERIAL Y METODOS

Para la identificacion del origen de la fuente contaminante (en este caso fosfatos), asi como para la
prediccién de su dispersion, el estudio se dividié en dos fases: una fase de laboratorio simulando el
vertido y recogida de las muestras; y una fase posterior de aplicacion de un modelo matematico.

3.1 Laboratorio

3.1.1 Preparacion del recipiente

Para la primera fase del laboratorio en la que se realiz6 el vertido y recogida de muestras de
contaminante a escala mesocosmos fue de vital importancia la preparacién del recipiente, con las
siguientes dimensiones: 29 cm de largo, 19 cm de ancho y 11,5 cm de profundidad (llustracion 3-1).

L "

llustracién 3-1 Recipiente utilizado

Para facilitar la posterior fase de emisién y recogida de muestras de fosfato dentro del recipiente se
realiz6 un mallado de 1x1 cm en la parte superior del recipiente utilizando un cordel blanco, celo, y
cinta aislante a modo de refuerzo como se puede apreciar en la llustracion 3-2. Se escogid este tamafio
de 1 centimetro del mallado para asegurar un multiplo entero de celdas a lo largo y ancho del
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recipiente. Esta medida de las celdas nos permiti6 igualmente obtener una mayor precisién a la hora de
ubicar los puntos de vertido y recogida de contaminante para su posterior anlisis.

llustracién 3-2 Elaboracién del recipiente

Posteriormente se relleno de agua destilada hasta una profundidad de 9,5 cm como se muestra en
la lustracion 3-3 y se procedio a verter 100 ml de una muestra de solucién de fosfato y agua con una
concentracion de 2000 mg/Il utilizando un embudo de cristal de una capacidad de 100 mm. Este
proceso se realizd hasta 8 veces, cambiando tanto los puntos de vertido en el eje Y, como los puntos y
tiempos de extraccion de muestras contaminadas en los ejes X, Y, Z (a distintas profundidades),
utilizando una pipeta de 10 ml para su recogida.
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llustracion 3-3 Recipiente relleno de agua destilada a una profundidad de 9,5 cm

3.1.2 Recta de calibrado del fosfato

Para la determinacién de la recta de calibrado del fosfato fue necesaria en primer lugar la
determinacion de los reactivos A y B para la posterior medicion del fosfato en el espectrofotémetro.

Para la preparacion del reactivo A se utiliz6 un matraz aforado de una capacidad de 1 litro en el
que se afiadieron 25¢g de molibdato aménico (NH,)Mo0,0,, que posteriormente se mezclaron con 280
ml de &cido sulfurico (H,S0,) concentrado en 1 litro de agua destilada. Mientras que la determinacién
del reactivo B se llevo a cabo con 2,5g de cloruro de estafio (11) dihidratado [SnCl,2(H,0)] en 100 ml
de glicerina (C3Hg03).

Una vez obtenidos los reactivos A y B se pasé a la determinacion de la recta de calibrado del
fosfato. Para ello se preparé una muestra inicial de fosfato de 50 mg/l, y a partir de ella se prepararon
patrones intermedios de 25; 12,5; 6,25; 3,1; 1,55; 0,775; 0,3875; 0,194; y 0,097 mg/I.

Las nueve muestras obtenidas con un volumen de 10 ml se mezclaron posteriormente con 1 ml de
reactivo A haciendo uso de una pipeta automatica y 6 gotas de reactivo B, que, tras 10 minutos, se
midieron en el espectrofotometro a 690 nm de absorbancia para, de esta manera, conociendo la
concentracion y absorbancia de dichas muestras, poder calcular (haciendo uso del programa
“Microsoft Excell’’) la recta de calibrado, como se aprecia en la Figura 3-1.
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Figura 3-1 Recta de calibrado. Elaboracion propia

3.1.3 Vertido, recogida, y analisis de muestras de contaminante

Se realiz6 un primer vertido de 100 ml de contaminante, con una concentracion de 2000 mg/I, en
el recipiente, procediéndose a recoger un total de 12 muestras en distintos puntos en superficie
(coordenadas XY, con Z igual a cero), una vez transcurridos 7 minutos desde el vertido.
Posteriormente, se realizd un segundo vertido en el mismo lugar que el primero, recogiendose de
nuevo 12 muestras en los mismos puntos anteriores, pero en este caso solamente 1 minuto después de
efectuar el vertido (Figura 3-2). La toma de muestras se realizé con distintos intervalos, con el fin de
identificar la dispersion del contaminante con el tiempo.

Se repitid este mismo proceso en otras dos ocasiones, modificando los puntos de vertido y
recogida, hasta completar un total de 4 pruebas en superficie. A continuacion se realizaron otras cuatro
pruebas, siguiendo la misma metodologia, y con idénticos intervalos de tiempo, pero recogiendo las
muestras a tres centimetros de profundidad (mismas coordenadas XY que en las pruebas de superficie,
con Z igual a -3). Con esta metodologia se pretendia identificar la concentracion del contaminante
dentro del recipiente en una escala espacio-tiempo.
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Figura 3-2 Puntos de vertido y recogida de contaminante. Elaboracion propia

Las cuatro ultimas pruebas se llevaron a cabo con los mismos puntos de vertido y de recogida de
muestras, realizandose éstas Ultimas en los mismos tiempos que las cuatro primeras tomas de muestra,
no obstante, las recogidas de muestra se realizaron a una profundidad de 3 cm. En las ocho distintas
pruebas que se realizaron, se recogieron 12 muestras de 10 ml cada una, anotando los tiempos de
extraccion, a las cuales se les afiadio 1 ml de reactivo A y 6 gotas de reactivo B para asi proceder
posteriormente a observar su absorbancia en el espectrofotometro ajustando este a una longitud de
onda de 690 nm como ya se hizo anteriormente para el calculo de la recta de calibrado (llustracion

3-4).
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llustracién 3-4 Ejemplo de medida de muestras en el espectrofotémetro

3.2 Modelo matematico

Una vez tomadas las 96 muestras (12 en cada una de las 8 pruebas realizadas en el laboratorio) y
analizadas en el espectrofotometro, se procedio a calcular la concentracion de cada una de éstas
haciendo uso de la recta de calibrado.

Conociendo las concentraciones, los tiempos, y la localizacion de las muestras de contaminante
extraidas se realizaron unas tablas de datos analiticos tanto en superficie como en profundidad (3 cm)
que posteriormente se introdujeron en el modelo matematico para la prediccion de la difusion del
contaminante y el punto origen del vertido.

Como ya se ha mencionado anteriormente, el modelo matematico se disefi0 para resolver dos
problemas:

-““Problema A’’ para la determinacion del coeficiente de difusion.
-“‘Problema B’’ para la determinacion del punto de emision.

Lo primero que debemos hacer es ajustar los parametros de nuestro modelo matematico
(“Problema A™), con la finalidad de que se ajuste lo maximo posible a la realidad. Una vez ajustado
dicho modelo, podemos emplearlo para predecir el punto de vertido (“Problema B”).

3.2.1 Problema A (Determinacion del coeficiente de difusion)

Para la resolucién de este primer problema, supondremos que la evolucion de la concentracion se
ajusta al siguiente modelo matematico (Ecuacion 1).

(5 - v (allz-R]"ve) = 0,0 x Jo7(
J dc

| ﬁzo,aﬂx]O,T[

k c(0) = QS‘SﬁS"Q

Ecuacién 1 Evolucidn de la concentracion (Problema A)

Donde:
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ac . ., .
- 5; como la derivada de la concentracion con respecto al tiempo.

— b
- V- U, como el operador divergencia de un vector U en este caso (a||f —F Vc).
- ay b, como los coeficientes de difusion a ajustar.
- X, que define los puntos (X, y, z) dentro del recipiente.
- F;, como el punto de vertido de contaminante.

- Vc, como el gradiente de la concentracion.
Q x ]0,TJ, referido al recipiente en un intervalo de tiempo.

En este modelo matemético se han realizado una serie de suposiciones. En primer lugar,
.y ., 0 .. .
suponemos que la evolucion temporal de la concentracion a—ien el recipiente Q) y en cada tiempo del

. . . . . . R
intervalo 10, T[, es directamente proporcional a la divergencia del campo vectorial a||¥ — B|| Ve,

siendo el término de difusion de la forma al|% —Fsllb, con a 'y b los coeficientes del modelo que
debemos ajustar en base a los datos experimentales.

Supondremos ademas que no hay flujo masico con el exterior (nuestro dominio esté aislado), lo
cual se traduce desde un punto de vista matematico en la ecuacion % = 0, sobre la frontera del
recipiente en cada tiempo, esto es, sobre dQ x 10, T].

Por ultimo, supondremos que en el instante inicial se produce un vertido de una cierta cantidad de

contaminante g, en un punto del dominio P,, esto se puede modelar mediante la Delta de Dirac con la
condicion inicial c(0) = q,05..

La Delta de Dirac es una funcion generalizada que puede expresarse como el limite de una
sucesion de funciones que tiende a cero en cualquier punto del espacio excepto en un determinado
punto en el que tiende a infinito. En fisica esta funcion es muy utilizada ya que es muy util para
representar la distribucion de densidad de una masa unidad concentrada en un punto [51].
Simbdlicamente esta funcion viene definida por la Ecuacion 2:

6:R - {0,0}
0,x+0
x—>6(x)={oox:0

talque Va,b € R,a < 0 < b,
b
J,6(0)dx =1
Ecuacién 2 Delta de Dirac
Tal y como avanzabamos anteriormente, nuestro objetivo es ajustar los coeficientes del término de
difusion para que los datos medidos en los diferentes experimentos realizados se ajusten a las

predicciones realizadas por el modelo. Para ello, plantearemos el siguiente problema de minimos
cuadrados (Ecuacion 3):

](d,E) =min/ (a,b),a,b >0
Ecuacién 3 Minimos cuadrados (Problema A)

Donde el funcional de coste que debemos minimizar, se corresponde con los errores cuadraticos
medios que cometemos al aproximar la concentracion medida de forma experimental por nuestro
modelo matematico (Ecuacion 4):
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NP NT (k)
Sk Lkl k12
J@b) =) > (c(Phti) - k)
k=1 1=1
Ecuacién 4 Error cuadratico medio (Problema A)

Siendo:

- k=1,..,NP, nimero de puntos de medida.

- 1=1,..,NT(k), nimero de tiempos en los que se toman medidas en el punto Pjt.

- P, punto de medida k-ésimo.

-t tiempos en los que se hace medida en el punto k.

- €Y concentracion medida de forma experimental en el nodo k en el tiempo L.

- c(ﬁ,’v‘,, t,’f,’l), concentracién predicha por el modelo matematico en el punto de medicién, en
el tiempo medido.

Nuestro objetivo es que, una vez finalizado el proceso de ajuste de coeficientes, la solucion del
modelo matematico c(P",t,’C,’l), debe aproximarse al maximo posible a la concentracion medida en el
nodo k en tiempo t; (CXH).

La resolucién numérica de este problema es compleja debido a que no disponemos de una solucion
analitica del modelo que estamos empleando para simular la evolucion de la concentracion del
contaminante. Puesto que no disponemos de la solucion del modelo de difusion, la unica alternativa
viable consiste en su aproximacion numérica. En nuestro caso, hemos empleado el método de
Elementos Finitos. La implementacion de dicho método la hemos realizado empleando la libreria
FreeFem++ [52], junto con el algoritmo de optimizacion de puntos interiores IPOPT [53].

En la Figura 3-3 se puede ver una representacion grafica del recipiente junto con los puntos de
medida y el punto de vertido.
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Figura 3-3 Representacién de puntos de vertido y recogida en el recipiente. Elaboracion propia

3.2.2 Problema B (Determinacion del punto de emision)

Una vez ajustados los coeficientes del modelo de difusion, el proximo paso consiste en resolver el

problema de intentar determinar el punto de emision Fs En este problema los coeficientes de difusion

se suponen conocidos. Al igual que en el caso anterior, emplearemos los datos que hemos medido

sobre el terreno (se supone que una vez ajustado el modelo en el laboratorio lo podemos extrapolar a

un escenario real) para determinar el punto en el que se ha producido la emision. Para ello,
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minimizaremos el error cuadratico medio que cometemos al aproximar las medidas reales con el
modelo ajustado (Ecuacion 5):

J (B) =minj (7)€ 0
Ecuacion 5 Minimos cuadrados (Problema B)
Donde (Ecuacion 6):
NP NT(k)

JE) =) > (B -k’
k=1 1=1

Ecuacion 6 Error cuadratico medio (Problema B)

Al igual que en el problema anterior, c(Pg, t,’j,”) es la concentracion calculada por el modelo en el
punto de medida P y tiempo ti5'. Dicha concentracion depende del punto de emisién que estemos
considerando P; a traves del modelo (Ecuacion 7):

dc I—

(% _ g (allz-7'vc) = 0.0 x Jo.11
dc

| on

k c(0) = qSSﬁS’Q'

Ecuacion 7 Evolucion de la concentracion (Problema B)

Cuando las concentraciones calculadas con el modelo sean muy préximas a las concentraciones
medidas, el punto de vertido real supondremos que sera el mismo que se emplea para calcular la
solucion del modelo.

Al igual que en el caso anterior, estamos ante un problema complejo cuya resolucion requiere de
métodos numericos sofisticados (elementos finitos para resolver la ecuacion del modelo y un algoritmo
de puntos interiores para minimizar la funcion). En la seccion de resultados veremos las diferentes
pruebas que hemos realizado para validar el algoritmo.
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4 RESULTADOS Y DISCUSION

4.1 Validacion del algoritmo

Se realizaron dos pruebas para comprobar que el algoritmo matematico funcionaba correctamente.
Para ello, partimos de dos valores arbitrarios para los coeficientes de difusion (&, b). Con estos valores
de coeficientes de difusion se generaron unas medidas sintéticas (como las que se obtuvieron en el
laboratorio). Con estas medidas se ejecutdo el algoritmo y se obtuvieron dos valores de
ar y by muy similares a los introducidos inicialmente, confirmando asi el correcto funcionamiento del
algoritmo. Esta misma prueba se realizO de nuevo con otros valores distintos de coeficientes de
difusion (@, b) como se aprecia en la Tabla 4-1.

PROBLEMAA | g, by as by
PRUEBA 1 1,5 0,2 1,50182 | 0,199226
PRUEBA 2 2 0,5 1,99994 | 0,500014

Tabla 4-1 Valores obtenidos en las pruebas de validaciéon (Problema A)

Una vez confirmada la validacion del algoritmo para la determinacion del coeficiente de difusion
(““Problema A’”), se realizd lo propio para la validacion del algoritmo disefiado para la determinacion
del punto de vertido (‘‘Problema B’”).

Sin embargo, en este caso, nos encontramos con que el algoritmo de optimizacion IPOPT no
proporcionaba los resultados esperados, posiblemente, debido a la aproximacion considerada para la
Delta de Dirac. En este caso, la Delta de Dirac se aproximo6 por una funcion de clase infinito con
soporte compacto. El problema es que el soporte de dicha funcion (puntos en los cuales toma valores
distintos de cero) es proximo a la longitud caracteristica del mallado (1 cm) vy, por lo tanto, pequefios
movimientos de la fuente tenian una baja influencia en el funcional asociado a los errores cuadraticos
medios (gradiente muy pequefio).

Para intentar mitigar este problema, se desarrolld6 un algoritmo de optimizacion basado en un
método de gradiente con proyeccién (Ecuacion 8) [54]:

{ podado
ﬁn+1 = Pﬁ(ﬁn - pv](ﬁn))
Ecuacién 8 Algoritmo de optimizacion

Donde:
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- Py (p) es la proyeccion sobre Q (dominio de calculo y su frontera) del vector p, esto es, el
punto de Q mas cercano a p.

- VJ(p) es el gradiente del funcional de coste con respecto a la posicion.

- p es el paso para el algoritmo de optimizacion (considerandose lo suficientemente grande
para que se produzca un avance significativo en cada iteracion del método numérico).

- El test de convergencia que se ha implementado consiste en comprobar, o bien la diferencia
entre iterantes ||p,.; — Pnll 0 bien la norma del gradiente ||V](p,+1)Il. Si el valor de
alguna de las normas anteriores es inferior a un error maximo permitido (en este caso,
1.e — 08), el algoritmo se detiene.

A continuacion, en la Tabla 4-2 se muestra el resultado obtenido al aplicar el algoritmo anterior
para la estimacién del origen de la fuente, empleando datos sintéticos obtenidos al ejecutar el
algoritmo, partiendo de un punto de emisién arbitrario (x=10, y=9,5, z=4,75):

PROBLEMA B By Ps
x=10 |x=10,38885
PRUEBA 1 y=9,5 |y=8,858073
7=4,75 |z=4,416285

Tabla 4-2 Valores obtenidos en las pruebas de validaciéon (Problema B)

Tal y como se puede apreciar, el error del algoritmo de optimizacion es del orden de milimetros.

Desde el punto de vista matematico, el problema de estimar la posicion de la fuente es realmente
complejo. Por un lado, las ecuaciones que modelan el proceso de difusion del agente quimico estan
basadas en ecuaciones en derivadas parciales, y por otro se necesitan métodos numéricos sofisticados
para conseguir aproximar el valor de la solucion de la ecuacion y para minimizar la funcién asociada a
la busqueda de la posicion.

4.2 Resultados

Una vez realizada la validacion del algoritmo matematico se procedio a utilizar éste, tanto para la
prediccion de la dispersion del contaminante, como para la del origen de la fuente.

En las tablas siguientes se presentan los resultados obtenidos en las distintas pruebas de vertido y
recogida de contaminante, tanto en superficie como en profundidad.

Las concentraciones obtenidas en superficie aparecen recogidas en las siguientes tablas (Tabla 4-3,
Tabla 4-4, Tabla 4-5,Tabla 4-6):
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PUNTO DE VERTIDO: NODO 0,9 (2000 mg/l ; 100ml)
12 PRUEBA
Nodo X |Nodo Y |Tiempo (s) | Concentracién (mg/l) | Concentracion (mg/cm®)
7 9 423 0,7020997 0,0007021
14 9 467 0,308398 0,000308398
21 9 508 -0,7152231 -0,000715223
28 9 537 7,395013 0,007395013
5 11 573 1,46325 0,00146325
8 14 607 6,279527 0,006279527
11 16 640 6,56824147 0,006568241
14 18 672 11,9619423 0,011961942
5 7 713 9,83595801 0,009835958
8 4 745 4,84908136 0,004849081
11 2 783 6,92257218 0,006922572
14 0 812 12,5 0,0125

Tabla 4-3 Valores obtenidos en laboratorio 12 Prueba

PUNTO DE VERTIDO: NODO 0,9 (2000 mg/I ; 100ml) |

22 PRUEBA
Nodo X |Nodo Y |Tiempo (s) | Concentracién (mg/l) | Concentracién (mg/cm®)
5 11 77 7,854 0,007854
8 14 123 13,09448 0,01309448
11 16 171 2,841207 0,002841207
14 18 208 2,93307 0,00293307
7 9 252 -0,63648 -0,00063648
14 9 287 -1,0958005 -0,001095801
21 9 323 -0,96456 -0,00096456
28 9 365 1,06955 0,00106955
5 7 417 0,13779 0,00013779
8 4 480 1,17454 0,00117454
11 2 521 3,02493 0,00302493
14 0 562 5,5577 0,0055577

Tabla 4-4 Valores obtenidos en laboratorio 22 Prueba
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PUNTO DE VERTIDO: NODO 0,12 (2000 mg/l ; 100ml)

32 PRUEBA

Nodo X |Nodo Y |Tiempo (s) | Concentracion (mg/l) | Concentracion (mg/cm®)
7 4 55 2,644356 0,002644356
13 5 103 1,3976378 0,001397638
19 4 140 -0,2559055 -0,000255906
23 1 173 2,1850393 0,002185039
5 15 215 3,707349 0,003707349
13 16 248 2,486876 0,002486876
20 16 278 0,045931 0,000045931
28 13 310 1,21391 0,00121391
6 9 349 -0,675853 -0,000675853
14 9 380 -0,452755 -0,000452755
22 9 423 -0,702099 -0,000702099
28 9 453 4,822834 0,004822834

Tabla 4-5 Valores obtenidos en laboratorio 32 Prueba

PUNTO DE VERTIDO: NODO 0,6 (2000 mg/I ; 100ml)

42 PRUEBA

Nodo X |Nodo Y |Tiempo (s) | Concentracién (mg/l) |Concentracién (mg/cm®)
11 9 48 -0,88582677 -0,000885827
18 9 82 -0,8727034 -0,000872703
23 10 124 -0,7677165 -0,000767717
27 7 173 -0,8727 -0,0008727

7 2 217 -0,08530184 -8,53018E-05
11 5 258 -0,7677165 -0,000767717
22 5 296 -0,465879 -0,000465879
27 1 329 4,6128608 0,004612861

4 13 375 2,1981627 0,002198163
13 13 413 1,16141732 0,001161417
22 14 454 -0,2559055 -0,000255906
27 17 489 4,8622047 0,004862205

Obteniéndose en profundidad las siguientes concentraciones (Tabla 4-7,

Tabla 4-10):

Tabla 4-6 Valores obtenidos en laboratorio 42 Prueba
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PUNTO DE VERTIDO: NODO 0,9 (2000 mg/I ; 100ml) |

12 PRUEBA

Nodo X |Nodo Y |Tiempo (s) |Concentracién (mg/l) |Concentracion (mg/cm®)
7 9 423 0,32152231 0,000321522
14 9 467 -0,82021 -0,00082021
21 9 508 -0,8070866 -0,000807087
28 9 537 -0,2559055 -0,000255906
5 11 573 0,36089239 0,000360892
8 14 607 0,12467192 0,000124672
11 16 640 -0,4658793 -0,000465879
14 18 672 0,29527559 0,000295276
5 7 713 -0,4527559 -0,000452756
8 4 745 -0,7283465 -0,000728347
11 2 783 -0,675853 -0,000675853
14 0 812 -0,3346457 -0,000334646

Tabla 4-7 Valores obtenidos en laboratorio 12 Prueba

PUNTO DE VERTIDO: NODO 0,9 (2000 mg/I ; 100ml) |

22 PRUEBA

Nodo X |Nodo Y |Tiempo (s) |Concentracién (mg/l) |Concentracién (mg/cm®)
5 11 77 0,636482 0,000636482
8 14 123 20,426509 0,020426509
11 16 171 2,5131233 0,002513123
14 18 208 4,75721 0,00475721
7 9 252 3,366141 0,003366141
14 9 287 2,3687664 0,002368766
21 9 323 -0,281522 -0,000281522
28 9 365 -0,0984252 -9,84252E-05
5 7 417 0,741469 0,000741469
8 4 480 0,5839895 0,00058399
11 2 521 1,1220472 0,001122047
14 0 562 9,586614 0,009586614

Tabla 4-8 Valores obtenidos en laboratorio 22 Prueba
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PUNTO DE VERTIDO: NODO 0,12 (2000 mg/l ; 100ml)

32 PRUEBA
Nodo X |Nodo Y |Tiempo (s) |Concentracion (mg/l) |Concentracion (mg/cm®)
7 4 55 -0,9251968 -0,000925197
13 5 103 0,1115485 0,000111549
19 4 140 -0,465879 -0,000465879
23 1 173 0,00656168 6,56168E-06
5 15 215 1,6076115 0,001607612
13 16 248 3,2480315 0,003248032
20 16 278 0,33464567 0,000334646
28 13 310 10,0065617 0,010006562
6 9 349 1,187664 0,001187664
14 9 380 -0,0459317 -4,59317E-05
22 9 423 4,4422572 0,004442257
28 9 453 13,064304 0,013064304

Tabla 4-9 Valores obtenidos en laboratorio 32 Prueba

PUNTO DE VERTIDO: NODO 0,6 (2000 mg/I ; 100ml)

42 PRUEBA
Nodo X |Nodo Y |Tiempo (s) |Concentracién (mg/l) |Concentracién (mg/cm®)
11 9 48 2,1062992 0,002106299
18 9 82 1,60761155 0,001607612
23 10 124 0,2165354 0,000216535
27 7 173 8,628608 0,008628608
7 2 217 0,728346 0,000728346
11 5 258 1,9356955 0,001935696
22 5 296 3,6548556 0,003654856
27 1 329 18,2349081 0,018234908
4 13 375 -0,019685 -0,000019685
13 13 413 5,3083989 0,005308399
22 14 454 4,25853018 0,00425853
27 17 489 4,8622047 0,004862205

Tabla 4-10 Valores obtenidos en laboratorio 4* Prueba

Estos datos se introducirian en el algoritmo matematico con el fin de determinar los coeficientes de
difusion (‘‘Problema A’’). Sin embargo, como se puede apreciar en las tablas, algunas de las
concentraciones de las muestras recogidas resultaron negativas, posiblemente debido a los errores
asociados a la determinacion de la recta de calibrado o por la propia sensibilidad del

espectrofotometro.

Una vez introducidos los datos sefialados en las tablas, despreciando las concentraciones
negativas, el modelo matematico proporcioné unos valores de los coeficientes de dispersion muy
dispares, como se puede apreciar en las tablas que se muestran a continuacion (Tabla 4-11 y Tabla

4-12):
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SUPERFICIE | Pruebal | Prueba2 | Prueba 3 Prueba 4
a 0,0800049 | 0,203751 0,08 1,14379

b 1,11138 0 0 0,724524
Tabla 4-11 Coeficientes a y b. Superficie

PROFUNDIDAD | Pruebal Prueba 2 Prueba 3 Prueba 4
a 0,397521 0,999092 0,08 0,636093

b 0,731916 0,9999 0,934547 | 1,06691E-07
Tabla 4-12 Coeficientes a y b. Profundidad

Posteriormente se repitio el experimento, pero esta vez todas las concentraciones negativas se
consideraron de valor igual a cero a la hora de introducirlas en el algoritmo. Al ejecutar el modelo con
estos nuevos datos, se consiguié minimizar sustancialmente algunos errores, pero sin alcanzar todavia
un resultado lo suficientemente preciso en la definicion de los coeficientes a y b (Tabla 4-13 y Tabla
4-14).

SUPERFICIE | Pruebal | Prueba?2 | Prueba 3 Prueba 4
a 0,0800002 | 0,2004379 0,08 0,08

b 0,907012 0 0 1,27763
Tabla 4-13 Coeficientes a y b. Superficie

PROFUNDIDAD | Prueba 1l Prueba 2 Prueba 3 Prueba 4
a 0,0800002 | 0,999467 0,08 0,308393

b 0,924043 0,999829 0,849774 0,361428
Tabla 4-14 Coeficientes a y b. Profundidad

Por ultimo, se utilizd una tercera aproximacion, fusionando esta vez, por tener los mismos puntos
de vertido, los datos obtenidos de las pruebas 1 y 2 en superficie, los datos de las pruebas 1 y 2 en
profundidad y por ultimo fusionando estas dos pruebas obteniendo en un fichero los datos de las
pruebas 1y 2 en superficie y en profundidad. Este proceso se ejecutd considerando en una ocasion las
concentraciones negativas o nulas como concentraciones de valor igual a 0 (Tabla 4-15), y en otra
ocasion despreciandolas (Tabla 4-16).

Con esta nueva estrategia, al fusionar un mayor numero de datos, se pretendia minimizar la
influencia que pudieran tener los datos errdneos existentes en el resultado final del proceso (si tenemos
3 puntos y uno de ellos es incorrecto, su incidencia en el resultado final serd muy grande, mientras que
si tenemos 100 puntos, el impacto de un error sera significativamente menor). Efectivamente, esta
nueva aproximacion mejoro significativamente la determinacion de los coeficientes, si bien los
resultados no pueden considerarse del todo satisfactorios.

Concentraciones | oo yega | PRUEBA | PRUEBA
negatlvas

: A B C
despreciadas

a 0,814729 | 0.851381 | 0, 93948

b 176141 | 175489 | 1,73461

Tabla 4-15 Coeficientes a y b. Datos fusionados_Concentraciones negativas despreciadas
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Concentraciones | PRUEBA | PRUEBA | PRUEBA
negativas =0 A B C
a 0,951289 | 0,806091 | 1,08921
b 1,66099 | 1,73821 | 1,68995

Tabla 4-16 Coeficientes a y b. Datos fusionados_Concentraciones negativas=0

Siendo: (PRUEBA A) 1-2 Superficie; (PRUEBA B) 1-2 Profundidad; (PRUEBA C) 1-2 Superficie-Profundidad.

Por ser la prueba C (1-2-Superficie-Profundidad) la que contenia un mayor numero de datos, se
utilizaron los coeficientes obtenidos en la misma para realizar el estudio de la estimacion del origen de
la fuente (“Problema B”), obteniendo los siguientes resultados (Tabla 4-17).

SO EEI0 7SS Concentraciones
PRUEBA C negativas : _
. negativas =0
despreciadas
. x=0 x=0
P, y=9 y=9
z=9,5 z=95
x= 10,002 x= 12,1407
P, y=7,99936 y=4,14017
7= 3,12198 z=17,91813

Tabla 4-17 Resultados punto de emisién. Prueba C

El error en la determinacion final de la posicion puede ser debida a distintos motivos. Ademas de
las limitaciones intrinsecas del modelo matematico, se estima que el nUmero de muestras deberia ser
bastante mayor, realizdndolas ademas a distintas profundidades, de manera que se pueda obtener una
mejor definicidn de los coeficientes de difusion.

A continuacion, afiadimos una serie de imagenes correspondientes a la simulacion de la evolucién
de la concentracion en determinados tiempos de la prueba C, empleando los coeficientes de difusion
calculados al considerar todas las medidas (las negativas como cero). Se observa como, a partir de los
60 segundos de simulacion, la concentracion se homogeniza por lo que la discriminacion en la
componente espacial en las mediciones comienza a no ser relevante.

- Tiempo 10 segundos. Los valores negativos en la escala se corresponden a un error en el
programa de visualizacion, se ha comprobado que las concentraciones son estrictamente
positivas y que se verifica el principio de conservacion de la masa. Esto es, la masa total de
fosforo en el recinto no se altera con el tiempo (Figura 4-1).
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Figura 4-1 Evolucidn del contaminante t10

- Tiempo 20 segundos. Continua la evolucién del vertido de fosforo en el tanque (Figura
4-2).
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Figura 4-2 Evolucion del contaminante t20

- Tiempo 40 segundos. Ya se empieza a notar un efecto de homogenizacion en el valor de las
concentraciones (Figura 4-3).

41



PABLO CABALLERO VENTAS
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Figura 4-3 Evolucion del contaminante t40

- Tiempo 60 segundos. Se aprecia como la concentracion del fosforo es practicamente
homogénea en todo el dominio (Figura 4-4).
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Figura 4-4 Evolucidon del contaminante t60
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5 CONCLUSIONES Y LINEAS FUTURAS

5.1 Conclusiones

Con los datos obtenidos en las ocho pruebas realizadas en el laboratorio (cuatro en superficie y
cuatro en una profundidad de 3cm) se ejecuto el algoritmo matematico numerosas veces con el fin de
reducir errores. En el primer proceso experimental se introdujeron los datos en el algoritmo
despreciando las concentraciones negativas, con lo que se obtuvo un resultado bastante alejado del
esperado, no alcanzando a cumplir con los objetivos minimos establecidos al inicio del estudio.

Posteriormente se llevo a cabo una aproximacion diferente, utilizando los mismos datos obtenidos
en el laboratorio, y ejecutando el mismo algoritmo, pero esta vez las concentraciones negativas se
consideraron nulas a la hora de introducirlas en el algoritmo, para evitar que se distorsionaran los
resultados del mismo.

Con esta aproximacion se consiguid reducir la magnitud inicial del error en la determinacion de los
coeficientes de dispersion, pero con resultados todavia insatisfactorios a los efectos del trabajo.

Finalmente se utiliz6 una ultima aproximacion, donde se fusionaron los datos de las pruebas 1y 2
realizadas en superficie y los de las pruebas 1 y 2 realizadas en profundidad, integrando igualmente los
datos en superficie con los de profundidad. Con este procedimiento se corrigieron los principales
errores de los anteriores procesos experimentales, consiguiendo un grado de precision aceptable en la
determinacion de los coeficientes de difusion, pero no asi en la determinacion del punto de vertido de
contaminante.

Se considera que los objetivos del trabajo se han cumplido parcialmente. EI modelo matematico
puede considerarse valido en lo que respecta a la determinacién de los coeficientes de difusion,
pendiente en cualquier caso de la posibilidad de mejorarlo, mediante una revision detallada que nos
permita ajustar alguna de las suposiciones efectuadas, y descritas en el apartado correspondiente, o
introducir otras nuevas. lgualmente, para obtener una determinacion mas precisa de los coeficientes de
difusion, seria necesario tomar un mayor numero de muestras, haciéndolo ademas a distintas
profundidades.

Sin embargo, los resultados obtenidos en la determinacion del origen de la fuente distan de ser
satisfactorios. El algoritmo desarrollado proporciona en este caso unas coordenadas con un error
apreciable, tanto a nivel tedrico como experimental. Se considera que estos errores pueden ser
fundamentalmente debidos a las aproximaciones empleadas en el desarrollo del modelo matematico, y
en particular en la funcion Delta de Dirac, y las propias limitaciones del algoritmo.

Igualmente, las limitaciones espaciales y temporales del estudio han podido afectar de alguna
manera a la precision de los resultados. Efectivamente, las restricciones de espacio han obligado a
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emplear un recipiente aislado de pequefias dimensiones. La utilizacion de una escala tan reducida ha
contribuido sin duda a magnificar los pequefios errores de medicién que se producen forzosamente
durante las pruebas de vertido y recogida de las muestras. Ademas, los procesos de vertido y recogida
de muestras, asi como la definicion del algoritmo matematico, y su posterior ejecucion, requieren de
una mayor ventana de tiempo si se quieren realizar con la debida precision.

5.2 Lineas futuras

Conforme a las conclusiones alcanzadas, se considera que este trabajo se puede seguir
desarrollando hasta conseguir en su totalidad los objetivos iniciales planteados. El desarrollo de
modelos que permitan la identificacion de las fuentes contaminantes y de sus procesos de dispersion,
nos sigue pareciendo un esfuerzo prioritario para proteger la calidad de nuestras aguas.

En caso de que asi se decidiese, seria conveniente actuar en tres campos simultaneos:

En primer lugar, y si bien el modelo matematico se considera parcialmente adecuado, se estima
conveniente hacer una revisién de los algoritmos planteados, en particular de las suposiciones
efectuadas, de manera que podamos confirmarlas y, en su caso, completarlas o introducir otras nuevas.

Se estima igualmente necesario llevar a cabo el experimento utilizando un recipiente aislado a
mayor escala, tan grande como las condiciones del laboratorio lo permitan, utilizando herramientas de
mayor precision para la realizacion de las pruebas de vertido y recogida, y con una ventana mas amplia
de tiempo donde se puedan repetir las pruebas que sean necesarias.

Por altimo, seria interesante seguir centrando el estudio en las fuentes de fosfatos, para introducir
menos variables y darle una mayor continuidad al trabajo realizado, aunque la experimentacion con
fuentes contaminantes diferentes podria aportar también conclusiones interesantes y complementarias
a las del presente estudio.
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