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Resumen

En este trabajo se presenta una herramienta predictiva de simulacién numérica de
flujo unidimensional de agua en lamina libre y transporte de solutos, combinada con
técnicas de optimizacion y control usando variables adjuntas. Para la resolucion de las
ecuaciones gobernantes, el énfasis se pone en la correcta discretizacion de las ecuacio-
nes de transporte con las ecuaciones del flujo de aguas poco profundas, con el fin de
garantizar soluciones conservativas y no oscilatorias. El modelo de calidad implemen-
tado se basa en las ecuaciones en Water Quality Analysis Simulation Program (WASP)
que requiere diez variables de estado, incluida la temperatura del agua. Este sistema
se resuelve simultdneamente al flujo hidrodindmico para caracterizar adecuadamente
la calidad de una masa de agua. El sistema de ecuaciones diferenciales no lineales en
derivadas parciales hiperbolicas (de aguas poco profundas y ecuaciones de transpor-
te) se resuelve mediante un esquema de Godunov que se basa en la resolucion de los
problemas de Riemann en cada pared. La eficiencia y precision de la herramienta se
verifica en varias aplicaciones tanto sintéticas como reales. Con el proposito de mejo-
rar la prediccion de la calidad del agua en un evento real, se incluye un algoritmo de
control basado en el método del gradiente descendente que permite, entre otras cosas,
recuperar la informaciéon de la condicion inicial, las condiciones de contorno, una fuen-
te o de los diversos parametros que intervienen en el modelo de calidad de agua. La
informacion del gradiente se obtiene mediante el método de los estados adjuntos, que
permite calcular la sensibilidad de la variable deseada con respecto al error cometido.
La formulacion desarrollada se aplica a diversos casos analiticos y reales para recons-
truir, entre otras, la variacion de la temperatura del aire en el rio Ebro en un evento
transitorio de 10 dias de duracién. Ademas se utiliza una librerfa de optimizaciéon de

uso libre para comparar los resultados obtenidos con el método adjunto implementado.
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CAPITULO

Introduccion

Motivacion

La calidad del agua en los rios se ha visto mermada en las tltimas décadas debido
a las grandes extracciones de agua y al incremento de las descargas con altos niveles
de contaminacién. Ademaés, su consumo esté en proporcion directa con el crecimiento
poblacional y el cambio econémico hacia patrones mas intensivos. En 1999 la poblaciéon
mundial era de 6000 millones, en octubre de 2011, de 7000 millones de personas y a
finales del 2019, somos 7594 millones. Con este crecimiento tan drastico esta previsto
que la poblacion mundial aumente en mas de 1.000 millones de personas en los proximos
15 anos, por lo que se alcanzarian los 8500 millones en 2030, 9700 en 2050 y 11200
millones en 2100 [89]. Este aumento poblacional significa que el uso global de agua
dulce, es decir, las extracciones para usos agricolas, industriales y municipales, se han
multiplicado casi por seis desde 1900. Como ejemplo, en 1999 este consumo alcanzé
valores de los 3.65 trillones de m® y en el 2014 los 3.99 trillones de m®. Para mantener
la sostenibilidad de los recursos hidricos, las tasas de extraccion de agua deben estar
por debajo de la reposicion de agua dulce. Esta renovacion a nivel mundial también
esta decreciendo constantemente; en 1992 este flujo era de 8010 m3 y para el 2014 su
valor fue 5920 m?3.

Para mejorar la calidad del agua frente a un incremento de vertidos producto del
aumento poblacional, se requiere que la poblacién completa tenga acceso a instalaciones

de saneamiento mejoradas. En el ano 2000, uno de los objetivos del desarrollo del



2 Introduccion

milenio era que el 77 % de personas tuvieran este servicio de saneamiento basico para
el 2015. Sin embargo esta meta no se alcanzé porque solo se avanzé hasta el 68 % (del
54 % de partida en 1990). Es decir, otro 29 % de la poblacion mundial tuvo acceso a
este servicio. Para este intervalo de tiempo (25 afnos) el nimero total de personas sin
saneamiento se ha mantenido casi constante. En 1990, la cifra de personas carentes de
esta prestacion fue de 2490 millones, mientras que para el 2015 esta cifra disminuyo6 a
2390 millones [107].

Ante esta problemaética se deben tomar decisiones de prevencién y control de la
salud de los cuerpos de agua con el fin de garantizar este recurso en cantidad y calidad
a las generaciones futuras. Una de las acciones puesta en marcha por algunos paises es
la creacion de normativas como la directiva marco del agua (DMA) [19]. Esta norma
estd regida por el parlamento Europeo y establece un marco de actuacién comunitario
en el &mbito de la politica de aguas, promoviendo un uso sostenible que garantice la
disponibilidad del recurso natural a largo plazo. La DMA establece un marco para la
proteccion de las aguas continentales, de transicion, costeras y subterraneas con los

siguientes objetivos [19]:

e La prevencion del deterioro adicional y la proteccion y mejora tanto de los ecosis-

temas acuaticos como de los ecosistemas terrestres dependientes.
e La promocion de los usos sostenibles del agua.
e La proteccion y mejora del medio acuético.
e La reduccién de la contaminaciéon de las aguas subterraneas.
e La paliacion de los efectos de inundaciones y sequias.
e El suministro suficiente de agua superficial o subterranea en buen estado.

En este sentido, la propia directiva establecié un propésito claro para el 2015: el buen
estado de los ecosistemas acuaticos de todos los paises de la Uniéon Europea. Para este
fin, debieron desarrollarse y aplicarse planes de gestion. En su articulo 8, relacionado
con el seguimiento del estado de las aguas superficiales, se decretd6 en uno de sus
literales que los estados miembros deberian velar por el establecimiento de programas
de vigilancia con el objeto de obtener una visién general coherente y completa del
estado de las aguas en cada demarcacion hidrografica. Estos programas, en el caso de
las aguas superficiales, incluian el seguimiento del volumen y el nivel del flujo en la
medida que fuese pertinente para el estado ecologico y quimico de los cuerpos de agua.
Otro aspecto considerado por esta normativa fue el planteamiento combinado respecto

de las fuentes puntuales y difusas, con el fin de establecer controles sobre su emision.
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Para el seguimiento del estado ecologico y quimico de las aguas superficiales, los
estados miembros debian elaborar mapas en los que se mostrase la red en donde se
midiesen los parametros representativos del estado de cada indicador de calidad perti-
nente. Estos puntos de control debian localizarse de tal forma que pudieran constituir

una evaluacion general de la condicion actual de esas fuentes de agua.

La periodicidad de los controles de vigilancia, segtin 1la DMA, se establecié conforme
a un nivel aceptable de fiabilidad y precision de indicadores de calidad biologicos,
hidromorfologicos y fisicoquimicos. La Tabla 1.1 muestra la periodicidad sugerida en

los rios.

Indicador de calidad

Biolégicos

Fitoplancton 6 meses
Otra fauna acuética 3 afios
Macroinvertebrados 3 anos
Peces 3 anos
Hidromorfolégicos

Continuidad 6 afos
Hidrologia continuo
Morfologia 6 anos
Fisicoquimicos

Condiciones térmicas 3 meses
Oxigenacién 3 meses
Salinidad 3 meses
Estado de los nutrientes 3 meses
Estado de acidificacién 3 meses
Otros contaminantes 3 meses
Sustancias prioritarias 3 meses

Tabla 1.1: Periodicidad de los distintos indicadores de calidad (DMA)

La DMA indica que las medidas preventivas pueden basarse en un estudio deri-
vado de la utilizacion de modelos de prediccion o métodos de andlisis a posteriori,
que pueden servir de apoyo a la gestion de las distintas cuencas. En este sentido,
se han desarrollado diferentes modelos de calidad que permiten describir la compleja
interaccion de los sistemas fisicos y quimicos. El trabajo pionero en este campo fue
realizado por Streeter and Phelps [115], quienes desarrollaron curvas de decaimiento
del oxigeno disuelto (OD). Sobre esta base, autores como Theriault [120], Fair [37],
Howland and Thomas Jr [46], Li [67], Camp [18], Dobbins [33], Ambrose et al. [1| ¥
Thomann and Mueller [121], entre otros, han contribuido con mas avances sobre este
tema. Estos avances en modelacion asi como muchos modelos de calidad desarrolla-
dos como AQUATOX, BLTM, EDP RIV1, QUAL2E, QUASAR, RWQM1, SIMCAT,
TOMCAT, WASP, WQRRS han proporcionado los principios sobre la modelizacion
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de la calidad para diversos parametros y bajo diferentes condiciones. En las Tablas
1.2, 1.3, 1.4 se presenta una comparacion detallada de conceptos, hipotesis, fortalezas,
limitaciones, variables de estado y procesos que se simulan, caracteristicas hidraulicas,

etc. de los modelos de calidad previamente citados.

D QUAL2E/

Var./Proc. AQUATOX BLTM 2= OUALaKw QUASAR RWQM1 SIMCAT TOMCAT WASP WQRRS
Alcalinidad *

Algas * * * * *

Algas  de * *
fondo

NH4,NO3 * * * * * * * *
Anoxia *

Bacterias * * * * * *
(col.)

Balance de * *

calor

Carbono *
total

C.I.T. * %

Ca *

Conductividad * *

DBO * * * *

DBO-C * * * * * *

(lenta,

répida)

DBO-N *

DQO * * *

Dos * * *
Diagénesis * * *

sed.

Detritos * * * *
Ecotoxicidad *

Efectos del * *

sed.

Efectos del *

OD  sobre

la biota

P * * * * * *
Fitoplancton * * * *
Hidraulica * * * *
Fe *

Mg *

Metabolismo *

hiporreico

Macréfitas * *

M. O. P. *

M.O.P. 1. *

(Continida en la pdgina siguiente)
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(Viene de la pagina anterior)

Var./Proc. aquarox Brrm EPRD QUALZE/  quasar  RwQMm1 SIMCAT TOMCAT WASP
Nitrogeno * * * * * *
Nutrientes * * * *
NO2 * * *
ODb * * * * * * * * * *
Ortofosfato * * %

Org. hete. *

Perifiton * *
Patogenos *

pH * * * * * *
Salinidad * *

Sed. *

S.S. L * *

S.D. T. * *

S. 0. D.. *

S.0.D. L. *

Temperatura * * * * *
Zooplancton * *

(col. coliformes, C. I. T.: Carbono Inorgéanico Total, sed.: sedimentos, M. O. P.: Materia Organica Particulada
M. O. P. I.: M. O. P. Inerte, Org. het.: Organismos heterotréficos, S. S. 1.: Solidos Suspendidos Inorganicos
S. D. T.: S. Disueltos Totales, S. O. D.: Sustancias Organicas Disueltas)

Tabla 1.2: Procesos incluidos en modelos de calidad de agua

Descrip. proceso Datos
Modelo - Aprox. mode.
Empi. Mecanis. Deter. Estocas
AQUATOX 2D; E * B.E.D * *
BLTM 1D; D * E.C.D *
EDP RIV1 1D; D * E.C.D *
QUAL2E- 1D; E, D * Balan. Masa *
QUAL2Kw
QUASAR 1D; D, Estos. * RSCA *
RWQM1 1D; D * E.C.D *
SIMCAT 1D; E, Estos. * RSCA *
TOMCAT 1D; E * RSCA *
WASP 1D, 2D, 3D; * Balan. masa *
E,D
WQRRS 1D; E, D * E.C.D *

(E: Estacionario, D: Dindmico, Estos: Estocastico
RSCA: Reactores en Serie Continuamente Agitados, 1D, 2D, 3D: 1, 2 y 3 dimensiones
B.E.D: Balance Ecuacion Diferencial, E.C.D: Ecuacion Convecciéon Difusion)

Tabla 1.3: Comparacién de modelos de calidad de acuerdo a su funcionalidad
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Modelo Fortalezas Debilidades Referencia
AQUATOX Incorpora efectos ecologicos y andli- No permite estratificacion din&dmica, [90]
sis de incertidumbre, simula hasta 20  algas y macroéfitas se simulan en estado
especies quimicas simultaneamente, es  estacionario, no simula metales.
libre, permite enlazarse con HSPF y
SWAT.
BLTM Minimiza la dispersion numérica, los  No incluye DBO-C de la muerte de las  [55]
coeficientes de dispersion varfan con el  algas, nimero limitado de confluencias
sub-tramo. y elementos computacionales.
EDP RIV1 La especificacion de datos temporales  Modelizacion 1D y no incluye proceso  [34]
de entrada y la geometria son flexibles, de transporte de sedimentos.
permite simular secciones arbitrarias y
estructuras de control hidraulicas.
QUAL2E- Permite simular tanto fuentes puntua- No simula confluencias, asume estado  [16, 20, 87, 102,
QUAL2Kw les y no puntuales, incluye DBO-C de  estacionario. 115]
la muerte de las algas, analisis de in-
certidumbre automaético.
QUASAR Incluye DBO-C de la muerte de las al-  Requiere gran cantidad de datos, noes  [125, 126, 127]
gas, adecuado para modelar grandes un modelo hidrodindmico completo.
sistemas fluviales.
RWQM1 Compatible con modelos de plantas de  La hidrodinamica se resuelve por el  [104]
tratamiento de aguas residuales con lo- modelo de onda cinematica, asume dis-
dos activados, el enfoque de los proce-  ponibilidad de oxigeno y nitrato.
sos son similares a los modelos de fan-
gos activados.
SIMCAT Auto-calibracion, simulacién rapida Aproximacién muy simple de los pro-  [124]
con pocos datos requeridos, evaltia ra-  cesos fisico-quimicos de los solutos.
pidamente el impacto de las fuentes
puntuales.
TOMCAT Mejor precision que SIMCAT, simula-  Aproximaciéon muy simple de los pro- [12]
cion rapida con pocos datos requeridos.  cesos fisico-quimicos de los solutos.
WASP Tiene una estructura de modelado muy  Requiere un modelo externo hidrodina-  [2, 3, 30, 128,
flexible, puede combinarse con EU-  mico, el calculo de flujo de sedimentoes ~ 129]
TRO (médulo de eutrofizacion) y TO-  muy simplificado, no simula perifiton o
XTI (compuestos toxicos). macroalgas, requiere extensa informa-
cién de entrada, no simula escenarios
tales como roturas de presas.
WQRRS Evalaa los procesos de eutrofizaciéon en  No incluye variaciones longitudinales [24]

forma simplificada, evalia la estratifi-
cacion vertical de parametros fisicos,
quimicos y biologicos.

del cauce, no considera la competencia
entre especies individuales.

Tabla 1.4: Comparacion de fortalezas y debilidades entre modelos de calidad

A pesar de la amplia literatura disponible, solamente hay algunos casos de aplicacion

[68, 54, 130, 47]. Una de las razones plausibles de tal paradoja esté en la disparidad

entre los datos que estan siendo monitoreados en las estaciones de control y los datos

requeridos como entradas para los modelos. Otra causa en la limitacion de su aplica-

cion se debe al detalle y la frecuencia con el que son medidos los indicadores (Tabla

1.1). Ademas, merece la pena destacar también que la mayoria de los parametros de

entrada como la demanda de oxigeno desde el sedimento, extincion de luz, solidos orga-
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nicos/inorgénicos y disueltos/suspendidos, varias formas de patogenos, varias formas
de demanda bioquimica de oxigeno (DBO) como la DBO-N, DBO-C (lenta y réapida)

no tienen protocolos de monitoreo definidos [111].

El resultado de esta discordancia entre las necesidades de datos de los modelos y
las limitaciones en las mediciones de campo disponibles impacta negativamente en las
simulaciones de un escenario real. Los modelos son incapaces de capturar los marcados
cambios que se producen a lo largo del tiempo de un soluto, en un tramo de rio,
en ausencia de suficientes datos de entrada. Esto representa un problema en la fase
de calibracion, donde se define la incertidumbre del modelo elegido, llegando a la
conclusion que el grado de incertidumbre de un modelo depende de la calidad de los

datos, del ajuste de los pardmetros y de la estructura.

Para minimizar de alguna manera los errores en cuanto a calidad de datos se refiere,
se cre6 el sistema de monitoreo del medio ambiente global con el fin de estandarizar
una red global para el monitoreo de la calidad del agua. Los parametros méas impor-
tantes que se incluyeron en esta regularizacion fueron OD, DBO, coliformes fecales,
nitratos y constituyentes quimicos tales como contaminantes mayores, metales pesados
y compuestos toxicos. Sin embargo, estas acciones resultan insuficientes para formular

los planes de restauracion de un rio [111].

Una posible soluciéon que permite reducir la discrepancia entre los datos medidos
y calculados a partir de un modelo predictivo de calidad de agua es el proceso de
prueba y error. Consiste en calcular repetidas veces un mismo escenario cambiando
sisteméaticamente uno de los pardmetros del sistema hasta lograr que la solucién esté
dentro de un error apropiado. Si este ejercicio se extiende a todas las variables que
se pretenden calibrar, el proceso puede transformarse en una tarea ardua y tediosa

resultando ineficiente.

Todos estos inconvenientes, ademas del desconocimiento por parte de los gestores
de las cuencas hidrograficas de las limitaciones y fortalezas de cada modelo, han pro-
piciado la escasa utilizacion de estos modelos en la asistencia para establecer nuevos

programas de calidad [22].

Ante esta realidad, se han realizado algunos avances para calibrar herramientas in-
formaticas y por ende minimizar las diferencias entre los datos simulados y observados.
Una de las técnicas més ampliamente usadas es el método inverso indirecto. Se cons-
truye formulando problemas de optimizacion no lineales. En términos generales existen
dos categorias disponibles para resolver este tipo de problemas inversos: los métodos

basados en el gradiente de una funcién objetivo y los algoritmos genéticos.
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A modo de ejemplo de adaptacion de estas técnicas a modelos de calidad de agua,
la familia de modelos QUAL cuenta con un sistema de auto-calibracién de parametros
mediante algoritmos genéticos [20]. Este proceso consiste en evolucionar una poblacion
de individuos sometiéndolos a acciones aleatorias, con el fin de encontrar la solucion
a un problema especifico. La idoneidad se determina como el reciproco del promedio
ponderado de la raiz normalizada, lo que equivale al valor de la diferencia entre las

predicciones del modelo y los datos observados.

Otro modelo que contempla un mecanismo de auto calibracién es SIMCAT, que
utiliza la técnica de analisis de Monte Carlo [124]. Este método no determinista se usa
para aproximar los valores de los parametros presentes en el modelo de calidad, los
cuales permitiran reducir las diferencias entre los valores observados y simulados. Estos
procesos podrian suponer nuevamente un consumo de tiempo elevado para conseguir el
objetivo buscado, elemento crucial ante un evento totalmente transitorio o la actuacion

inmediata sobre algtin vertido puntual.

En este contexto, se requiere que los nuevos modelos utilicen la alta capacidad
existente de los equipos informéaticos y las herramientas avanzadas para optimizar o
recuperar datos espaciales y temporales necesarios en las entradas de los distintos
modelos de calidad, en el menor tiempo posible y sobre cualquier evento producido.
Una alternativa es utilizar los métodos indirectos (basados en el gradiente) los cuales
hacen usos de las derivadas para la determinaciéon de las direcciones de busqueda.
La técnica de cuasi-Newton, o el gradiente conjugado no lineal, son algunos métodos
que utilizan el gradiente de la funcién objetivo o simplemente llamado funcional, el
cual depende directamente de un conjunto de soluciones de variables de estado de las

ecuaciones directas [71].

El funcional se puede conseguir por las derivadas de Fréchet, que son las derivadas
de las variables de estado con respecto a los parametros del modelo. El calculo de
esta sensibilidad por lo general puede suponer un alto coste computacional. La otra
alternativa de encontrar este gradiente es mediante el proceso basado en adjuntos.
Esta técnica, incluida en la teoria de los problemas inversos, calcula eficientemente el
gradiente de un funcional (medidas de valores simulados y observados) sin la necesidad
de las derivadas de Fréchet [84].

El método de estado adjunto es un procedimiento general para calcular el gradiente
de un funcional que depende de un conjunto de variables de estado, que a su vez son
soluciones de las ecuaciones de transporte. Al resolver un sistema adjunto se obtie-
nen las variables adjuntas que son las encargadas de reunir una medida global de la

sensibilidad del error que se desea minimizar con respecto a las variables de estado.
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Desde el punto de vista numérico, esta aproximacion capta la atencién porque requiere
resolver solamente un sistema lineal o no-lineal. A menudo resolver el gradiente con
respecto a los parametros del modelo comienza en una o dos evaluaciones de la simu-
lacion directa y este costo es casi independiente del niimero de parametros, lo que no
siempre ocurre cuando se obtiene a través de Fréchet [98]. Resultando ser el sistema
lineal independiente de los factores del modelo, el adjunto solo se evaliian una vez en

cada iteracion, convirtiéndose en una técnica muy eficiente.

La aplicacion del método adjunto se ha extendido a varios campos de investigacion.
En Meteorologia, particularmente en técnicas de asimilacion de datos basadas en el
método de control 6ptimo, Marchuk desarrolld el fundamento tedrico y demostré mu-
chas aplicaciones de modelos de circulacion atmosférico [72]. Trabajos como [83, 117]
demostraron la eficiencia en el calculo de la sensibilidad del funcional a los parametros
del sistema y la localizacién idénea de un depoésito de residuos nucleares. En aerodi-
namica de formas (continua y discreta) Jameson [48, 49| y Jameson and Reuther [51]
usaron la formulacion adjunta continua, para el diseno 6ptimo de las formas aerodina-
micas en flujos no viscosos transonicos. Jameson et al. [52] estudiaron el disefio inverso
en perfiles y alerones sobre flujos viscosos mediante las ecuaciones de Navier-Stokes.
Esta técnica también ha sido implementada por Jameson and Alonso [50] y [105] en
flujos subsbnicos, transonicos y supersonicos con mallas estructuradas de miltiples
bloques. En este mismo campo Kim et al. [58, 59] han estudiado la minimizacion de
la resistencia y/o maximizacion de la sustentacion en flujos viscosos y no viscosos. La
aproximacion adjunta continua ademas fue analizada por Anderson and Venkatakrish-
nan |5, 4] para el desarrollo de flujos viscosos y no viscosos en mallas no estructuradas.
Giles and Pierce [42] abordaron el tema de la aproximacion adjunta discreta y continua
enfatizando la simplicidad de las ideas en el contexto del algebra lineal, ademés de un
anéalisis de las propiedades de las soluciones a las ecuaciones adjuntas [40, 41| y de una

solucion analitica de la ecuacién adjunta utilizando la funciéon de Green [43].

En el campo de la hidrologia subterranea el método de la sensibilidad adjunta tam-
bién se ha utilizado ampliamente. Los sistemas hidrolégicos e hidraulicos de agua
superficial también se han beneficiado de la ingenieria de control. Lardner et al. [65]
estimaron los parametros del coeficiente de arrastre de fondo y una correcciéon de la ba-
timetria. La funcion se calculé mediante el método adjunto que reflejo las discrepancias
que se producen entre los valores medidos y observados. Por otra parte, Panchang and
Richardson [88] demostraron que el modelo inverso recupera estimaciones extremada-
mente satisfactorias de las viscosidades turbulentas incluso cuando la informacion es
escasa en un modelo de circulacion costera tridimensional. Lardner [64] y [131], entre

otros, demostraron que las condiciones de contorno abiertas en los modelos numeéricos
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de 2D se pueden tratar de manera efectiva usando la metodologia adjunta. El esquema
del modelo de marea propuesto por Lardner [64], se apoy6 en un método iterativo cono-
cido como el algoritmo cuasi-Newton de Broyden, Fletcher, Golfarb y Shanno (BFGS).
Sanders and Katopodes [109] presentaron un método de control de flujo transitorio en
canales abiertos. El algoritmo BFGS nuevamente se utiliz6 en el tratamiento iterativo,
que utiliz6 un método de sensibilidad adjunta para calcular de manera eficiente la in-
formacion del gradiente. Las ecuaciones adjuntas se derivaron de la forma diferencial
de las ecuaciones de agua poco profundas en 1D. Los mismos autores [110] también
derivaron las ecuaciones de la sensibilidad a través de las ecuaciones de aguas poco
profundas adjuntas en 2D. El método se aplic6 para un problema de mitigacién de
inundaciones, calculando la sensibilidad de la funcién objetivo que representaba una

medida del nivel de exceso de agua en una cierta ubicacion.

En este mismo contexto, [31, 62| implementaron el analisis de sensibilidad basado
en adjuntos para el control de compuertas de irrigacién en flujos de canal abierto con
diversas formas de seccion transversal. Lacasta and Garcia-Navarro [61] utilizaron la
aproximacion adjunta continua para reconstruir la informacion en un modelo 2D. Usan-
do la unidad de procesamiento grafico (GPU) resolvieron tanto el sistema fisico como
adjunto, logrando notables incrementos en la velocidad de resolucion. Ademas, estos
autores lograron reconstruir la informaciéon de la condicién de contorno en escenarios

transitorios a través de la técnica adjunta en aguas poco profundas [63].

La identificacion del coeficiente de rugosidad de Manning en aguas poco profundas
también fue analizado con la técnica adjunta. La minimizacién numérica se completod
por procedimientos con y sin restriccion sobre el método cuasi Newton de memo-
ria limitada, verificAndose una mayor convergencia, estabilidad numérica y eficiencia

computacional |32].

En el 4mbito de la calidad del agua, el método adjunto también ha sido usado pa-
ra obtener informacion acerca del origen de los vertidos peligrosos de una industria
quimica ante una descarga accidental o deliberada sobre el medio ambiente, la imple-
mentacion de estrategias para controlar la carga de un contaminante sobre un cuerpo

receptor y la estimacion de parametros en un modelo de calidad.
El método también es atractivo por:
e El ntimero de ecuaciones gobernantes no lineales presentes en un modelo de calidad.

e El niimero de pardmetros con diferentes escalas y unidades y muchos de ellos

dependientes del espacio.

e Las observaciones disponibles que se encuentran dispersas en los dominio temporal
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y espacial. El intervalo de estas mediciones pueden estar entorno a las semanas o meses.

Piasecki and Katopodes [95] presentaron un algoritmo para mitigar el impacto de
materiales peligrosos sobre el medio ambiente. La ecuacién adjunta proporciond de
forma eficiente y rapida la sensibilidad de la funcién objetivo a los cambios individuales
del vertido, permitiendo actuar sobre la concentracion real de la descarga en tiempo
real. La caracteristica mas notable de este modelo es la capacidad para gestionar
eventos transitorios sobre una cuenca real, con la restricciéon que el contaminante no

se somete a ningun proceso de degradacion.

Katopodes and Piasecki [56], [96] también desarrollaron un método para minimi-
zar el impacto de una o multiples fuentes sobre un cuerpo de agua. La ecuacion de
transporte adjunta se resolvio mediante la formulacién Galerkin del método de los ele-
mentos finitos. Con el esquema implementado se disminuy6 el esfuerzo computacional
comparado con el método de ecuacion de sensibilidad. Asimismo, se consiguié evaluar
la técnica en eventos transitorios y con transporte de solutos conservativos. Con el
método inverso se estimoé los parametros presentes en un modelo de calidad con ocho
variables de estado [112]. En este trabajo se usé la técnica variacional en conjuncion
con un modelo de eutrofizacién de 2D. La estimacion de los parametros iniciales se
realiz6 considerando los valores de referencia dados en la literatura. Finalmente, la
comprobacion de los valores 6ptimos se logréo mediante los valores “reales” fruto de

una, calibracion previa del modelo.

La formulacion adjunta también ha ayudado en la identificacion del coeficiente de
difusion de un soluto en un modelo bidimensional para flujos superficiales y estuarios
[97]. La calidad de los parametros estimados se realizé con la incorporacion de un
funcional. La ecuacion diferencial adjunta se resolvidé usando elementos finitos mientras
que los valores del gradiente se utilizan en el algoritmo iterativo no-lineal, para obtener
cada vez un valor actualizado del coeficiente de dispersion asociado con cada elemento.
Por ltimo, en la metodologia, presentada se concluy6 que no se puede estimar ningtn
parametro cerca de la ubicacion de la fuente debido a la hipotesis de mezcla vertical

completa.

El procedimiento adjunto también se ha aplicado a los modelos de calidad del agua.
Por ejemplo, Piasecki [92, 94| optimizo6 la concentracion del oxigeno disuelto controlan-
do las descargas de la demanda de oxigeno bioquimico carbénico (DOB-C). Usando el
proceso adjunto, se calcul6 la sensibilidad del OD con respecto a la carga de DOB-C.
Esta sensibilidad se utiliz6 en un algoritmo de optimizacién que logro buscar la carga
optima de DOB-C, de forma que la concentracion de OD se mantuviese por encima

de un nivel minimo requerido. En este trabajo se caracterizo el agotamiento del OD
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dentro de una corriente, formulando los procesos que influyen en los dos constituyentes
estudiados (la degradacion y la sedimentacion de la DOB-C), asi como también la re-
aireacion y la demanda de oxigeno de sedimentos (Dog). Sin embargo, estos procesos
se desarrollaron sin contemplar la dependencia de la temperatura. La informacién hi-
drodinamica necesaria para resolver las variables adjuntas se formul6é por medio de las
ecuaciones de aguas poco profundas. Las caracteristicas méas notables del estudio reali-
zado son: 1) La temperatura se modela con todos sus aportes externos desactivados. 2)
En todos los casos propuestos se requiere poco esfuerzo computacional. 3) Los valores
estandar de OD en uno de los casos propuesto llega a cumplirse controlando la carga
de amoniaco. 4) En el caso real el control se realiza por medio del control del caudal
descargado. 5) En todos los casos presentados se observan variaciones temporales que
son producto de la periodicidad de marea impuesta aguas abajo y las no-linealidades

presentes en los términos de reaccion.

Otro avance en los modelos de calidad fue la asignacion éptima de las descargas para
conseguir los objetivos de calidad en relacion con la concentracion de OD. En este caso
el problema inverso se abordé de forma integral, es decir, analizando como cambian
las variables dependientes con respecto a los cambios en los parametros y coeficientes
de reaccion presentes en el programa de simulacion de la calidad de agua (WASP
por sus siglas en inglés), con el proceso de temperatura constante. Para encontrar un
procedimiento eficiente que contemple todos estas variables se utilizo la metodologia
adjunta como una alternativa a la resolucion del problema directo para determinar la
informacion del gradiente. Del estudio se obtuvieron dos conclusiones: 1) El vector de
cargas para todas las especies tiene efectos de diferente magnitud sobre la concentracion
de OD en el nodo objetivo. Se observo que las concentraciones de OD son més sensibles
a las perturbaciones de carga de amoniaco, seguido muy de cerca por las cargas de OD
en el efluente y las de la DOB-C. 2) De los 26 coeficientes de reaccion incluidos, la Dog
present6 la mayor sensibilidad a la concentracion del OD, seguido por la velocidad
de re-aireacion, la degradacion de la DOB-C lenta, velocidad de mineralizacion del

nitrogeno organico (NO) y la velocidad de nitrificacion [93].

Finalmente, Neupauer [84] utiliz6 la aproximacion adjunta para determinar la sen-
sibilidad de un contaminante en un sistema de distribucién de agua con respecto a
un cambio en algin parametro presente en el sistema. Para resolver los estados de
sensibilidad en estado estacionario, tanto la simulacion hacia adelante (modelo fisico)
como la simulacion hacia atras se resolvieron usando el programa de dominio piblico
EPANET. Sin embargo, para los escenarios transitorios se propone una extension de
EPANET-BTX para la ecuacion adjunta. Cuando se analiz6 la sensibilidad con res-

pecto a la fuente se observo que disminuye a medida que aumenta la distancia desde
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el nodo fuente hasta el nodo objetivo.

Por lo tanto, el método adjunto ha sido utilizado en varias aplicaciones relacionadas
con el diseno, el flujo del agua y la calidad del agua en ambientes naturales y artificiales.
Este andlisis sirvié para conseguir un valor 6ptimo de un soluto para cumplir ciertos
estandares de calidad, de unos parametros (coeficientes de reaccion, difusion, etc) para
la calibracion de una fuente con el fin de evitar consecuencias nefastas. Sin embargo las
principales debilidades de estos estudios son la bisqueda de un valor 6ptimo constante
en el tiempo y la no inclusion del proceso de la temperatura con todos sus aportes
externos. Por tanto, se requiere una investigacion adicional de la metodologia adjunta
que se enfoque en la recuperacion de datos variables en el tiempo, considerando la
influencia de la temperatura en los modelos de calidad, asi como los pardmetros que

participan en su evoluciéon espacial y temporal.

Objetivos de la investigacién y estructura

El trabajo realizado en esta tesis se enmarca dentro de una de las lineas de investi-
gacion que se vienen desarrollando en el Grupo de Hidraulica Computacional (GHC),

para el desarrollo de nuevos esquemas numéricos para sistemas hiperbdlicos.

Dentro de esta linea, se ha estudiado la formulaciéon de un esquema numérico com-
binando el transporte de solutos en flujo unidimensional de aguas poco profundas con
un sistema de control que permita recuperar la informacion de las variables de estado
presentes en un modelo de calidad en regimenes transitorios, con el objeto de que sirva
como ayuda en la toma de decisiones en la gestion de una cuenca de un rio. El trabajo
se ha llevado a cabo dentro del proyecto “Herramientas eficientes de alta precision para
la simulacion y control de flujos medio ambientales” financiado por el Ministerio de

Ciencia y Competitividad de Espana.

Para alcanzar el objetivo principal simulacién del transporte y control de solutos
activos en flujos de superficie libre, es primordial la comprension de los mecanismos
que intervienen en el transporte, difusion y reaccion de las sustancias involucradas
dentro de un modelo de calidad de aguas. Para ello se abordan los siguientes objetivos

parciales:

e Implementaciéon de la ecuaciéon de transporte con los procesos de conveccion-
difusion y reaccion para uno o varios solutos dentro un esquema unidimensional go-

bernado por un sistema de ecuaciones de aguas poco profundas.

e Formulacién de un modelo de calidad de aguas adecuado para el flujo de agua en
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rios considerando las fortalezas y limitaciones.

e Programaciéon de un modelo numérico de simulacién predictiva, calibracion y va-
lidacion.
e Desarrollo de la formulacién adjunta del proceso de la nitrificacion para reconstruir

la condicion de contorno de las variables de estado en estudio a partir de medidas en

un punto del cauce aguas abajo.

El documento esta estructurado en cincos capitulos. Los fundamentos fisicos del
transporte con los términos de conveccion difusiéon y reaccion asi como las hipotesis
del flujo unidimensional son analizados en el capitulo 2. La comparaciéon de modelos de
calidad en rios y la formulacion elegida se presenta en el capitulo 3. La metodologia de
optimizacion se presenta en el capitulo 4, donde ademaés se desarrolla la técnica adjunta
para recuperar la informacion de diferentes parametros. Finalmente, en el capitulo 5

se detallan las conclusiones del trabajo realizado.



CAPITULO

2

Modelo hidrodinAmico de transporte
1D

Ecuaciones gobernantes

Los procesos fisicos que se describen en esta secciéon son la hidrodindmica y el trans-
porte de sustancias en un medio fluido, que pueden ser descritos aplicando leyes de

balance de masa, energia y cantidad de movimiento.

2.1.1 Balance de masa de una especie

Para expresar esta ley se empieza definiendo la masa m contenida en un volumen

fluido, como la integral de todos los diferenciales de masa [122].

m:/ dm:/ pdV (2.1)
Vin Yin

donde p es la densidad del agua y 7, el volumen fluido que tiene las siguientes pro-
piedades:

e Su forma puede o no cambiar continuamente con el tiempo.
e No hay intercambio de masa con el entorno.

La forma apropiada de representar la relacion de cambio en el tiempo es mediante
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la primera derivada con respecto al tiempo

dm d

—=0= — dV =0 2.2

dt at ) * (22)
Sin embargo, como el volumen material es funcion del tiempo, es necesario inter-

cambiar los operadores de diferenciaciéon por medio del teorema general de transporte.

De esta forma, y haciendo uso del teorema de Gauss, la ecuacion (2.2) expresada en

funcién de su densidad es:

/ {@ 2 (pu)} v =0 (2.3)
v Ot
es decir:

ap B

2 T V- (pu) =0 (2.4)

donde u es la velocidad. Ahora, suponiendo que el cuerpo estd compuesto por un
numero determinado de especies quimicas no reactivas, cada una de ellas con una p;,

v una u; la expresion (2.3) resulta en:

Lm [%‘? +V- (pz-ui)} dv =0 (2.5)

La velocidad u; puede descomponerse en velocidad convectiva ue, y velocidad difu-

siva up,
u;, = Ug; + Up; (26)

De esta manera, el transporte convectivo serd debido al movimiento global de un
fluido, mientras que el difusivo se da por intercambio debido a la difusiéon molecular y
difusion turbulenta (no considerada en este trabajo) [11]. En muchos sistemas donde
se involucra el transporte y difusion de una especie, la masa se cuantifica en términos

de concentraciones molares, es decir,

/ {(%i + V- (ucigi) + V- J;| dV =0 (2.7)
L ot

donde ¢; = p;/M;, M; el peso molecular de cada especie, J; = p;up;/M;. La ecuacion
(2.7), se conoce como la ecuacion de continuidad de una mezcla que se aplica a masas de
materiales (especies bioquimicas) disueltas o suspendidas en el agua, asi como a masas
de agua en modelos hidrodinamicos [73]. Por simplicidad en adelante se prescindira

del sub-indice C de la velocidad convectiva.
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2.1.2 Conservacion de cantidad de movimiento

Para encontrar las ecuaciones correspondientes a este tipo de transporte, es necesario
utilizar la segunda ley de Newton. Esta ley puede enunciarse como: "la razén de cambio
en el tiempo de la cantidad de movimiento de un cuerpo es igual a las fuerzas que

actiian sobre el cuerpo". En términos matematicos puede expresarse como:

d
— pudV :/ pde—l—]g nTdA (2.8)
dt J, Von h

m

donde b es la fuerza que actua por unidad de masa, n el vector unitario normal a
la superficie del cuerpo, T es el tensor de esfuerzos y .47, el area envolvente de %;,.
Agrupando todos los términos de la ecuacion (2.8) en una sola integral de volumen y

usando de nuevo el teorema general de transporte

/Vm{p(aa_?—l—(u-V)u)—pb—v.T}dV:O (2.9

Por otro lado, el tensor de esfuerzos puede expresarse como la presion termodinami-
ca, py el tensor de esfuerzos viscosos 7. De tal forma que la ecuacion (2.9), suponiendo

b = g, puede escribirse como:

/ [p(%—?—l—u-Vu)—V-T—i—Vp—pg}dV:O (2.10)
o bien:
ou
p(a—i—u'Vu)—Vﬁ'—FVp—pg:O (2.11)

La expresion (2.11), se conoce como ecuacion diferencial de cantidad de movimiento.

2.1.3 Conservacion de energia

Esta ley establece que la variacion de energia asociada con la materia en un sistema,
mas la energia que entra y la neta anadida mediante transferencia de calor y trabajo

es igual a la energia que sale del sistema.

%, 1 1
/ {p{a <e+§v2)+u-v<e+§v2)} —qR+V-(q—T-u)—pg-u}dV=0
y

(2.12)
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donde e es la energfa interna por unidad de masa, v?/2 la energfa cinética por unidad
de masa, q y qg el vector del flujo de calor por conduccién y la radiaciéon hacia el

cuerpo respectivamente.

Para poder escribir la ecuacion de la energia interna es necesario relacionar la ecua-

cién (2.12) con la ecuacion de energia mecénica de tal manera que:

/ {p{@Jru-Ve}+V'q—qR—¢v}dV:0 (2.13)
v ot

siendo ¢, la disipacion viscosa.

Por tltimo considerando flujo incomprensible la ecuacion (2.13) puede escribirse

como:
oT
/ [pCp(E+u-VT>+V-q—qR—¢U dv =0 (2.14)
Vm

donde C, es la capacidad calorifica a presion constante [10].
En forma diferencial conservativa, la ecuacion (2.14) se expresa como:

oT
pOp(gﬂ-VT)W-q—qR—cm:o (2.15)

El planteamiento de las ecuaciones desarrolladas (2.7,2.10,2.14) no esta completo
hasta que se relacionen las variables independientes de las leyes de Newton (7), Fourier

(), y Fick (J;), con las variables dependientes u, ¢; y T respectivamente, es decir:

T=—p(ue®V+Veu) (2.16%)
q=—¢VT (2.16%)
3, =BV, (2.16%)

donde g es el coeficiente de viscosidad, € el coeficiente de conductividad térmica y
E; el coeficiente de difusion molecular. El proceso de difusion caracterizado por la ley
de Fick establece que en un fluido en reposo el flujo de masa de soluto, es decir, la
masa que cruza una unidad de area por unidad de tiempo en una direccién dada, es

proporcional a la tasa de cambio de la concentracion de soluto en esa direcciéon. Este
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fenémeno se presenta cuando las moléculas estan disueltas en el agua y su movimiento

va desde los puntos de mayor concentracion hacia los de menor.

De esta manera, para hacer la notaciéon mas breve de las ecuaciones de conserva-
cion desarrolladas anteriormente, sustituimos las ecuaciones (2.16), en los términos
correspondientes, asumiendo que sus limites son iguales. Con esto las expresiones di-

ferenciales pueden ser escritas como:

0
a_f +V - (pu) =0 (2.17%)
J9;
53 + V- (¢m) = E; V3¢, (2.17°)
ou 9 .
pa—l—pu'Vu:—Vp%—pg—i—uVu (2.179)
aT 2 2 d
PCyr + PG VAT =CV*T =V - q + 6, +qn (2.17%)

Con las ecuaciones (2.17) es posible resolver sistemas fisicos de diferente nivel de
complejidad. El considerar cada uno de los términos presentes en las ecuaciones esta
directamente relacionado con la complejidad del modelo final. El planteamiento, asi
como otras cuestiones relevantes de los modelos empiricos basados en leyes fisicas seran

analizados en las siguientes secciones.

2.1.4 Definicién de modelos a partir de las leyes de conservacién

Los diversos modelos se basan en una clasificacion de acuerdo a 1) el cuerpo de
agua sujeto a estudio; 2) el proposito del modelo; 3) el nimero de dimensiones que
seré considerado; 4) como estan descritos los procesos; 5) tipo de datos utilizados y 6)

variabilidad temporal. El esquema de esta clasificacion se observa en la Figura 2.1.

En este trabajo nuestro estudio se enfoca en el movimiento del agua superficial o de
aguas poco profundas (rios). Para representar la quimica en este tipo de cuerpos de
agua es necesario un modelo hidroquimico. Estas formulaciones permiten modelar un

desarrollo particular como la eutrofizacion o simplemente el transporte de un soluto.

Los flujos en rios y canales frecuentemente exhiben variabilidad a lo largo del eje
longitudinal, es decir, en un modelo unidimensional de flujo, el proceso de adveccion

de los solutos solo involucra una direccion. Otra caracteristica méas en este tipo de
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de calidad de agua

Masa de agua

Rios Embalses Lagos

Propésito

Tiempo de
viaje

Zona de

Hidroquimico
mezcla

Dimensiones l

(0] 5] 1D 2D 3D

Procesos

Mecanistico Empirico

Tipo de dato:

Estocastico Deterministico

Variacién de tiempo

Transitorio Estacionario

1|

Figura 2.1: Clasificacién de modelos de calidad segtin su uso

modelos es que suponen que la corriente estd completamente (e instantaneamente)

mezclada en todo su ancho y profundidad.

Por otro lado, de acuerdo a la influencia sobre las variables de estado, el modelo
contempla un proceso mecanistico. Con estos modelos es posible simular los cambios
en el caudal y calidad del agua a lo largo del rio, permitiendo representar los procesos
fisicos que ocurren en la realidad. La intencién de este proceso es estimar que todas
las tasas de cambio puedan ser derivadas de los datos medidos. Otra finalidad de
estos modelos complejos es con relaciéon a su aplicaciéon. Para lograr esta finalidad el
modelo debe ser calibrado previamente. Una vez realizado este proceso la herramienta
de simulacion puede ser utilizada con fines predictivos sobre un rango de situaciones

y condiciones determinadas.

Siguiendo la secuencia de la Figura 2.1, la clasificacion de un modelo de calidad
también se realiza conforme al tipo de datos. Este trabajo se desarrollé con un modelo
deterministico en el que se sobreentiende que toda la informacion requerida esté dis-
ponible; esto permitird que el modelo produzca los mismos resultados con las mismas
condiciones de entrada, es decir, sin contemplar la existencia de “azar” o incertidumbre

en el proceso de la modelizacion [27].

Finalmente la altima parte de la Figura 2.1, corresponde a la variacion del tiempo.
Las escalas de tiempo hidrodindmicas varian desde los mili-segundos para fenémenos
de turbulencia hasta minutos u horas en eventos de inundacion. Este criterio también
estd relacionado con los procesos de calidad que van desde los mili-segundos para

procesos de reacciones quimicas hasta décadas por procesos de degradacion [73]. Por
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esta razon, cuando la tasa de cambio de cualquiera de estos procesos se produce en un
corto periodo de tiempo, es necesario recurrir a modelos dindmicos para alcanzar una
aproximacion adecuada entre los valores medidos y valores de salida del modelo. Cabe
mencionar que tal aproximacién nunca llega a ser capturada en su totalidad debido
a que, por definicion, los modelos son solo aproximaciones de los sistemas naturales;
y porque la mayoria de los modelos estan limitados en la resolucién temporal en el
momento de resolver las ecuaciones gobernantes. Variaciones en el flujo, calados y otras
caracteristicas hidraulicas ocurren en el espacio y el tiempo con consecuencias sobre
la calidad de agua. La principal razén de incluir en este trabajo las condiciones de
flujo dindmicas es precisamente poder predecir una amplia variedad de casos reales.
Eventos donde el flujo varia rapidamente se denominan flujos altamente transitorios.
Este tipo de escenarios se presentan en procesos naturales como inundaciones fluviales,
o en operaciones de las centrales hidroeléctrica en horas pico, sobre todo en temporada
de estiaje. Otro ejemplo en donde es necesario utilizar modelos no estacionarios es en
el contexto de la calidad de agua. Determinar el impacto provocado accidentalmente
o intencionalmente de un vertido dentro de una corriente de agua podria ayudar con

acciones de mitigaciéon durante el tiempo que dure el acontecimiento.

2.1.5 Ecuaciones de aguas poco profundas 1D

Los modelos de aguas poco profundas integran las ecuaciones para simplificar la

formulacién bajo ciertas hipotesis..

Clasicamente, las hipotesis clave para la obtencién de los modelos de aguas poco

profundas consisten en:

e El movimiento principal ocurre en un dominio de dimensiones verticales menores

que las horizontales.
e La aceleracion vertical es despreciable frente a la aceleracion de la gravedad.
e La presion es la hidrostética.

Con estas suposiciones, el problema hidrodindmico 1D promediado en la seccion
transversal puede describir mediante las ecuaciones de aguas poco profundas o ecua-
ciones de Saint Venant, en las que dos variables dependientes son suficientes para
describir el flujo unidimensional. Las leyes de conservacion de masa-momento (2.17°)

seran suficientes para determinar el flujo [118].

Las ecuaciones de St Venant en forma diferencial para un volumen de control se

pueden expresar como:
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A 0Q
ot T ¢

(2.18)
0Q 0 (Q? B
E + % (7 + g]1> = g[IQ + A(SO — Sf)]

donde A es el area, Q el caudal, x la distancia longitudinal, ¢ es la entrada lateral por
unidad de ancho, Sy es la pendiente de fondo definida como Sy = —dz/dxr donde z
es el nivel inferior més bajo en la seccion transversal y Sy es el coeficiente de friccion

expresado en términos de la ley semi-empirica de Manning [25]:

_ Q@
A2R)?

Sy (2.19)

donde n es el coeficiente Gauckler-Manning, R, = A/P es el radio hidraulico, P el
perimetro mojado, I es el término de fuerza de la presion hidrostatica en una seccion

transversal definido como:

h(z,t)
I - / o, )il (2.20)
0

con h el nivel méximo de profundidad de agua, 7 la coordenada en la profundidad, o
ancho del canal. I5 es la fuerza de presion debida a las variaciones de ancho longitudinal.

Este término puede formularse:

Hw) do(z,n)
I, = /0 (h =)= —dn (2.21)

Cabe mencionar que (2.21) es tinicamente valida cuando la variacion de ancho de la
seccion es gradual, es decir, si el ancho ocurre rdpidamente deberd contemplarse las
demés fuerzas complementarias que actiian sobre el volumen de control. Un esquema
para visualizar las variables geométricas de la seccion transversal real se representa en

la Figura 2.2.

El sistema de ecuaciones no lineales hiperbolicas (ecuacion 2.18), escrito en forma

conservativa puede ser definido como:

0U (a,1) , OF (U,x,1)

5 oo~ =H(z,U) (2.22)

con
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Figura 2.2: Esquema de la seccién transversal y variables geométricas usadas en el modelo 1D

_ (A _ Q N q
Y= (Q) e (% +g]1> H= (g [+ A(Sp — sf)]> (2.23)

donde U es el vector de variables conservadas, F es el vector de flujos y H el de los

términos fuente.

El sistema (2.22) puede también escribirse en forma cuasi-conservativa

oU (z,1) N JaU (z,t)

- S~ = H(2,U) (2.24)

donde J es la matriz Jacobiana:

J_a_F_< 0 1)_( 0 1>
ou g4 —u® 2u 2 —u? 2u
gA

con la definicion de la celeridad de las ondas superficiales ¢ = /%= siendo B la an-
chura maxima en la superficie. Esta celeridad permite definir el niimero adimensional
relevante en estos flujos, nimero de Froude, F'r = u/c. Con esto se distinguen los flujos

lentos o subcriticos (F'r < 1) de los flujo rapidos o supercriticos (F'r > 1).

El Jacobiano, J puede diagonalizarse mediante una transformaciéon del tipo A =
P~ !JP. Aqui, la matriz P se construye a partir de los vectores propios de J, mientras

que los elementos de la diagonal de A se obtienen a partir de |J — A\I| = 0.

Los valores propios los cuales representan las velocidades de propagacion de la in-

formacion son:
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AM=u+tc
' (2.25)
A =UuU—C¢C

Para encontrar los autovectores del Jacobiano se impone Jr' = \;r’ donde i es el
niimero de ecuaciones del sistema. Los autovectores para la matriz Jacobiana son:
1 1 2 1

e = e’ = (2.26)
U+ c uU—c

El sistema de ecuaciones poco profundas se dice que es hiperbolico porque el conjunto

de autovalores son reales y los autovectores son linealmente independientes.

2.1.6 Ecuacion de transporte de solutos pasivos y reactivos

Una importante tarea en modelacion de la calidad del agua es caracterizar adecua-
damente el transporte de contaminantes en el interior de un fluido. Por tanto, en esta

seccion estudiaremos a fondo el transporte de solutos dentro de un fluido.

2.1.6.1 Ecuacién de transporte de solutos pasivos

Los rios transportan energia y diferentes tipos de solutos: microbiol6gicos, minerales
y organicos. Este proceso fisico se produce principalmente por dos mecanismos: con-
veccion y difusiéon. Cuando tnicamente se habla de estos dos fendémenos se dice que

los solutos son conservativos o no reactivos.

La conveccion es el movimiento del soluto debido al flujo, por tanto cuando el fluido
permanezca en reposo no habra conveccion debido a que en este proceso las parti-
culas fluidas actian como “portadores” de soluto. Si s6lo existiera este proceso, el
contaminante viajaria a la misma velocidad que el agua y la extension ocupada por el
contaminante serfa constante. La principal causa del proceso de difusion molecular o
simplemente difusion es por la agitacion continua de todas las moléculas del liquido.
Si, en una masa de agua, el flujo es dominado por el proceso de conveccion (que es
lo que generalmente ocurre) el efecto de la difusion es despreciable frente al arrastre
por conveccion. De esta forma el proceso por difusion solo tiene mayor importancia

cuando el flujo esta en reposo, por ejemplo, en sistemas lacustres (ver Figura 2.3a).

La representacion matematica de la conveccion y difusion en régimen transitorio en
un flujo de lamina libre 1D promediado en la secciéon transversal se obtiene a partir de

(2.17%) y esta regida por la siguiente expresion:
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X X

(a) Transporte de solutos solo con el proce- (b) Transporte de solutos con los procesos
so de conveccién de conveccién-difusion

Figura 2.3: Procesos de conveccién-difusion en el interior de un cuerpo de agua

aAG) Q) O [ 96
It + or on {EA%} +S5 (2.27)
 ——

conveccion difusion

donde S es una fuente puntual o no puntual.

2.1.6.2 Ecuacién de transporte de solutos reactivos

Si al modelo (2.27) se le agrega un término conocido como velocidad de reaccion o

proceso (1), emerge la llamada ecuacion de conveccion-difusion-reaccion definida como:

0(A¢) L 9(Q¢) _ 9 [, 0¢
i e | e e

reaccion

donde r representaré la tasa de desaparicion o formacion de un soluto o especie quimica
en el interior de un fluido y Q¢ es el flujo convectivo. Los procesos (r) pueden ser
divididos en fisicos:

e Sedimentacion de particulas en suspension.
e Movimiento del agua que no afecta a los solutos, como la evaporacion.
e Volatilizacion de la propia sustancia en la superficie del agua.

o procesos de otro tipo:

e Conversiones bioquimicas como amonio y oxigeno para formar nitrito.
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e Crecimiento de algas.

e Predacion por otros animales.

e Reacciones quimicas.
Alguno de estos procesos son descritos en més detalle en el proximo capitulo.

La forma matemaética que permite relacionar la velocidad de reaccion, la concentra-
cion del reactivo y el orden de reaccion suele expresarse como:

r = k¢"on (2.29)

donde 7r = velocidad de reacciéon
k = Constante de reaccion
¢ = Concentracion del soluto

nor = Orden de reaccién

Dependiendo de los valores de npg, se puede distinguir los siguientes tipos de reaccion:
e nor= 0, reacciéon de orden cero.
e nor—1, de primer orden de reaccion.
e nor=2, de segundo orden de reaccion.

Cuando hay més de un soluto presente, la velocidad de reaccion deberda tomar en

cuenta ambas concentraciones:
r = k¢|ORpyoR (2.30)

Por ejemplo, si la velocidad de reaccion es de la forma r = k¢ips, querra decir que la
reaccion es de segundo orden con respecto al soluto ¢, y de primer orden con respecto

al soluto ¢o. Por tanto, la velocidad global de la reaccion serfa de tercer orden [119].

Otra velocidad de reaccion frecuentemente usada en calidad de agua es la velocidad
de saturacion. Esta expresion se basa en las reacciones enziméaticas, cuyas cinéticas
fueron propuestas por Michaelis y Menten [103]. Esta velocidad de reaccion tiene una

forma hiperbolica, en la cual la velocidad tiende al valor de saturacion:

¢

T = Tmazx
Ks+¢

(2.31)

donde 7, es la velocidad de reaccion maxima y K es la constante media de satura-

cion.
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La gran importancia de la velocidad de reacciéon saturada reside en su forma ya que
puede representar aproximadamente orden cero cuando ky << ¢ y orden uno cuando
ks >> ¢, asi como, la transicion entre ellas. Otra gran ventaja de su estructura es la
representaciéon en una forma continua del rango de variacion entre los extremos de la

falta y la abundancia de nutrientes en el medio respectivamente [123].

2.1.7 Ecuacidén de transporte de la temperatura en formulacién 1D

La temperatura del agua juega un rol importante sobre los procesos biologicos,
reacciones quimicas, vida acuatica y la idoneidad para los diferentes usos del agua.
El incremento de la temperatura del agua, por ejemplo, puede causar cambios en las
especies de peces, en la actividad industrial y afectar los procesos de enfriamientos del

agua. Ademaés, la solubilidad del oxigeno es muy sensible a la temperatura.

El aumento en la velocidad de reacciéon bioquimica que acompanan a un aumento
de la temperatura, combinado con la disminucion en la cantidad de oxigeno presente
en las aguas superficiales, puede frecuentemente causar problemas en el agotamiento
de las concentraciones de oxigeno disuelto (OD). Anormalmente altas temperaturas
pueden fomentar el crecimiento indeseable de plantas y otras especies como hongos.
Hay otras circunstancias cuando el agua caliente puede utilizarse en beneficio, siempre
y cuando esté dentro de ciertos limites. Por ejemplo, la adicion térmica puede promover
el crecimiento de los peces y la pesca puede mejorarse en las proximidades de una planta

de energia.

Consecuentemente, entender la evoluciéon de la temperatura es un aspecto impor-
tante en materia de modelizacion de la calidad del agua. La modelizaciéon matematica
del transporte y evolucion de T en cursos de aguas superficiales ha sido reportada por
muchos autores [23, 36, 121]. Estos trabajos se han orientado a evaluar las descargas

naturales y provocadas por el hombre.

La modelizacién matematica basada en las leyes de conservacion puede proveer el
conocimiento necesario para interpretar y predecir el grado de contaminaciéon termal
en cursos de aguas superficiales. Un promedio formal de la ecuacion (2.17)c, sobre una
seccion transvesal del canal para la temperatura del agua, despreciando la difusiéon

viscosa, la evaporacion y la conduccion de calor en las paredes puede expresarse como:

+ Sy (2.32)

O(AT) | 0(QT) _ {E Aa:r} | A,

ot or o dx | " pCyh

donde T es la temperatura promedio en la seccion del agua, QT es el flujo convectivo
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de la temperatura del agua, H, es la transferencia por unidad de area de calor en
el sistema en el tiempo, p la densidad del agua y C, calor especifico. Notese que, si
H,, > 0 se incrementa la temperatura del agua, mientras que, si H, < 0 se enfria el

agua. Por otra parte, la ecuacion (2.32) asume que [15]:
e La densidad y el calor especifico del agua son constantes.
e El intercambio de calor con el lecho del cauce y las orillas es despreciable.

Al mismo tiempo, la ecuacion (2.32) es una funcion tanto del flujo de calor superficial
como del transporte del agua dentro y fuera del sistema. Los intercambios de flujos de

calor entre la atmosfera y la columna de agua serdn detallados en el proximo capitulo.

2.1.8 Condiciones iniciales y de contorno

Las ecuaciones diferenciales desarrolladas para el modelo 1D se resumen a conti-
nuacion. El sistema estd formado por la conservacion de la masa y la cantidad de

movimiento del flujo:

0A  0Q
a "or !
0Q 0 (@ _
E + % (q + gfl) = g[IQ + A(So — Sf)]
la ecuaciéon de transporte de un soluto en el agua:
0(A¢)  9(Q¢) 0 9¢
En + 9 D2 EA&Ij +Ar¢ + S

y la ecuaciéon de transporte de la temperatura del agua:

ot or Oz

O(AT) , 9(QT) _ @ {E AaT] LA

- Oz pCyph

Este sistema esté sujeto a condiciones iniciales y de contorno. Imponer estas condicio-
nes en un sistema dado permite formular adecuadamente cualquier problema siempre

y cuando sean conocidos todos los parametros [60].

Las condiciones iniciales de las variables dependientes area, caudal, concentracion
y temperatura del agua deben ser conocidas en cada punto de la malla dentro del
dominio. La importancia de las condiciones iniciales depende de la relacién entre la

duracion de la simulacion y el tiempo de retencion y las condiciones de contorno. Por
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ejemplo, en el contexto de la calidad del agua, los efectos de las concentracion iniciales
y temperatura son importantes durante el periodo inicial de aproximadamente una a

cinco veces el tiempo de residencia [9).

Por otra parte, en los limites del dominio del modelo deben ser especificadas las
condiciones de contorno tales como el caudal de masas constituyentes, flujos de calores
que entran y salen. Estas condiciones son las fuerzas motrices que causan los cambios en
el flujo y la calidad del agua dentro del dominio y determinan los estados estacionarios

del sistema.

Para problemas hiperbolicos, como el caso de las ecuaciones poco profundas, las con-
diciones de contorno deben ser impuestas de acuerdo con la direccion de propagacion
de las ondas. Para la resoluciéon de las ecuaciones de masa y cantidad de movimento
del flujo, en un régimen en el que las fuerzas gravitacionales dominan a las fuerzas
inerciales (flujo subcritico), se necesita una condicion de contorno aguas arriba y otra
aguas abajo. Por el contrario, cuando el régimen es dominado por las fuerzas inerciales
(flujo supercritico) deben imponerse dos condiciones de contorno aguas arriba y nin-
guna aguas abajo [70]. En una aplicacién tipica, los flujos y elevaciones de la superficie
del agua son impuestos aguas arriba del contorno y una curva de gasto determinada

(o similar) es habitual en el extremo aguas abajo.

Las ecuaciones diferenciales para el transporte de un soluto o para el transporte de
la temperatura del agua, por su naturaleza escalar, solamente requieren una condicién
de contorno aguas arriba si el transporte es puramente convectivo. Cuando se incluye

tanto la conveccioén como la difusion se necesitan dos condiciones de contorno.

La informacion requerida estara en funcion del nimero de solutos y de los procesos
que se desean representar. Por ejemplo, cuando se quiera observar la evoluciéon de la
temperatura del agua (ecuacion 2.32) se debe especificar todos los parametros que
definen la transferencia de calor, asi como también el valor inicial de la temperatura

del agua.

En cualquier caso, esta informacion requerida por los modelos hidrodindmicos y
de calidad de agua debe provenir de un punto de control. Estos puntos de control
(ubicaciones en diferentes posiciones de la cuenca) son operados por instituciones que
tienen como mision la gestion de las diferentes masas de agua, y garantizar la calidad

y cantidad de los distintos tipos de usos.
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Discretizacion de las ecuaciones

Una vez definidos los modelos matematicos para la hidrodinamica y el transporte de
solutos, las ecuaciones deben discretizarse y ser resueltas mediante métodos numéricos

puesto que no poseen solucién analitica.

El proceso involucra dos componentes: la discretizacion del espacio y la resolucion
numérica de la ecuacion. La discretizacion del espacio consiste en la creaciéon de una
malla en donde el espacio continuo es reemplazado por un nimero finito de puntos,
en los que deberdn determinarse los valores numéricos de las variables en estudio. Por
tanto, la exactitud de la aproximacion numérica serd directamente dependiente de la
malla, es decir, el error de la simulacién numérica tendera a cero cuando el tamano de

las celdas de la malla tienda a cero.

La malla es elemento esencial para todo el proceso de discretizaciéon porque, ademas
de reducir el error, es un elemento critico a la hora de evaluar el coste computacional
requerido por una simulaciéon. Por esta razon, sigue en estudio continuo el desarrollo
eficiente y automético de generacion de mallas adaptadas a geometrias arbitrarias [44]

en problemas complejos.

Por otra parte, las ecuaciones diferenciales o integrales tienen que transformarse en
operaciones algebraicas discretas, que relacionan los valores de las incognitas con los
puntos de la malla. Consideraremos nuestro dominio dividido en un nimero finito de
celdas de calculo de tamano Az uniforme de forma que x; = iAz. En el contexto de este
trabajo es importante no solamente la discretizacion espacial sino también la temporal
puesto que estamos interesados en fenomenos tanto estacionarios como transitorios.
Avanzaremos la solucién mediante pasos de tiempo At desde cada nivel temporal t"
hasta t"™! = " + At. La aproximacion discreta de una funcioén en la posicion z; y el

tiempo t" vendra especificada por f/* (ver Figura 2.4).

Dentro de los métodos usados para problemas dependientes del tiempo se distinguen

dos familias: explicitos e implicitos.

Métodos explicitos. Calculan el estado del sistema en un tiempo posterior, a
partir del estado del sistema en un tiempo conocido, o lo que es lo mismo, los valores

desconocidos dependen solo de las variables conocidas.

Métodos implicitos. Calculan el estado del sistema en un tiempo posterior rela-

cionando entre si los valores de las variables desconocidas.

Se ilustra a continuacion lo esencial de estas dos aproximaciones mediante su apli-

cacion a la discretizaciéon de la ecuacion de difusion pura.
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¢ r; = 1Az
A
Az
n+2
t" = nAt AtI n+1
n
i—1 1 1+1 Zz

Figura 2.4: Discretizaciéon del tiempo y espacio de la ecuacién fisica

2.2.1 Discretizacion de la ecuaciéon de transporte difusivo 1D de una sus-

tancia

Considerando, la ecuacion simplificada de difusion pura:

oo E82¢

podemos discretizarla aproximando la segunda derivada espacial mediante una diferen-

cia centrada evaluada en el tiempo t", conduciendo a la siguiente expresion explicita:

0%¢ Oy — 207 + &7y

ox? Az?
G =t _ P — 200 4 (2.34)
At a Ax?

¢?+1 :¢? + C( ?+1 - 2¢? + Cb?—l)

donde ¢ = iﬁ; es el namero de Péclet discreto.

Una ventaja de estos métodos es que el sistema se resuelve con un ntimero minimo
de operaciones aritméticas. Su desventaja esté en la estabilidad ya que, es necesario

imponer severas restricciones en el paso de tiempo At de forma que ¢ < 1/2 [100]:

En los métodos implicitos, la derivada espacial se aproxima en un nivel de tiempo

posterior (¢t + At), es decir:
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¢ Oy — 207 + o)

ox? Ax?
Pt —op R — 207 + o] (2.35)
At N Ax?

St =07 + (O — 207" + 61))

El sistema (2.35) tiene varias incognitas, esta caracteristica no permite ser resuel-
to explicitamente mediante simples manipulaciones algebraicas como se realiza en el
esquema explicito. En lugar de esto, el sistema completo debe resolverse simultdnea-
mente. Esto es posible porque, junto con las ecuaciones de frontera, forman un conjunto
de ecuaciones lineales con el mismo nimero de incognitas. De tal manera, que el mé-
todo se reduce a la soluciéon de un sistema de ecuaciones simultaneas en cada punto

en el tiempo. Agrupando términos semejantes de la ecuacion (2.35)

“EAt EAL EAL
" 142 ntl gt = g
Az P +( " Aa:2)¢l Az P = 0 (2.36)
X N—— P4 w
Y

El sistema es tridiagonal y su resolucién requiere de un algoritmo eficiente. El al-
goritmo elegido en este trabajo sera el de Thomas porque se obtiene la solucién con
O(p) operaciones, en lugar de las O(p*) que requiere la eliminacion gaussiana [100]. El

primer paso sera escribir el sistema en forma matricial.

1 %o Wo
X Y 4 ¢1 Wi
Xy Yy Zy ®2 Wa
X3 Y3 Z3 ¢3 _ Ws
Ximax—l Y;max—l Zima:c—l ¢imax—l Wimaw—l
1 ¢imax Wimax
(2.37)

donde imax es el ultimo nodo de la malla

oo =Wy (contorno)

(,bimam = VVima:p (contorno)
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Excluyendo los contornos y reordenando:
Yi 7, 1 Wi — A1
Xo Yy Z O2 Wy
Xy Y5 Zy o | W
Yvimaxfl Zimaxfl ¢ima:r:71 VVimaasfl - Zima:cfl¢ima:(:
(2.38)

Para simplificar el desarrollo, se denota los términos del vector libre con el simbolo

M;. Por tanto, la ecuacion (2.38)

}/i Zl QSI
Xy Yy Zy ¢2
X3 Y3 Zs ?3
Ximax—2 }/z'mam—Q Zz'maz—Q ¢imam—2
}/imaac—l Zimax—l ¢imaac—l

M
M,
M;

Mimax—Q
Mimaac— 1

(2.39)

Para este desarrollo, comenzaremos eliminando la diagonal inferior (coeficientes X).

Si consideramos las dos primeras filas, debemos multiplicar a la primera fila por X5 y

la segunda por Xi:
XoY191 + XoZ199 = Xo M
Y1 Xod1 + Y1Yage + Y1 2203 = Y1 M>
Restando las ecuaciones (2.41) y (2.40):
(V1Ys — X571) ¢ + Y1 2203 = Y1 My — X5 My

si dividimos a (2.42) por Yi:

XQZl 4<2
Ys — Zots = My — —M
( 2 X, )¢2+ 203 2 Y, 1

Ahora si definimos Y2/ =Y, — Xf,—lzl y Mé =M, — );—fMl, resulta:

(2.40)

(2.41)

(2.42)

(2.43)
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Yy 60 + Zoths = M, (2.44)
Multiplicando (2.44) por X3 y la tercera fila del sistema por Y;:
X3Y2l¢2 + X3Z203 = X3M; (2.45)
X3Y2/¢2 + Y2/Y3Z3¢3 + YQIZ3¢4 = Ylez, (2.46)
Si restamos las ecuaciones (2.46) y (2.45):

(Y2/Y3 — X322> G2 + Y2/Z3¢4 = Y2/M3 — XsM; (2.47)

Si también definimos Y, = Y3 — X;SQ y My = M;z — );—jMé resulta:
Ya¢s + Zsds = M, (2.48)

Como se observa, este proceso se repite hasta la i,,,,_o linea del sistema, por lo que,

podemos obtener una formula genérica para Y’ y M':

, X, Z: , .
YV, =Y, — 2L (=2, iman) (2.49)
Yy
! X’L ! . .
Mz = M,L Y, Mifl (Z = 2, ...... s Zmax71> (250)
1—1

Con este barrido hemos eliminado la diagonal inferior y el sistema resultante sera:

Y, i + Zipii1 = M, (2.51)
Y, 74 b1 M,
}/2, ZQ ¢2 Mé
Yy Zs ¢3 M,
Y;,max_g Zimafo ¢imax72 Mz‘lmax_g
Y;/max—l Zimazfl Qbimaxfl Mz‘lmax—l
(2.52)

El valor de la variable ¢ en imax se puede obtener mediante:
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VVimam
Sfimaz

(2.53)

(bimax =

Y el resto de las incognitas (0 < ¢ < imax) se pueden obtener recorriendo el sistema

en sentido inverso para tmax — 1

!/

/ / Mimaac—l - Zimax—2¢imax
Y;;max—1¢imazfl + Zimaa:71¢N = Mimaq}—l = ¢imaac71 = 7
imax—1
(2.54)
y escrito de una forma general para imax — 2, .....2:
M, Zio,
o = —— Pin1 (2.55)

7

La estabilidad incondicional es la caracteristica habitual de los métodos implicitos.
Sin embargo, el precio es un costo computacional mas alto por paso de tiempo por tener
que resolver un sistema. También hay que tener en cuenta que la estabilidad numérica

no implica necesariamente precision. Un método puede ser estable pero inexacto [74].

2.2.2 Discretizaciéon de la ecuaciéon de transporte convectivo 1D de una

sustancia

Como ejemplo canoénico de los problemas de transporte consideremos la ecuacion
hiperboélica de conveccién lineal de primer orden en 1D, expresada como:

ap  0f(¢)
E—i_ ox

-0 (2.56)

siendo ¢(z,t) una funcién (concentracion) desconocida de (z,t), (f = u¢) el flujo con-
vectivo fisico. El método en volimenes finitos ofrece un camino para la aproximacion
numérica de la ecuacion diferencial parcial (2.56). La aproximacion se aplica al volu-
men que rodea el punto (ver Figura 2.5), en lugar de aproximar la ecuacion diferencial
parcial en un punto como lo hace el método por diferencias finitas. Integrando (2.56)

sobre un volumen de control [x;_1/2, Tip1/2) X [t", t"T!]

Tit1/2 Tit1/2
A L e

Ti—1/2 Ti—1/2
tn+1 tn+1

(2.57)
/tn J(d(@ig1y2,t))dt — /tn F(D(xi 12, 1))dt =0
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El método de volumen finito considera un promedio espacial de la variable ¢(x,t) en

la celda ¢ en un tiempo fijo t = t" definido como:

1 Tiy1/2

= | o) (2.59)

Ti—1/2

y los flujos promedio en el tiempo en las paredes de las celdas:

tn+1

. 1
fix1ye = _/ J(d(@ig1y2,t))dt (2.59)
At Jin
fltl/Q fiv1y
Ax
| | | | |
[ [ [ [ [
i-2 -1 i i+1 i+2
i-3/2 12 i+12  i+312

Figura 2.5: Espacio unidimensional dividido en celdas

La ecuacion (2.56) puede ser discretizada de diferentes maneras con el fin de en-
contrar el valor de la variable ¢, en todos los puntos de la malla y en cada nivel de

tiempo.

2.2.2.1 Esquema explicito para conveccion (A)

Utilizando un procedimiento explicito descentrado de primer orden podemos avanzar

desde un nivel de tiempo t a otro t + At mediante:

¢?+1 _ ¢? 1 * * n
N + Ar (fi+1/2 - fi—1/2) =0 (2.60)

donde f;—l/2 = %(fri-fiﬂ)—% |u| (¢ir1—¢;) con u > 0 esté asociada a una aproximacion

descentrada de la derivada espacial.
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Los esquemas con esta forma son conservativos porque producen una buena aproxi-
macion de la ecuacion diferencial integrada entre los limites del dominio, de tal forma
que las contribuciones del flujo en las paredes internas de las celdas de calculo se can-
celan entre si, y la variacion global de la variable conservada es debida exclusivamente

a los flujos en los contornos [17].

Con el fin de destacar los posibles signos de las perturbaciones la ecuacion (2.60)

puede expresarse como:

¢;L+1 - (,b? 1 * * n
A T ag e fit fim flap)” =0 (2.61)
o también:
At _ n
¢?+1 =9 — Ax <5fztl/2 + 5fi+l/2> (2.62)
con
6fit1/2 =u"0¢i-1/2
5fijrl/2 = u_5¢i+1/2
y
qu:quIUI u_:U—|U|

2 2
0Qi—1/2 =& — iy 0Piv172 = @i — OF

Con el esquema (2.62), las contribuciones emergen de la pared i + 1/2 dependiendo
del signo de wu, y la funcion en los nodos vecinos. Si u es positivo, la onda se propaga
hacia la derecha es decir la celda i se ve afectada por la pared i—1/2, por el contrario, si
u es negativo, la solucion de la onda se desplaza hacia la izquierda. Como en todos los
esquemas explicitos, existe una limitacién para el tamano del paso temporal compatible
con la estabilidad numeérica del esquema. Para formularla se utiliza una condicion
basada en el nimero adimensional numérico de Courant-Friendrichs-Lewy (CFL). Esta
condicion expresa que la relacion de la malla At/Ax tiene que ser elegida de tal
manera que el dominio de dependencia de la ecuacion diferencial esté completamente

contenido en el dominio numérico de dependencia de las ecuaciones discretizadas [44].

uAt

Esta condicion requiere que CFL = 75 < 1 en este caso y por lo tanto permite escoger

los pasos de tiempo:

At = cFLEX (2.63)
u
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2.2.2.2 Esquema explicito para conveccion y difusiéon (B)

Cuando en un problema de transporte nos interesa incluir ademas del proceso de
conveccion, el de difusion para describir un proceso fisico mas real, es necesario resolver
la ecuacién completa:

00 of _ 0%

ot ' or = 0x? (2.64)

La ecuacion diferencial parcial (2.64) se puede tratar de diferentes maneras. Si ele-

gimos un esquema explicito, combinando (2.62) y (2.34) la expresion resultante sera:

A n
ot =g — A_;i (5f;i1/2 + 5fi:—1/2> + C(Piv1 — 260 + ¢i1)” (2.65)

Esta formulacion explicita requiere un paso de tiempo limitado por la condicién de

estabilidad mas restrictiva de los dos procesos convectivo y difusivo determinado por:

(2.66)

2
At = min (CFLAJ: (AT )

w’ B

Esto puede suponer un inconveniente en casos practicos. Se presenta a continuacion

un ejemplo.
Caso 0. | Solucion explicita de la ecuacion de transporte convectivo (A).

Un canal prismatico de longitud L= 100m en el que se tiene flujo estacionario y
uniforme con A= 1m? y Q= 1m?/s, la velocidad de conveccion es u=Q/A=1m/s. Se
resuelve la ecuacion de transporte de un soluto considerando r=E=S=0 la ecuacion

(2.27) se reduce a (2.56). La condicion inicial de este ejemplo es:
¢(z,0) = exp(—0.01(x — 20)?) (2.67)
La soluciéon numérica se evaliia con la soluciéon analitica:
qb(x,t) _ 6—0.01(:5—20.0—1“5)2 (2.68)
La condicién de contorno para el soluto es:

»(0,t)=0
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La Figura 2.6 muestra el perfil longitudinal numeérico (linea roja) usando (2.62) con
CFL=1y Az =1 m con el perfil longitudinal analitico (linea negra). Las distribucio-
nes de concentracion numérica y analitica a los 10s y 60s de simulacion dan resultados

similares.

1
0.8
0.6
E
N
<
04
02
0 " " " " " "
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
X (m)

Figura 2.6: Perfil longitudinal de concentracién en un canal prismatico en t=1000s. Caso 0

Caso 1. | Solucién explicita de la ecuacién de conveccién-difusion (B).

Suponiendo un canal prisméatico de longitud L= 8000 m en el que se tiene flujo estacio-
nario y uniforme con A=10m? y Q=2m3/s, la velocidad de convecciéon es u=Q/A=0.2
m/s. Vamos a resolver la ecuacion de transporte con las siguientes condiciones iniciales

y de contorno:
¢(z,0) = 0 g/m’

5kg 0 <t <300s
¢(0,t) =
0kg/m?® ¢ > 300s
Suponiendo r=S=0 pero considerando ahora E=0.1 m?/s, del mismo modo que antes,
la concentracion del vertido en el tramo puede ser desarrollada analiticamente por la
expresion: [23]:

r—u 2
T _o—5 (2.69)
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donde m,, = 500 g/m? es la masa de contaminante.

Los resultados calculados mediante (2.65) se presentan en la Figura 2.7. Los resul-
tados numeéricos se obtuvieron usando un CFL y (=0.5 para garantizar la estabilidad
numérica, y se comparan frente a la solucién analitica. Como se observa, los resul-
tados difieren entre si. Esto se debe principalmente al valor de CFL utilizado, valor

obligatorio para que los resultados en cada tiempo no presenten oscilaciones.

445 T T T
¢ exacta3h —=—
4t ¢ numérica 3h —— -
¢ exacta 6h —=—
35t 0 numérica 6h ——
0 exacta 9h
3t 0 numérica Sh ]
o255t 1
£
20
< 2 r R
L5 b .
1 L ,
s | ﬁ j |
0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000

X (m)

Figura 2.7: Perfiles longitudinales de concentracién en un canal prismatico con un esquema explicito.
Caso 1

2.2.2.3 Esquema explicito para la conveccién e implicito para la difusién

(©)

Con el fin de aprovechar las ventajas de los dos esquemas distintos se necesita separar

los dos procesos de conveccion y difusion de la siguiente formas:

dp ~ J9p . o~
o + um = 0= ¢* Explicito (2.70)
0¢ ¢ +1 .

_ n ; 2.71
> E_8x2 = ¢ Implicito (2.71)

Para el desarrollo de este esquema se precisa de dos etapas: 1) para la conveccion, con
el método ya comentado usando la ecuacion (2.62), se encuentra el valor de la variable

¢*, que la definiremos como valor intermedio. 2) Una vez conocido el transporte por



Discretizacion de las ecuaciones 41

conveccion se calcula el término de difusién donde se encuentra el valor definitivo de

la incognita.

Sia (2.71) lo expresamos mediante el método de Euler implicito, la ecuacion resultante
es:

O = 61 — B (01 - 201 + o) =0 (2.72)

Esta combinacion solamente tiene el paso de tiempo restringido por a condicién de
CFL<1

Caso 2. | Resolucién de la ecuaciéon conveccidon-difusion con el esquema
C.

Para evitar los inconvenientes asociados a la estabilidad numérica del esquema B del
Caso 1, se propone evaluar el mismo con el nuevo esquema (C). Los resultados con CFL
=1 se representan en la Figura 2.8. Las distribuciones de concentraciéon temporales y
espaciales numéricas se ajustan de mejor forma a la solucion exacta y disminuyen

progresivamente en el tiempo debido al proceso de la difusion.

45 ‘ ‘ ‘
0 exacta 3h —=—
4 ¢ numérica 3h ——
0 exacta 6h —=—
35 0 numérica 6h ———
¢ exacta 9h
3r ¢ numérica 9h ]
o251 .
£
2
=S 2 F b
15 + .
1 L a
05 | L 1
. 1 U & G A U
0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000
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Figura 2.8: Perfiles longitudinales de concentracién en un canal prismatico con un esquema C. Caso
3
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2.2.2.4 Esquema explicito para la conveccién e implicita centrada para la

difusién y reaccién centrada (D)

Para representar todos los fenémenos que se dan en una descarga puntual, no pun-
tual, natural o artificial se debe considerar ademés que el soluto no sea conservativo.
Consideramos ahora que el término de reaccion esté presente en la ecuacion de trans-
porte (ecuacion 2.28 asumiendo S = 0). Desde el punto de vista numérico los términos
de reaccion no condicionan la estabilidad ni requieren de un tratamiento particular.

Por lo tanto se discretizan de forma explicita y centrada.

Supondremos que la reaccion es de primer orden debido a que la mayoria de los
procesos cinéticos se dan en esta relaciéon. La expresion resultante se puede expresar
Como:

t
x

A _ no EAt n n
ot =0t = 5y (0t hia) + Rz Qe =200 0" kel (273

La secuencia de resolucion del sistema (2.73) se define en tres pasos:

e Resolucién del término de conveccién. Este proceso como se indico se resuelve con

un esquema explicito mediante la ecuacion (2.62).

e Resolucion del término de reaccion. El proceso de reaccién para uno o varias

solutos se resuelven mediante un esquema centrado.

e Resolucion del término de difusion. Este proceso en cambio se resuelve mediante

un esquema dado por la ecuacion (2.36).

Con este esquema (2.73) se garantiza la estabilidad numérica sin mas que controlar
que CFL<<1 sin presentar oscilaciones en la evolucion temporal ni en los perfiles lon-

gitudinales. Esta aseveracion fue probada con el caso base propuesto en estas secciones.

Caso 3. | Resoluciéon de la ecuacién de conveccién-difusién y reaccidén con

el esquema D.

En este caso, considerando las condiciones de flujo de los casos 1 y 2 , suponemos
ademéas un proceso de descomposicion de primer orden k = 2 d~!. En este caso la

solucién analitica que describe estos procesos se expresa como:

P 2
8 (at) = e ST

Var Et

Con este nuevo proceso incluido y con CFL= 1, la Figura 2.9 muestra concentra-

(2.74)

ciones en t= 3, t=6 y t=9 horas tanto de la soluciéon numérica como analitica. La
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consecuencia de la degradacion es evidente en las tres distribuciones, sus concentra-

ciones son aproximadamente 1 g/m?® menos con respecto al caso 2.

35

0 exacta 3h —=—
0 numérica 3h ——

0 exacta 6h —=—
0 numérica 6h ——
25 ¢ exacta 9h .
¢ numérica 9h

o (g/m)

S

0 1000 2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000

X (m)

Figura 2.9: Perfiles longitudinales de concentracién en un canal prismatico con un esquema explicito

para la conveccién e implicito para la difusién y centrada para la reaccion. Caso 3

Caso 4. | Efecto de un vertido con degradacioén.

Este ejemplo consiste en un caso ideal de flujo estacionario y uniforme en un canal de
seccion rectangular con una drea transversal de A=10 m? y Q = 1m3/s. El transporte
del soluto se realiza con un u = /A = 0.1m/s. En relacion a las caracteristicas del

soluto, su concentracion queda definida mediante las siguientes condiciones:

1kg/m® 0 <t <1000s
¢(x,0) =9 =0 yo(0,t) = ¢ = (2.75)
0kg/m? ¢ > 1000s

Para el proceso de difusion se considera un valor constante de F = 5m?/s durante
toda la simulaciéon mientras que, para la velocidad de descomposicion del soluto se
utilizé k = 0.0005 s~

Este caso test tiene solucion analitica [38] en el espacio y en el tiempo y la solucion
numérica se compara con esta. La expresion analitica que considera los procesos de
conveccion, difusion, degradacion y produccidén para el pulso de soluto definido en

(2.75) se expresa como:
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(G0 — 3) A (x,t) + N (2,1) 0<t<t
¢(z,t) = (2.76)
(¢o — 3) M (2,t) + N (3,1) = G0l (1,1 —t,) t>tg
donde
M (3,t) = ufocexp {(u_zg x] erfc {x;gﬂ + ufocexp {(uzg) ]
erfe {x%t] + QZ; (— — kt) +erfe {\/_lﬂ (2.77)
N (z,t) = (¢p)exp(—kt) <1 — —erfc [I_OCt] \/7 [_(x:l—;ty]

(2.78)

o= uy/1+4kE [u? (2.79)

Los resultados se representan en la Figura 2.10. La evolucién temporal de la concen-
tracion en la posicion x=1000 m (Fig. 2.10a) tanto de la solucién numérica (linea
roja) como analitica (linea negra) son idénticos. Si prestamos atencion a los perfiles
longitudinales en t=1000 s y t=2000 s, se observa que el avance de la concentracion
(analitica y numérica) en esos tiempos coinciden. Tanto el efecto de degradacion como
el de la difusion repercuten sobre la concentracion inicial, es decir, su disminucion es
progresiva en el tiempo y en el espacio. Las variables hidrodinamicas no se presentan
porque en este ejemplo son constantes. Adicionalmente, tanto la evoluciéon temporal
de la concentraciéon en x=1000m como los perfiles longitudinales en distintos tiempos
no presente valores no reales ni tampoco inestabilidades durante todo el tiempo de

simulacion.
Caso 5. | Transporte reactivo de dos solutos acoplados

Presentamos para finalizar esta secciéon un caso de transporte convectivo-reactivo
que involucra a dos solutos. Las ecuaciones de transporte suponiendo u= 2m/s, sin

término de difusion (E=0) y con reaccion de primer orden k = 0.1s7! se definen como:
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: : 10 ;
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¢ numérica —=— ¢ num. 1000s ——
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e 3t d =
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t(s) X (m)
(a) Evolucion temporal de la concentraciéon anali- (b) Perfil longitudinal de la concentracion analiti-

tica vs numérica en x—=1000 m ca vs numeérica

Figura 2.10: Simulacién de los procesos de conveccion, difusiéon y reacciéon con solucién analitica. Caso
4

0 B,
% + U% = —k’¢1

t x (2.80)
ot ox !

Las condiciones iniciales y de contorno para el sistema (2.80) son:

(

sin (2”["‘") 0<z;<5b
¢1($7O> =
\0 T; > 5
(1—sin (22) 0<x <5
¢2(:an) =
\1 T; > 5
»1(0,t) =0
02(0,t) =1

Este caso posee solucién analitica expresada como:
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sin [M} eft 0<g,<5
¢1 =
\O T; > 9
rl—sin [M} et 0<z, <5
P2 =
1 x>0

Utilizando una longitud 1= 10m discretizada mediante Ax = 0.0lm y CFL =1 se
obtiene las soluciones tanto para el soluto ¢; como ¢,. La Figura 2.11 muestra las
comparaciones entre las distribuciones espaciales numéricas y analiticas de los solutos
en t=1 s y t=10 s. Debido a que el término de degradacion de ¢, es fuente de ¢, todo
lo que se consume del primer soluto es incorporado al soluto 2. Este proceso se observa

en todo el proceso de simulacién siendo corroborada por la solucién analitica.

1 T T T T T T

0 exacta (1§) —a a4l ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ) exacta (lsj —A— ]
09 &’l num. (Is) —o— 4 ' %2 num. (1s) —o—
¢, exacta (10s) —8— 0, exacta (10s) —B5—

08 1 ¢; num. (10s) —*— 12 0, num. (10s) —%—

0.7

0.6 -

(g/m’)

0.5

(g/m’)

04

03

02

X (m) X (m)

Figura 2.11: Distribucién espacial del soluto ¢, (izquierda) y ¢ (derecha). Caso 5

2.2.3 Discretizaciéon de las ecuaciones aguas poco profundas en 1D

En ocasiones el transporte se produce en una corriente no uniforme incluso no per-
manente. Por lo tanto la seccion mojada y el caudal pueden variar y es preciso resolver
las variables del flujo simultaneamente.

El método de volimenes finitos puede ser extendido para resolver simultaneamente
las variables del flujo de agua y los solutos transportados en ella |8, 80]. El esquema de
tipo Godunov upwind explicito de primer orden se considerd en este trabajo porque
permite tener un gran control en la estabilidad numérica |78, 81|, sobre todo cuando
los términos fuente son relevantes [79]. El balance entre los flujos y términos fuentes es

exacto, por tanto, asegura soluciones conservativas en el transitorio y cuando se acerca
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al estacionario. Por tltimo su formulacién es facilmente extendible a dos dimensiones

y a esquemas de alto orden [82].

El sistema (2.24) puede ser discretizado en una malla regular de tamano Az por
medio de un esquema explicito upwind de primer orden. La linealizacion de Roe [76]
permite expresar las diferencias en variables conservadas y los términos fuente a través
de las paredes i + 1/2 entre las celdas (i, i + 1) como la suma de ondas expresada

mediante combinacion lineal de la base de vectores propios del Jacobiano:

2
Uit =U;y —U; = E (@™e™), 1)

m=1
(2.81)
2
HA — Fmem
( x> (4+1/2) mZ1 (ﬁ © >i+1/2
con
o M0A—6Q . =MAA+6Q
al - Q== OQ - Q==
2¢ 2c

- VAU + VA ui c— gAi +Ain (2.82)
VA + VA Bi + Bita

By = —2% {gfx {(SO — S*f> Az — 0h + %M] } By = =

con A = 1/2(Az + Ai-‘rl) y B = 1/2(BZ + Bi—i—l); y

5Ai+1/2 =Aip — 4

0Qitr172 = Qip1 — Qs

~ S (2.83)
(S0)it1/2 = _HA—x

~ Se)i+(St);
(Sf)it1/2 = (57) 2( it

Por lo tanto, el esquema numérico para actualizar en todas las celdas se define como
[79, 76]:

n n At Ntz 5 " \—R5 :
UMt =uy — ~ (Z )ﬁye)' + <Z)\ ’ye) (2.84)

i+1/2
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B

donde ’yTH/Q = (d — K) o At es el paso de tiempo, el superindice indica el nivel de
i+1/2

K3
tiempo y m es el nimero de valores propios.

Las contribuciones entrantes desde las paredes izquierda y derecha son usadas para
actualizar el valor de las variables en cada celda, generando que el esquema desarrollado

sea robusto, conservativo, bien equilibrado y preservando la positividad [75].

El paso de tiempo se elige dindAmicamente, evitando la interaccién entre las otras
ondas externas adyacentes del problema de Riemann considerando la velocidad de las
ondas y el tamano de celda. La relacion que garantiza la estabilidad de la solucion

numérica es la generalizacion a sistemas de la condicion presentada anteriormente:

At = CFLmin | 25| con CFL < 1 (2.85)

i,m ‘5\
m

i

siendo A, la velocidad promedio de las ondas evaluada en cada pared de la malla.
Vale la pena destacar que este paso global se calcula de forma dinamica y que ademas

controla la estabilidad del sistema acoplado.

En un modelo de calidad de agua orientado a flujo en rios, ademéas de la evolucion
de las variables hidraulicas (A, Q) se desea conocer la de las variables quimicas que se
transportan con el agua. Todas ellas estan sometidas a los procesos de conveccion, di-
fusion y reaccion/fuentes. Se ilustra a continuacion la metodologia que se ha adoptado

utilizando para ello la ecuacién de transporte de la temperatura del agua.

2.2.4 Discretizacion de la ecuacion de transporte 1D (Temperatura)

Para ilustrar el procedimiento, en este apartado se toma como referencia la ecuacion
de transporte de la temperatura. El proceso para encontrar la solucién de cada volu-

men de control consiste en tres fases: parte advectiva, parte difusiva y reactiva/fuentes.

O(AT) 9(QT) 0 oT AH,

=— |FA— S

ot " Tor ox| Tor) oo T
~—— ~ - ~

conveceion difusion reaccion/fuentes

Parte advectiva o conveccién
AT T
AAT) + AQT) =0 (2.86)

ot ox
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El esquema para actualizar la parte advectiva de la temperatura en todas las celdas

1 es:

* n At n
(AT); = (AT); — Ar (QT)jH/Q - (qT)j_uQ (2.87)

donde ¢* se define para desacoplar el transporte del soluto advectivo completamente

del sistema hidrodindmico en una forma conservativa [77]:

m

2
1 .
Grajp = @it Z (A 7e1>i+1/2 (2.:88)
m=1
Por otro lado,

T, ifq'. ,,>0

1 i+1/2
Thp=9. .. (2.89)
Tiyr if Q12 <0

Parte reactiva. La resolucion de este proceso parte de la siguiente ecuacion:

0(AT)*
(AT) = AR+ St (2.90)
ot
siendo R = o La formulacion del término R serd analizado en detalle en el si-
Plp

guiente capitulo cuando se consideren més variables de estado. En consecuencia, la

expresion (2.90) puede ser discretizada como:
(AT = (AT); + At(A)}R; (2.91)

donde los superindices *, *x representan estados de calculos intermedios antes de con-

seguir la solucion final de la variable independiente.

Parte difusiva. Para evitar valores de paso de tiempo mas pequenos que (2.85)
impuestos por la condicion de CFL usaremos un esquema implicito. La parte difusiva

Se expresa COIo:

O(AT)™ 0 ([ OT
o Tas (Aa_)

(AT)}* = (AT)y At

(2.92)
—F {(AT)?jf — (AT — (AT)?;*J}

At Ax?
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El esquema implicito para la ecuaciéon difusion es:

At N\ At N\ At N\
(—A—xQEA) T (1 +2A—x2EA> T 4+ <—A—x2EA) TiH =
(AT);”

Este sistema puede resolverse con el mismo algoritmo de Thomas explicado anterior-
mente. Con el esquema upwind explicito-implicito formulado en estado no estacionario
nos permite tener un mayor control de la estabilidad numérica. El balance entre los
flujos v términos fuentes es exacto, por tanto aseguramos soluciones conservativas en

ambos escenarios transitorios y estacionarios.

Del mismo modo, se establece en tres pasos la resolucion de la ecuacion de transporte

de cualquier sustancia escalar con concentracion ¢ de la forma:

(A¢)  (Qe) 0 (09
5 + o = E% <A%) + Argp+ S (2.94)

Con el fin de comprobar las ventajas antes mencionadas, en especial la estabilidad
numeérica, se proponen una serie de casos test. Cada una de estas simulaciones con-
sideran cambios de régimen en la hidrodinamica, situaciones transitorias, diferentes
canales prismaticos, asi como pulsos de concentracion. Por simplicidad, y porque més
adelante se estudiard de forma meticulosa el término de reacciéon, para estos casos se

considera una degradacion de primer orden.
Caso 6. | Transporte de un vertido en un flujo subcritico estacionario.

Una vez realizado el analisis de la ecuaciéon de transporte con todos sus procesos en un
caso analitico, el siguiente paso es darle més realismo al transporte hidrodindmico. Es
conveniente utilizar casos de flujo no uniforme que posean soluciéon exacta. McDonald
[69] desarrollo soluciones de flujo no uniforme en canales de fondo variable con friccion.
Proponemos anadir a estos flujos el transporte convectivo de una sustancia para evaluar
la calidad de las soluciones. El caso test consiste en un canal rectangular de 150 m de
longitud con fondo variable, con un coeficiente de friccion de Manning de 0.03 s/m?'/?

uniforme en todo el dominio. Las condiciones iniciales para el flujo y solutos son:
Q(z,0) = 10m?/s
A(x,0) = 10 m?
¢(x,0) = 0 g/m’
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Las condiciones de contorno para el flujo son las de un flujo estacionario subcritico

mientras que supondremos un pulso temporal de soluto en la entrada:
Q(0,t) = 20m?*/s

h(0,¢) = 0.800054 m

10g/m?® 0 <t <100s
s0.0= 0% - (2.95)
Og/m? t> 100s

Como para este caso no existe solucion analitica del transporte del soluto solo ob-
servaremos su evoluciéon numérica en el tiempo y espacio. Para las variables del flujo
haremos la evaluacién respecto a la soluciéon analitica del calado a lo largo del canal

h(z) que para este caso viene dada por:

. o [ 3TX
h(xz) = 0.71 + 0.25sin (%> (2.96)

La solucién numérica se calcula con CFL = 1 y nimero de celdas igual a 400. Las
distribuciones temporales y espaciales para el soluto y flujo (solo espaciales) se mues-
tra en la Figura 2.12. Observando el perfil longitudinal tanto del caudal como del
nivel convergen a la soluciéon buscada después de los 200 s. La Figura 2.12c y Figura
2.12d, del soluto presentan resultados igual de satisfactorios que el hidrodinamico. Sus
distribuciones temporales como longitudinales estan libres oscilaciones en el escenario

propuesto.
Caso 7. | Transporte de un vertido en un flujo transcritico estacionario.

Estudiaremos ahora un caso méas complejo con secciéon trapezoidal y régimen subcritico
en la primera mitad del dominio pasando por una transicion suave a flujo supercritico
en el resto del dominio. De igual manera que antes, el caso fue extraido de [70]. Las
caracteristicas son: ancho de la base de 10 m, longitud del dominio de 200 m con un
coeficiente de Manning de 0.03 m/s™! y una pendiente lateral S; = tgar = 2 (ver
Figura 2.13).

Las condiciones iniciales para el flujo y solutos son las del caso anterior:
Q(z,0) = 10m?/s
A(x,0) = 10 m?
¢(x,0) = 0g/m’
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Figura 2.12: Régimen subcritico y pulso de soluto. Caso 6

Las condiciones de contorno para el flujo son las de un flujo estacionario con salida

libre mientras que supondremos un pulso temporal de soluto en la entrada:

Q(0,t) = 20 m?/s

10g/m?® 0 <t <100s
s0.n= 0¥ - (2.97)
0Og/m* t>100s

La Figura 2.14, muestra perfiles longitudinales de calado, caudal y concentracion
en varios tiempos. De esta tltima variable también se presenta la evolucion temporal

a los 75 m. Las distribuciones de las variables hidrodinamicas llegan al estacionario



Discretizacion de las ecuaciones 53

SL = tgaL

Figura 2.13: Esquema seccién trapezoidal

después de los 200 s de simulacién apropiadamente. El comentario previo se apoya en
la comparaciéon numérica del nivel con la solucién exacta, al finalizar el proceso estos

dos resultados son muy parecidos entre si (ver Figura 2.14b).

Si observamos con atenciéon las distribuciones de ¢ en el tiempo difieren entre si
entre el Caso 6 y Caso 7 a pesar de que el caudal de entrada y el pulso se han definido
iguales. La diferencia es debida a la forma de la secciéon y al régimen del flujo en el

que se transporta este soluto.

Caso 8. | Transporte en flujo transitorio de tipo rotura de presa

Con el fin de evaluar el comportamiento del método numeérico propuesto en presencia
no s6lo de cambios espaciales en la geometria sino también de cambios temporales en
el flujo se incluye ahora un caso test de transporte en condiciones de variacion brusca.
Las caracteristicas del caso son: un canal de L=100m sin fricciéon con ancho variable.
El ancho del canal es B=5 m desde x=0m hasta x=50m y B=30m desde x=50m hasta
x=100m. La presa esta ubicada en x=30m donde ademas existe un escaléon de 2m en

el fondo. La Figura 2.15 es un esquema del caso.

Las condiciones iniciales para el flujo son velocidad nula con profundidad de agua y

concentracion de soluto discontinuas:

4dm 0<x<30m lg/m? 0<2<30m
h(,0) = =30 gy = {1 = (299
Im x> 30m 0g/m* x> 30m
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En este caso no hay difusién (E=0) ni reaccioén (r=0) con el fin de evaluar el esquema

Gnicamente con el transporte convectivo. En este caso se us6 un Az = 0.5 m y CFL=

1.

La Figura 2.16 y Figura 2.17 representan la condicion inicial del nivel y del fondo

del canal y la solucién numérica de los perfiles del nivel de agua en algunos tiempos

de simulacion.

La evolucion de la concentracion en algunos tiempos se ilustra en la Figura 2.18. Una

particularidad de este transporte esta en la velocidad de avance de onda, cuando entra

en la zona de ensanchamiento su velocidad disminuye comparado con la velocidad de

adveccion de aguas arriba.
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Figura 2.15: Vista lateral (izquierda) y vista en planta (derecha) de la seccion rectangular. Caso 8
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Figura 2.16: Condicién inicial del nivel. Caso 8
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CAPITULO

Modelos de calidad de agua

Modelos de calidad de agua en rios

El objetivo de analizar la calidad del agua en rios es caracterizar de forma apro-
piada las relaciones causa/efecto entre las descargas y el deterioro de un volumen de
agua. Por tanto, es necesario que cualquier accion relacionada con la calidad del agua
vaya acompanada de evaluaciones precisas, en particular de las condiciones hidrauli-
cas [9]. El flujo, nivel, geometria y velocidad en los que se transporta una sustancia,
condicionan el destino y comportamiento de la misma. Los indicadores de calidad del
agua pueden ser medidos en cuerpos de aguas y descargas puntuales y no puntuales.

Algunos de los pardmetros més importantes presentes en ambientes acuaticos son:
e Temperatura (T).
e Oxigeno disuelto (OD).
e Salinidad (S).
e Conductividad.
e Carbono organico total (COT).
e Coliformes totales (CT).
e Demanda quimica de oxigeno (DQO).

e Demanda bioquimica de oxigeno debido al carbon (DBO-C).
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e Metales y no metales (Cd, Cr, Al, As..).
e Fosforo organico (PO).

e Fosforo inorganico (PI).

e Nitrogeno organico (NO).

e Amonio (NH4 — N).

e Nitrato (NOs).

e Algas (Al).

Cada uno de estos parametros puede ser medido en puntos representativos de la
cuenca. Estas muestras son analizadas mediante técnicas especificas para detectar y
cuantificar con exactitud la proporcion que existe de cada una de ellas en un volumen de
agua determinado. Los indicadores de calidad descritos anteriormente estan presentes
de forma natural en los cuerpos de agua o su aparicion es debida a vertidos deliberados
sobre estas masas de agua. Estos vertidos pueden ser caracterizados como fuentes
puntuales y no puntuales, las mismas que pueden estar gobernadas por diferentes

mecanismos.

Fuente puntual. Es una fuente de contaminacion que puede ser atribuida a una
ubicacion fisica especifica y se distingue facilmente porque generalmente sale de una
tuberia [53]. Algunos ejemplos de fuentes puntuales son las salidas de plantas de aguas
residuales y plantas potabilizadoras, refinerias de petréleo, plantas de energia nuclear,
instalaciones ganaderas, entre otras. Estas fuentes se encuentran reguladas por orga-
nismos de control que evitan la descarga fuera de ciertos umbrales establecidos. Estos
limites estan restringidos por un numero de factores, como por ejemplo el periodo

estacional, el caudal del agua receptor o la calidad del agua en el tramo principal, etc.

Fuente no puntual o difusa. Este tipo de contaminacién proviene de numerosos lu-
gares o fuentes que no tienen puntos de origen bien establecidos y que, al no ser
regulados por ningiin organismo de control, amenazan seriamente la calidad del agua
y los sistemas naturales. Entre los ejemplos de fuentes no puntuales se encuentran las
escorrentias de areas agricolas, el sector de la construccion (fabricacion de materia-
les), escurrimientos fluviales contaminados por el lavado de plazas de estacionamiento,
carreteras y autopistas. La caracteristica principal de esta categoria es que difieren mu-
cho de las fuentes puntuales en la distribucion temporal y espacial de estos vertidos,

haciendo mucho maés dificil su evaluaciéon y control en los cuerpos receptores.

La salud de un rio estd directamente relacionada con la magnitud, tipo de fuente

descargada y con la calidad de la cuenca circundante. Frecuentemente actiia como un
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sumidero de estas descargas y, por ende, todos los procesos deben ser estudiados, con
el fin de preservar el buen estado de estas fuentes de agua para los diferentes usos en

beneficio de la sociedad.

Para mejorar las predicciones en el tiempo y espacio de los indicadores de calidad méas
relevantes en el entorno fluvial se propone en este trabajo un modelo unidimensional
hidraulico acoplado con varias leyes de transporte. Antes de la formulacion detallada

del modelo de calidad propuesto en este trabajo se requiere aclarar ciertos aspectos:

e El modelo de calidad contempla varios niveles de complejidad que se identifican
como subconjuntos de los que se muestran en la Tabla 3.1. Se empezara describiendo la
formulacion del balance de calor (¢1). Seguiremos con la interaccion entre las variables
de estado OD (¢g) y DBO-C (¢2), el proceso de nitrificacion ((¢3, ¢4 v ¢5)), modelo
simplificado que describe la interaccion predador-presa. Y finalmente el modelo de la

eutrofizacion que involucra a todos las variables de la Tabla 3.1.

e Los procesos cinéticos de cada variable se han formulado conforme al modelo
WASP debido a su uso en la prediccion y destino de parametros de calidad més comunes
en rios, estuarios, lagos y embalses [47, 54, 66, 130]. Estos procesos representan el
mecanismo de reaccién incluido en la ecuacion general de transporte de una sustancia

que recordamos por completitud:

A
8(65%) + 0(652551@) _ % [EA%] + ARy + Sy,
W.—)/ reaccion/fuentes
conveccion difusion

e La terminologia utilizada para representar los procesos cinéticos de las variables
dependientes sera la letra R acompanada de un sufijo numérico que viene dado por la
variable de estado en estudio. Por ejemplo, R, indicara proceso de aumento o dismi-
nucion de la concentracion de la variable de estado ¢;. De esta forma se formulara una
matriz donde las filas seran los procesos cinéticos de acuerdo a la complejidad elegida

y el niimero de columnas igual a las variables de estado.

Modelo meteorolégico para la ecuaciéon de transporte
de la temperatura del agua

Todo masa de agua natural tiene la propiedad de intercambiar calor por medio de la
radiacion, evaporacion y conduccion [36]. Estos intercambios de calor son adicionales
a la variacion de la energfa asociada al flujo neto en un volumen de control. Se deben

estimar adecuadamente para evaluar de forma correcta el balance total de calor que
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Nombre Variable

Temperatura 01
Materia organica 103}
Nitrégeno organico O3
Amonio 04
Nitrato o5
Oxigeno disuelto o
Fosforo orgéanico b7
Fosforo inorgénico o
Algas o
Zooplancton D10

Tabla 3.1: Variables de estado del modelo de calidad

ingresa en un volumen de control. Esta tasa neta de intercambio de calor por unidad
de area y tiempo en la interfaz aire-agua despreciando las paredes solidas se expresa

comao:

H,=[(Hs— Hg)+ (H, — Hy)| — (Hy, + H. = H,) (3.1)
Independ?e,ntes de T Dependig;tes de T

donde H, = Intercambio de calor neto a través de la superficie del agua
H, = Radiacién solar de onda corta
H,,. = Radiacion reflejada de onda corta
H, = Radiacién atmosférica de onda larga
H,, = Radiacion reflejada de onda larga
H;, = Radiacién de onda larga desde el agua
H,. = Calor transferido por conductividad

H,. = Calor transferido por evaporacion

El primer grupo de la derecha en (3.1), es conocido con el nombre de radiacion
absorbida neta y es independiente de la temperatura del agua, por tanto puede ser
medida o calculada a partir de las medidas meteorolégicas observadas en ciertos puntos

de control, mientras que, el segundo grupo si depende de la variable temperatura.
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3.2.1 Radiacion absorbida neta

Las dos fuentes de radiacion que varian la temperatura del agua provienen de la at-
mosfera y del sol. Puede ser calculada como una funcion de: la radiacion extraterrestre
(Ryp), la cual es atenuada por la transmision atmosférica (a;), nubosidad (a.), sombra
(cs) y la reflexion (c,) [21]:

H, — Hy,, = AH = Ryaa.(1 — ¢, )(1 — ¢s) (3.2)

Radiacion extraterrestre (Ry). Se calcula como:
2
Ry = Tosemb (3.3)

donde #; es una constante solar (1367 W/m?), es el radio normalizado de la orbita
de la tierra y ¢ la altitude del sol [35].

Atenuacion atmosférica (a;). Existen diferentes métodos para estimar la fraccion de

atenuacion atmosférica desde un cielo despejado [14, 108].

Nubosidad (a.). Se calcula mediante la siguiente expresion:
a— Oy — 0.65C? (3.4)

donde (] es la fraccion del cielo cubierto con nubes.

Radiaciéon atmosférica de onda larga: H, y H,,. La radiaciéon atmosférica de-
pende principalmente de la temperatura del aire y la humedad y se incrementa a
medida que aumenta el contenido de humedad del aire. Esta radiacion constituye la
principal fuente térmica para un cuerpo de agua en la noche, dias nublados y cali-
dos. Es funcién de muchas variables, en particular de las distribuciones de humedad,

temperatura, diéxido de carbono y otros constituyentes atmosféricos.

Esta ganancia puede ser representada como una modificaciéon de la ley de Stefan-

Boltzmann.

H, = o5p(T, + 273)* (e, + 0.031y/e,)(1 — Ry) (3.5)
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donde ogp = constante de Stefan-Boltzmann=4.9 x 1072 0 11.7 x 108
T, = temperatura del aire
e, = presion de vapor del aire
Ay, = coeficiente que relaciona la T, y la tasa de radiacién solar medida
(rango entre 0.5y 0.7)

Ry, = coeficiente de reflexion (valor en torno a 0.03)

La presion de vapor de aire es equivalente a la presion de saturacion correspondiente
a la temperatura de punto de rocio Ty
17.27Ty

e, = 4.596¢%373 74 (3.6)

La radiacion reflejada de onda larga generalmente es pequena y su valor esta alrededor

de un 3% de la radiacion de onda larga entrante.

3.2.2 Parametros dependientes de la temperatura

Este grupo de términos son dependientes de la variable temperatura del agua (T)
que denotamos por ¢.

Radiacién de onda larga desde el agua. Este fenomeno se puede describir de

nuevo mediante la ley de Stefan-Boltzmann
Hy, = eosp(pr + 273)* (3.7)

donde € es la emisividad del agua (alrededor de 0.97) y ¢ es la temperatura del agua

superficial.

Conduccién. La velocidad de transferencia de calor por conducciéon depende de las
diferencias de temperatura que ocurren en la interfase aire-agua. Esta transferencia
esta condicionada por la velocidad del viento sobre el agua (U,,) y la temperatura del
aire Ty,

H, = ¢,(19.0 + 0.95U2) (¢1 — T,) (3.8)

donde ¢; es un coeficiente de proporcionalidad (coeficiente de Bowen) que depende

de U,. Su valor es aproximadamente 0.47 mmHg°C~!. Para la medicion de U, existe
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instrumentacion especifica como los anemoémetros de copa, que en general son mas
sensibles a bajas velocidades del viento. Se ha establecido como satisfactorio que la
altura de referencia estandar sea de 7m por encima de la superficie del agua siempre

y cuando el terreno local tenga poca influencia en las condiciones del viento.

Evaporacion y condensacion. La tasa de pérdida de calor por evaporacion (H.,)

se puede evaluar mediante la ley de Dalton:

H, = ¢1(19.0 + 0.95U2)(es — €4) (3.9)

donde e presion de vapor de saturacion. La diferencia e, — e, puede expresarse como
o1 — Ty, donde T, es la temperatura del punto de rocio del aire [36]. De alli que, si
¢1 > Ty el agua se evapora y H, es positivo, caso contrario el agua se condensa sobre

la superficie y por ende H. es negativo.

La Figura 3.1 representa una combinacién de los cinco procesos comentados ante-

riormente.

Figura 3.1: Procesos de intercambio de calor en la interfaz aire-agua en la superficie de una corriente

Se han desarrollado una variedad de aproximaciones para tratar esta interaccion
compleja de la temperatura del agua. En estas aproximaciones, el balance de calor
ha sido sometido a simplificaciones e hipdtesis razonables, con el fin de conseguir una
soluciéon apropiada del problema. Presentamos a continuacion la formulacion elegida
en esta tesis.
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3.2.3 Ecuacioéon del balance de calor simplificada

Edinger [35] propuso que el intercambio de calor con la atmdsfera se exprese como:

_AH
pCyh (3.10)
AH =Ky (T, — ¢1)

Ry

donde K, es el coeficiente de intercambio neto general y T, es la temperatura de equi-
librio, que se podria alcanzar si todas las condiciones meteorologicas fueran constantes
en el tiempo. Si Kj y 1. son conocidas, o pueden ser evaluadas de alguna manera,
entonces se puede calcular la tasa de intercambio de calor de un cuerpo de agua con
la atmosfera.

Para determinar K} se requiere de parametros tales como la temperatura del agua,
velocidad del viento, presion de vapor saturada, etc. Por consiguiente, el resultado es

una funcién compleja [35].
Ky, = 4.5+ 0.035¢1 + 3 fu(Uw) + 0.47 i (Uw) (3.11)
donde f,,(U,) es una funcion de la velocidad del viento:
fu(Uy) = 9.2+ 0.46U7 (3.12)

[ representa la influencia de la humedad y temperatura del aire. Para el calculo de

se utiliza la expresion:
B =0.35+ 0.015T, + 0.001272 (3.13)

donde T, es una temperatura promedio entre la temperatura del agua y la temperatura

de rocio del aire:

T,
7 - 91t T (3.14)
2
y Ty se define mediante la expresion
237.3(Tr +1
Td — ( a + n(rh)) (315)

(17.27 — In(ry) — T)

siendo 7, la humedad relativa y 77" es temperatura del aire normalizada definida de la

siguiente manera
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17.27T,
e — 3.16
¢ 23713+ 1T, ( )
De la misma manera 7, puede determinarse como:
AH
T.=T;+ — 3.17
d+ K, ( )

Por tanto se han definido las variables K} y T. como un medio para estimar el in-
tercambio de calor neto a través de la superficie.

Caso 9. | Caso test de distribucién de temperatura en flujo estacionario

con miltiples fuentes.

Consideramos un caso de estudio simplificado como paso previo a la simulacién realista
de un curso fluvial con calidad de agua. Las caracteristicas del caso son muy similares
a los procesos que se dan en la realidad, ayudandonos a validar tanto la formulacion

empirica utilizada para este proceso como el esquema numérico elegido en este trabajo.

Se trata de un canal trapezoidal de longitud 110 km como el representado en la figura
3.2 [23]. Presenta dos pendientes longitudinales a lo largo del dominio: S, = 0.0002
desde x=0km hasta r=50km y Sy, =0.00018 desde x=50km en adelante. Ademas la
seccion tiene un pendiente lateral S; =2 y una anchura en la base B=10 m. La

rugosidad se caracteriza con un coeficiente de Manning n=0.035.

Se simula la convergencia resolviendo las ecuaciones de conservaciéon de la masa,
cantidad de movimiento y temperatura del agua a partir de las condiciones iniciales
A(z,0) = 14.71 m?, Q(x,0) = 5.787 m?/s, ¢1(x,0) = 20 °C. El calculo se completa con
las condiciones de contorno aguas arriba de caudal constante Q(0,7) = 5.787 m?3/s,
y temperatura constante ¢;(0,7") = 20 °C. Aguas abajo se establecen condiciones de
flujo libre. Ademas, existen dos descargas puntuales ubicadas en x;=10km y x5=>50
km respectivamente. La primera descarga es un vertido proveniente de una planta de
tratamiento de aguas residuales con un caudal Q;=0.463 m3/s a una temperatura de
T,—28 °C. La segunda descarga es un afluente que tiene un caudal Q2=1.157 m3/s a
una temperatura de 7T,=15 °C. Con estos valores la simulacién progresa hasta converger

al estado estacionario.

El objetivo de este caso es, una vez alcanzado el estado estacionario, observar el
efecto producido por las descargas puntuales ubicadas a los 10 y 50 km, ademas de
los aportes ambientales que se dan en su entorno sobre el perfil longitudinal de la

temperatura del agua. Siguiendo las indicaciones de 23] las variables meteorologicas
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q1 = 0.463m3/s
Sy 1 = 28°C

Q(0,t) = 5.787Tm3/s
$1(0,1) = 20°C

— So = 0.0002
L= 50 km ¢ = 1.157m?/s

=0.035
! e 54,172 =15°C
So = 0.00018
L= 60 km P
n = 0.035

Figura 3.2: Esquema del canal trapezoidal para el balance de la temperatura. Caso 9

afectan a partir de x = 10 km en este caso test y su informaciéon viene dada en la
Tabla 3.2

Variable Valor

H, 300 calcm—2d~!
T, 25 °C

Uy 3 ms!

h, 60 %

Tabla 3.2: Variables meteorologicas para el balance de calor (Caso 9)

El resultado después de cinco dias de simulacion se presenta en la Figura 3.3. Tanto el
aporte lateral (planta de tratamiento) como las variables meteorologicas incrementan
la temperatura del agua de forma acelerada durante los primeros 50 km. Esta situacion
podria mantenerse si no existiera el otro aporte lateral que hace de regulador en el
canal principal. Este escenario se puede asemejar a la tipica estaciéon de verano en
donde la temperatura ambiente llega a alcanzar valores por encima de los 25 °C en

algunas ciudades y, por tanto, podria llegar a ser perjudicial.

El otro aspecto a destacar de este caso es que el modelo con el esquema propuesto
es robusto y confiable, ya que los resultados son similares a los obtenidos en [23]
con el modelo QUAL2E. Esto quiere decir que tanto los balances en los diferentes
puntos como el intercambio de calor neto se formulan correctamente con la herramienta

unidimensional presentada.
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Figura 3.3: Comparaciones de los perfiles longitudinales de la temperatura del agua en un canal
prismatico entre el modelo propuesto (linea roja) y QUAL2E (puntos negros). Caso 9

Modelo de transporte de OD-DBO-C

Para conocer la capacidad de un rio para recibir y oxidar aguas residuales se requiere
conocer su recurso de oxigeno disponible. Esto se consigue formulando un balance entre
dos procesos fundamentales: la descomposicion de materia orgénica y la aireacion
de oxigeno. Las dos reacciones opuestas, la desoxigenacion y la re-aireacion, tienden
siempre a llegar a una condicién de equilibrio temporal. Este equilibrio, sin embargo,
es momentaneo ya que la disminucion de la demanda de oxigeno de la materia organica
resultante de su propia oxidaciéon hace que la tasa de agotamiento sea menor y permita
la recuperacion gradual del oxigeno disuelto hasta su valor de saturacion total. La

formulacion pionera que relaciona estas interacciones complejas fue desarrollada en

[91].

Modelo de Streeter-Phelps. Esta formulacion vincula dos mecanismos principales que
gobiernan el OD en una corriente que recibe aguas residuales, descomposicion de la
materia organica y reaireacion [23|. Esto quiere decir, que el modelo predice el efecto
tanto de una fuente puntual como no puntual sobre el OD en el flujo. Las expresiones

tanto para el oxigeno como para la materia organica se expresa como:

P2

Ps ) by — vss(1 — fa)
’ h (3.18)

Ry =—Fk 0T20 (—
? D kpso + 96
R = — ks + ko(Psat — P6)
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siendo ¢9 = concentracion de DBO-C
¢¢ = concentracion de OD
k., = velocidad de reaireacion
®sat = concentracion de oxigeno de saturacion

kq = velocidad de des-oxigenacion

Ozigeno disuelto (OD). Se refiere a la cantidad de oxigeno que esta disuelto en el
agua. Este indicador es uno de los pardmetros mas importantes en materia de calidad
del agua debido a la actividad bioquimica en el agua. La producciéon de oxigeno esta
relacionada con la fotosintesis y el intercambio con la atmosfera por difusion o mezcla
turbulenta, mientras que su consumo dependera de la respiraciéon, descomposicion de

sustancias organicas y otras reacciones quimicas que se estudiardn en estas secciones.

Una clasificacion segiin su concentracién y las consecuencias que pueden producir
esta caida de OD se presenta en la Tabla 3.3

Concentracion Estado Efecto
g/m3
Anoxia Muerte de peces, especialmente larvas
0-5 Hipoxia, Desaparicion de organismos especialmente de especies
sensibles
5-8 Aceptable Condicion adecuada para la
8-12 Buena mayoria de organismos aerobios

Tabla 3.3: Rangos de concentracién de OD

Al mismo tiempo, el OD es dependiente de la temperatura. Aguas con mayor tem-
peratura son capaces de disolver menores cantidades de oxigeno porque se genera un
aumento en las velocidades metabolicas de la vida acuética y por tanto un mayor con-
sumo de OD. Por esto, una descarga de agua caliente al curso de agua principal puede
significar la disminucion del OD a niveles por debajo del limite necesario para algunas

formas de vida.

Una clasificacion adicional del estado de una masa de agua viene determinada por
el peor valor de su estado quimico y ecolbégico en el contexto de la Directiva Marco
del Agua (DMA). La caracterizacion del estado ecologico de cada masa de agua viene

representado con un cédigo de colores para reflejar la clasificacion del estado ecolégico
(Tabla 3.4).

Con el objeto de reflejar la clasificacion del estado quimico de la masa de agua la
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Clasificacion del estado Codigo de colores

ecologico
Muy bueno Azul
Bueno Verde
Aceptable Amarillo
Deficiente Naranja
Malo Rojo

Tabla 3.4: Clasificacion del estado ecolégico para aguas superficiales segin DMA

DMA propone un codigo de colores para cada demarcacion hidrografica (véase Tabla
3.5).

Clasificaciéon del estado Codigo de colores

quimico

Bueno Azul

No alcanza el buen estado  rojo

Tabla 3.5: Clasificacion del estado quimico para aguas superficiales segin DMA

3.3.1 Modelo de Streeter-Phelps DBO-OD modificado

El balance de OD se resuelve mediante las ecuaciones de Streeter-Phelps DBO-OD

ligeramente modificadas. El modelo cinético para el OD se expresa como:

D
Ry = K™ (Gt — b5) — ka5 (20— ) — 22T 3.19
o= o~ 00) ~ K () = B @19

Mientras que, el modelo cinético de la demanda bioquimica de oxigeno se define

COImo:

s (3.20)

S S S PR

kpso + 96 h

siendo  ¢9 = concentraciéon de DBO-C
¢¢ = concentracion de OD
k., = velocidad de reaireacion
®sat = concentracion de oxigeno de saturacion

ky = velocidad de des-oxigenacion
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kpop = constante media de saturacion para la limitacion de oxigeno para DBO-C
Dos = demanda de oxigeno desde el sedimento
vgs = velocidad de sedimentacion

fao = fraccion disuelta de DBO-C

En la ecuacion (3.19), el primer término representa la transferencia de OD al agua
mediante la interfaz aire-agua, mientras que los dos siguientes son sumideros debidos
a la oxidacion de la materia carbonosa y la Dpg. En esta expresion se asume que
la velocidad de re-aireacion es proporcional a la diferencia entre la concentracién de
saturacion y la concentracion de OD. Es conveniente mencionar que en cualquiera de
los procesos considerado p la velocidad de reacciéon k, es funciéon de la temperatura.

La relacién empirica que relaciona esta dependencia se escribe en general como:
_ $1—20
kyp = kp200, (3.21)

donde k, es la velocidad de degradacion, kg es la velocidad de degradacion de dicho
proceso a 20°C y 6, es un factor de correcciéon de temperatura especifico para ese

proceso. Por claridad el término ¢; — 20 se denota 720 de ahora en adelante.

Velocidad de reaireacion. Hay tres formulas cominmente usadas para calcular la
reaireacion de una corriente: O’Connor-Dobbins O’Connor and Dobbins [86], Churchill
Churchill et al. [26], y Owens-Gibbs. Las tres aproximan la velocidad de renovacion en
funcion del cociente entre la velocidad y la profundidad promedio del flujo.

u'me
k, =C,— 3.22
hna ( )

La tabla 3.6 contiene los valores especificos de cada formulacién. En este trabajo se

aplico la formulacion de O’Connor and Dobbins [86],

Autor C, Mg i
O’Connor-Dobbins 3.93 0.5 1.5
Churchill 5.026 1 1.67
Owens-Gibbs 5.32 0.67 1.85

Tabla 3.6: Coeficientes y exponentes en las leyes de aireacion

Ozigeno de saturacion. Desde el punto de vista de calidad, ¢, puede ser afectado

por la temperatura, salinidad y por las variaciones de presion atmosférica. La expresion
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ajustada a una curva polinomial de segundo orden en funcién de la temperatura puede

expresarse como [23]:

Psat = 0.0035¢% — 0.3369¢; + 14.407 (3.23)
Variable i — Proceso
Process j |
1. Re-aireacién 1 ka3 (hsat — P6)
2. Desoxigenacion -1 -1 kq0% (k,;f,%%) b2
3. Sedimentacion -1 Md)g
4. Dog -1 Dos gT20

Tabla 3.7: Matriz de procesos de Petersen con las variables de estado OD y DBO-C

Con los procesos cinéticos definidos se crea la matriz comentada al principio del

capitulo. La matriz con las dos variables de estado se define como la Tabla 3.7.

Caso 10. Caso test de distribucién del OD en flujo estacionario con

fuentes puntuales a temperatura constante.

Tomando como referencia el Caso 9 de la subseccion (3.2.3) verificaremos el modelo de
Streeter-Phelps modificado. El ejemplo contempla en este caso dos fuentes puntuales,
con descargas de DBO-C y OD a temperatura constante tanto en los vertidos como
en el cauce principal (véase Figura 3.4). Las condiciones iniciales y de contorno de las
variables hidraulicas son las mismas del Caso 9. Las condiciones iniciales de concen-
tracion de OD y DBO-C son ¢4(x,0) =7.5g/m? y ¢»(x,0) =2.0g/m? respectivamente.
Se realizé la simulacion hasta alcanzar el estado estacionario usando las condiciones de
contorno aguas arriba ¢6(0,t) =7.5g/m? y ¢»(0,t)=2.0 g/m3. Ademas, las concentra-
ciones de las descargas de la primera y segunda fuente en los puntos establecidos para
el OD fue de ¢6(10000,t)=2.0 g/m3 y (10000, t)=200g/m?>, ¢¢(50000,%)=9.0 g/m? y
$2(50000, t)=5.0g/m?>.

Las velocidades de reacciéon y sedimentacion de la materia organica son de 0.5 y 0.25
d=! a 25 °C. Para el proceso de Dog se utilizo6 un valor de 5 g/m?d, mientras que la

re-aireacion se calculdo mediante (3.22).

La Figura 3.5 muestra la comparacién de las distribuciones longitudinales de las
concentraciones DBO-C y OD con la salida del modelo QUAL2E. Analizando el efecto
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q1 = 0.463m3/s
Sp,1 = 200 g/m?
Sge1 = 2g/m?

Q(0,t) = 5.787m>/s
$2(0,t) =2 g/m?

¢6(0,) = 7.5 g/m®

_ =1.15Tm>/s

L 50 km S, = 0.0002 a2 é
bL:2‘ 5452,2:59//""
n=0.035 Spe2 = 9g/m®
So = 0.00018

L= 60 km Sy =2
n'=0.035 I

Figura 3.4: Esquema de la seccién del canal trapezoidal con vertidos de DBO-C y OD. Caso 10

producido por la primera descarga de materia organica sobre el OD se observa que las
condiciones del agua en el cauce no son aptas para recibir tan altas concentraciones
de materia organica. Aproximadamente 40 km aguas abajo de la fuente puntual 1
existe un estado de hipoxia, que produciria efectos perjudiciales sobre los organismos

acudticos més sensibles.

Desde el punto de vista numérico, el esquema utilizado representa y predice acerta-

damente las variables que entran en juego en esta configuracion.

Caso 11. | Distribucién de OD en flujo estacionario con temperatura
variable

En este caso test vamos a combinar la variabilidad de la temperatura del aire y la
informacion de la temperatura de las descargas del Caso 9 con los datos de los vertidos
del Caso 10 para evaluar qué cambios se producen en los perfiles longitudinales de las

variables ¢o v ¢¢ en el estado estacionario.

Al incluir la temperatura todas las velocidades de reaccion se modifican. En parti-
cular, esto provoca un mayor consumo de OD en los procesos. El efecto comentado
se muestra en la Figura 3.6, donde la caida de OD alcanza un valor minimo de 2.75
g/m? aproximadamente. Si este valor lo comparamos con la caida de la Figura 3.5
(4.33 g/m?), se deduce, que incluir la temperatura con todos sus términos fuentes al

modelo permite predecir de mejor manera las distribuciones de concentracion de todas
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Figura 3.5: Comparacion de los perfiles longitudinales (DBO-C y OD) de QUAL2E con el modelo
propuesto. Caso 10

las demés sustancias involucradas.

Modelo de Nitrificacién

En esta seccion se analizan los procesos de transformacion del nitrogeno y el impacto
sobre los niveles de OD (nitrificacion). Principalmente los procesos se desencadenan
debido a las operaciones agricolas que llegan a los rios por escurrimiento. Los fertilizan-
tes aplicados a los cultivos contienen grandes cantidades de nitréogeno que, en contacto
con el agua, se diluyen y son transportados, generando efectos negativos sobre el estado

trofico y la calidad de las aguas receptoras.
Efecto del nitrégeno sobre la calidad del agua

La Figura 3.7 representa un esquema de los eventos de amonificacion, nitrificacion

y desnitrificaciéon que se producen en el agua.

e Amonificacion. La amonificacion es la conversion a ion amonio del nitrégeno. En
el agua, los seres acuaticos producen directamente amoniaco (NH3) que en disolucion
se convierte en i6n amonio (NH,"). La forma no iénica debe tener un control riguroso
porque, en altas concentraciones, puede ser perjudicial para los organismos acuéticos.
La segunda forma es inocua en niveles registrados en la mayoria de las aguas superficia-
les. El equilibrio entre estas dos formas es gobernado por el pH; por tanto la cantidad

de NH; que se convierte en NH, ™ depende de la temperatura y el nivel de pH del agua.
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Figura 3.6: Comparacion de los perfiles longitudinales (OD y Ogyy) de QUAL2E con el modelo pro-
puestos. Caso 11

Figura 3.7: Ciclo del nitrogeno en aguas naturales

Las representaciones con velocidades de reacciéon de primer orden tanto para el NO

como para NH; — N son:

vgs(1l —
R; = _K349§120¢3 _ M% (3.24)
Ry = K3,07° ¢ — K 0720 <L> 3.25
4 34Y34 ¢3 45V45 ¢4 KNIT + ¢6 ( )

donde ¢3 denota el nitrogeno orgénico (NO), K34 la velocidad de mineralizacion del
NO, 034 y 045 coeficientes de correccion de temperatura, fps fraccion disuelta de NO,
¢4 es la concentracion de amonio (NHy), Ky saturacion media para la limitacion de

oxigeno (O3) en la nitrificacion y K45 velocidad de nitrificacion.
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En la ecuacion (3.24) los sumideros para el NO son la velocidad de mineralizacion
y de sedimentacion. Sin embargo en la ecuacion (3.25) el incremento se debe a la

mineralizacién del NO y su reduccion a la nitrificacion.

e Nitrificacion. La transformacion del NH;" a nitrito (NOy~) por medio de las
bacterias nitrosomas se denomina nitrificacion. Esta evolucion solo puede producirse
bajo condiciones aerdbicas generando cantidades de NO, ™ usualmente muy pequenas
e inestables comparadas con la concentracion de nitrato (NOj3). El mecanismo de
nitrificacién en aguas naturales es complejo por la dependencia que existe entre el
OD, pH, carboén inorganico total (CIT), alcalinidad, bacterias nitrobacter, nitrosomas

y condiciones del flujo.

En modelos de calidad de agua el NOj3 se usa frecuentemente para representar tanto
el NO3 como el NO; ™. El proceso de oxidacion del NO; ™ a NO3 por medio de bacterias
nitrobacter es generalmente mas rapido que la conversion de amonio a nitrito. Esto
refleja el hecho de que aproximadamente tres veces la cantidad de sustrato se consume

en el segundo paso, para derivar la misma cantidad de energia.

e Desnitrificacion. Este proceso puede llevarse a cabo tanto por bacterias heterotro-
fas como autotrofas. Estas bacterias toman el nitrato o nitrito como aceptor terminal
de electrones en condiciones anaerébicas hasta reducirlo a nitrégeno molecular. EI pro-
ceso de desnitrificacion depende de la temperatura, OD, etc.; asi, la ecuacion cinética

que representa los cambios de concentracion del NO3™ puede expresarse como:

K
Ry = K02 (L> ey T (LOS) 3.26
> 1505 01 Knir + ¢ 50050 05 Knos + ¢ (8.26)

siendo ¢5 concentracion de nitrato, K5p velocidad de desnitrificacion a 20°C, v Knos

saturacion media para la limitacién de Oy en la desnitrificacion.

El control de la concentraciéon de nitratos se debe a su efecto toxico sobre la salud.
Bajo ciertas condiciones de pH, en el intestino, estomago y en la saliva humana los
nitratos se convierten a nitritos provocando un exceso de metahemoglobina en la san-
gre. Por tanto, existen normas estrictas que rigen la cantidad de nitrato en el agua

potable.

La matriz de procesos para el ciclo del nitrogeno se muestra en la Tabla 3.8

Caso 12. | Distribuciéon de las componentes del ciclo del nitré6geno con

un vertido puntual a temperatura constante.

En este ejemplo experimental propuesto por [121] se analiza la evolucion de las con-
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Variable i —

Process j |

3
NO

@4 @5
NH4 - N NO;

Proceso

1. Re-aireacion 1 ka3 > (Psar — o)
. -, T (2
2. Desoxigenacion -1 1 ka07, (m) b2
3. Sedimentacion -1 M%
4. Dos 1 Bos gl
5. Mineralizacion NO -1 1 K3401¢5
6. Sedimentacion NO -1 M
7. Nitrificacion -1 1 ‘% K503 64 (KNId;?‘F(b(:‘o)
8. Desnitrificacion 232 -1 Ksp0 2 ¢s (Kﬁf’%

Tabla 3.8: Matriz de procesos de Petersen del ciclo del nitrégeno

centraciones DBO5;, NHs — N, NO3 — N, OD tras la descarga puntual de una planta de
tratamiento de aguas residuales a lo largo de un canal rectangular de anchura B=5m.
La Figura 3.8 resume los procesos que intervienen en este ejemplo. El canal tiene
una longitud L=50km con una pendiente longitudinal Sy =0.0001. Para este problema
se utiliz6 un coeficiente de Manning n—0.1 con el fin satisfacer los calados y veloci-
dades dadas por [121]. Las condiciones iniciales para las variables hidraulicas fueron
Q(x,0)=2.832m?3/s, A(x,0)=9.65m?. Las condiciones iniciales de las concentraciones
de DBO-C, OD, NH3 — N y NO3 — N fueron ¢y(z,0) = 2.0g/m?, ¢¢(z,0) = 8.3 g/m?,
é4(2,0) = 0.2g/m? y ¢5(z,0) = 0.5g/m3, respectivamente.

Con respecto a las condiciones de contorno, se impuso el caudal inicial y las concen-
traciones iniciales de DBO-C, OD, NH3 — N y NO3 — N en el extremo aguas arriba. La
condicion aguas abajo se supuso libre. Ademaés se supone que existe una fuente puntual
situada en £=1720m donde se descarga un caudal de Q;=0.0328 m?/s con unas con-
centraciones ¢(1720,t) = 80.0g/m?, ¢¢(1720,t) = 8.5g/m3, ¢4(1720,t) = 15.0g/m?
v ¢5(1720,¢) = 0.5g/m3. Los coeficientes cinéticos de degradacion de la materia orga-
nica y nitrificacion utilizados este caso fueron de 0.3 y 0.15 d~! respectivamente. Con

estas condiciones se simul6 hasta alcanzar el estado estacionario.

Los resultados numéricos obtenidos para el perfil de las variables DBO — C, OD,
NH3; — N y NO3 — Na lo largo del canal cuando se ha alcanzado el estado estacionario.

Con CFL=1 y Az = 205m se presentan en la Figura 3.9.

Es importante senalar que los datos numeéricos de concentracion CBOD-C obtenidos

a partir de su ecuacién de transporte no son directamente comparables con los datos
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@ =0.328m>/s Q(0,t) = 2.832m*/s
Sy,1 = 80 g/m? $2(0,1) = 2 g/m?
Spu1 = 15 g/m? 64(0,t) = 0.2 g/m®
S¢s1 = 0.5 g/1713 ¢5(0,t) = 0.5 g/m
Sg6,1 =85 g/m? 06(0,1) = 8.3 g/m*

Li =1720m

Ly =48280 m

Figura 3.8: Tramo del canal que recibe una descarga de una planta de tratamiento de aguas residuales.
Caso 12

experimentales medidos en laboratorio DBOj5 [22]. La expresion que permite relacionar

los datos de laboratorio con la DBO-C se expresa como:
DBO5 = ¢o(1 — ePraver) (3.27)

donde kg es el coeficiente de velocidad de desoxigenacion (laboratorio).

Las distribuciones de los perfiles de las medidas observadas y las del modelo co-
rregidas usando (3.27) son muy similares entre si. Una caida significativa durante los
primeros metros se puede notar en la concentracion de OD a causa de los altos niveles
de descarga de DBO-C (Figura 3.9 a), conforme se avanza aguas abajo, la concentra-
cion del OD llega a recuperarse hasta un valor aproximadamente de 7.3 g/m3. Con
relacion a las distribuciones tanto de la DBO-C como del NO3s — N los resultados son
muy cercanos a los medidos. Por tltimo, la dinamica del perfil longitudinal del amonio
calculado frente a los valores medidos también mantienen estrecha relacion verifican-
dose de esta forma la prediccion del modelo de nitrificacion cuando existen vertidos

laterales.
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Figura 3.9: Ciclo del nitrégeno: Comparacion de los perfiles longitudinales observados con la salida
del modelo propuesto. Caso 12
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Modelo matematico simplificado que describe la
interaccién predador-presa

Para describir esta interaccion se formula las ecuaciones de Lotka-Volterra.

Ecuaciones de Lotka-Volterra. Es un modelo biomatemético que pretende prede-
cir la dinamica de las poblaciones de fitoplancton (presa) y depredador (zooplancton)

bajo ciertas hipotesis:
e [l ecosistema esta aislado, es decir, no hay migraciéon, no hay otras especies.
e El crecimiento de la presa es exponencial en ausencia de depredadores.
e La muerte de predadores es exponencial, si no hay crecimiento de presas.

Bajo ciertas condiciones constantes de temperatura y velocidad de crecimiento neto

de fitoplancton se puede definir las ecuaciones simplificadas de fitoplancton-zooplancton:
Ry = (Kuc — Kar)dy — Cyo1009 (3.28)

Ry = (Gcafepcgz)¢1o¢9 — Ka.010 (3-29)

siendo ¢9 = concentracion de fitoplancton
¢10 = concentracion de zooplancton
K4c = velocidad de méaximo crecimiento del fitoplancton a 20°C
K4r = velocidad de respiracion del fitoplancton a 20°C
Cy. = velocidad de captura del zooplancton
a., = tasa de carbono a clorofila a en la biomasa de fitoplancton
fep = factor de eficiencia de captura

K4, = velocidad de pérdida por respiracion, excrecién y muerte

Para modelar la interaccion simplificada de nutrientes y la cadena alimentaria es con-
veniente integrar un nutriente limitante en el esquema fitoplancton-zooplancton. Esta

expresion se determina como:

RS = apa(l - fep)cgz¢10¢9 + aPCKrz¢1O - apa(K4C - K4R)¢9 (330)

donde ¢g fosforo inorganico, a,, velocidad de generacion del fosforo, apc relacion fos-

foro a carbono y K, velocidad de pérdida sin predacion.
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Caso 13. Dinamica del fitoplancton y zooplancton con un nutriente.

Se considera un caso test que incluya la dinamica del fitoplancton, zooplancton y fos-
foro en un sistema agregado dependiente del tiempo las caracteristicas se resumen en
la Tabla 3.9. Las concentraciones dadas son las condiciones iniciales de la interaccion
presa-depredador con un nutriente. Este proceso acttia sin ninguna alimentaciéon por
la entrada. En este caso la discretizacion espacial no es relevante. Notese que las dis-
tribuciones del fitoplancton, zooplancton y nutriente forman un patrén ciclico durante

el tiempo de simulaciéon (véase Figura 3.10).

Ps 20 pgP/L

o 1.0 mgChla/m?
d10 0.05 gC/m?

Qe 0.04 gC/mgChl
C,. 1.5 m®/gCd
Kic — Kug 0.3d7!

Apa 1.0 mgP/mgChl
o 0.6

Ky, 0.1d!

Tabla 3.9: Datos para representar la interacciéon predador-presa con un nutriente limitante. Caso 13

Con suficiente cantidad de nutriente (concentracion minima de 6.08 ugP /L), v de-
bido a que la poblaciéon de zooplancton es pequena, el crecimiento de fitoplancton es
exponencial. Aproximadamente a los 10 dias las plantas llegan a alcanzar su maximo
crecimiento (11.16 mgChla/m? ), permitiendo que la poblaciéon de zooplancton tam-
bién aumente. Consecuentemente este incremento causa que las plantas disminuyan
hasta 0.305 mgChla/m® (aproximadamente a los 40 dias). Esta disminucion provoca
que la poblaciéon de zooplancton disminuya durante 20 dias hasta que nuevamente las
plantas se recuperen, promoviendo a que un nuevo ciclo se repita. Una consideracion
adicional estd en el efecto de ., que provoca una disminucién complementaria en el

crecimiento de las plantas.
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Figura 3.10: Modelo presa-predador con un nutriente en un ejemplo agrupado. Caso 13

Modelo de la eutrofizaciéon

Un ecosistema eutrofizado se caracteriza por una abundancia anormalmente alta de
nutrientes (nitrogeno y fosforo) producto de actividades humanas o naturales. Estos
ambientes ricos en nutrientes provocan un crecimiento descontrolado en la biomasa de

las algas provocando un empobrecimiento de la calidad del agua.

La sobre-abundancia de nutrientes producto de la excesiva fertilizaciéon de campos
restringe los usos potables, recreativos y ecologicos de las fuentes de agua. Una clasi-

ficacion de las fuentes de agua segtn su estado trofico puede ser:
e QOligotréfico. Caracterizado por una débil fertilizacion.
e Mesotréfico: Moderada fertilizacion.
e Futréfico: Bien fertilizado.
e Hipertrdfico: Sobre-fertilizado.

En la Figura 3.11 se presenta un esquema de como se producen las interacciones
entre los nutrientes y la biomasa de algas en ecosistemas naturales sobre la concen-
tracion de OD. Ademas se observa como el crecimiento de las algas (¢9) depende del
fosfato o fosforo inorgénico (¢g), amonio y nitrato como nutrientes limitantes aunque,
en la realidad, existen otras condiciones que limitan este desarrollo. Si por cualquier
motivo estos dos nutrientes estan ausentes, el crecimiento de algas no existe, indepen-

dientemente de la abundancia del otro nutriente.
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Figura 3.11: Ciclo del N, P e interacciones de las algas con el OD en aguas naturales

El proposito de esta revision es enfatizar qué ecuaciones se integran en nuestro
modelo de eutrofizacion y, a su vez, conocer la complejidad de contemplar todos estos

mecanismos presentes en el agua.

3.6.1 Modelo matematico de las algas: fitoplancton

Las plantas consideradas son el colectivo de organismos que estdn adaptados para
pasar parte o la totalidad de sus vidas en aparente suspensién en aguas abiertas del
mar, de lagos, lagunas y rios [106|. Estas plantas contribuyen con la mayor parte
del carbono organico disponible para las redes alimenticias peldgicas. Por tanto, debe

considerarse un modelo dindmico de poblacion de fitoplancton.

Siguiendo a Di Toro et al. [29], el modelo considerado se desarrolla sobre la base
de tres sistemas dependientes primarios: la poblacion del fitoplancton, la poblacion
herbivora de zooplancton y el sistema nutriente. Ademés, estos tres sistemas no sélo
se ven afectados por sus interacciones, sino también por las variables ambientales

externas. Las tres variables analizadas en este estudio son:
e La temperatura, que influye en todas las reacciones biologicas y quimicas.

e La dispersion y el flujo advectivo, que son los principales mecanismos de transporte

de masa en un cuerpo de agua natural.

e La radiacion solar, que es la fuente de energia para el crecimiento fotosintético del

fitoplancton.
Disminucién al crecimiento del fitoplancton

Ignorando ahora la influencia del zooplancton y considerando la variacion con res-
pecto a las condiciones ambientales (temperatura, nutrientes, luz y muerte) el término

fuente para el fitoplancton puede escribirse como:
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Vs
Ry = <Gp4 — (Kyp + Kup) — f) b9 (3.31)
donde G,y = Kyo(¢1,N,1) es la velocidad de crecimiento del fitoplancton en funciéon
de la temperatura (¢;), nutrientes (N) y luz (I), Kyg es la velocidad de respiracion
del fitoplancton, K,p es la velocidad de muerte de fitoplancton y vy velocidad de

sedimentacion.
Temperatura

Chapra [23] demostro que niveles altos de temperatura y luz extinguen el crecimiento

de las algas. El modelo que permite describir este efecto es el ya conocido modelo theta:
Ko = Kicp00"™ (3.32)

Esto quiere decir que la temperatura 6ptima para el crecimiento de las algas parece
estar en el rango entre 20 ° y 25 °C. A temperaturas més altas, generalmente hay una

supresion de la tasa de crecimiento saturada.
Luz

En ambientes naturales, la intensidad de luz no es uniforme y su valor varia en
funcién de la profundidad debido a la turbidez presente y la variacién diurna de la
luz superficial. Aplicando el modelo de Steele [29, 114] podemos obtener una ecuacion
para la limitacion del crecimiento de las algas en funciéon de la profundidad:

IoeKeZ 1067K5Z

FI(h)] = T e” &1 (3.33)

donde Iy = Intensidad de luz incidente
I, = Hy

K, = Extincion de luz

con

K, = K, 4 0.0089¢ + 0.0054¢ >
K, = Kew + 0.052.4 + 0.174h

donde K., es la extincion de luz debido a las particulas libres en el agua y el color,
A son los solidos no suspendidos volatiles y D es el detritus. Si la ecuacion (3.33) la

integramos sobre h y tiempo obtenemos
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1 h 1 fT ]OefKEZ Ioe7K5Z
Xpr=— | = 2 e Tldtdn 3.34
i h/o T/o I, © (3.34)

con T=1 dia y f la fraccion de luz diurna del dia. Evaluando la doble integral de la

ecuacion (3.34) resulta:

Xrr = Kehf {exp {—?exp(—Keh)} —exp (—?)} (3.35)

Consecuentemente, X g; cuantifica la reduccion de luz no 6ptima como una funcion

del coeficiente de extincion y la profundidad de cada tramo considerado.
Nutrientes

El efecto de los nutrientes sobre la proliferacion de las algas es complejo. La ecuacion
de Michaelis-Menten proporciona una aproximacion adecuada para manipular la limi-
tacion de nutrientes. Los nutrientes méas importantes que determinan esta reproduccion

son el Ny P.

Existen tres aproximaciones para determinar el efecto combinado de los nutrientes:
multiplicativa, minima y media armoénica. De los tres enfoques, la minima se formulo

en este modelo.

(3.36)

DIN DIP
XRN:mm( )

K,~+ DIN’ K,,p+ DIP

donde DIN nitrégeno organico disuelto, DIP fosforo inorganico disuelto, K,y satura-
cion media para la limitacion del N en la absorcion del fitoplancton y K, p saturacion

media para la limitacion del P en la absorcion del fitoplancton
Muerte del fitoplancton

Numerosos mecanismos se han propuesto para reducir el desarrollo del fitoplancton.
Estas formulaciones estan enfatizadas en la respiracion, excrecion y la predacion. Los

dos primeros mecanismos han sido incluidos para predecir la muerte del fitoplancton.

La respiracion enddgena es el proceso en el cual las algas oxidan su carbén organico
a dioxido de carbono. La velocidad de respiracién en funcion de la temperatura se

expresa como:
Kypr = K4R,209L250 (3.37)

Mientras que la excreciéon es debida por alguna infeccion de las algas provocadas por

otro microorganismo o materiales toxicos Kyp.
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El mecanismo total de reaccién del fitoplancton considerando todos los procesos

puede ser formulada como:

Ry = Kicr XriXgn — (Karr + Kap) (3.38)

En la ecuacion (3.38) se observa las interacciones que intervienen en la prediccion
aproximada del florecimiento y muerte del fitoplancton. Adicionalmente, se deben in-
cluir algunas otras transformaciones o sub-productos que se generan de este intercam-
bio; por ejemplo, la generacion de oxigeno producto del crecimiento de las plantas. Por
tanto, es necesario adaptar la formulacion revisada en anteriores lecturas del ciclo del
nitrogeno, fosforo, materia organica y oxigeno disuelto, tomando en cuenta el meca-
nismos de las algas. Las ecuaciones que rigen estos cambios estan en base al programa
de simulacion de analisis de la calidad del agua (WASP) [2, 3]. Asi re-definiendo los

procesos (R) de cada una de las variables se obtiene lo siguiente:

DBO-C
1 — fa2)
Ry =y K1 pd — k0720 %6, vss— fa)
2 =a 1DP9 aVp (kDBo-i-(%' O2 h o5
532 Kno
— ——Kxpb — 3.39
112550 5DP5 (KN03 +¢6) (3.39)
Nitrogeno

1 — fps)
Re— — K 0’]’20 ¢9 . USS(
3 34l 03 ( Fe—— N ®3
+ancKap TP + anc fonKapdg (3.40%)

Ry =K,0T20 P9 K720 Ps
4 34V 34 ¢3 (_K—PHY+¢6 45Y45 ¢4 —KNIT‘|‘¢6

— ancPnu,Gpady + anc(l — fon)Kipdy (3.40%)

. Ko
Rs =K 5072 (—¢6 )—K gT20 (—N03 )
° 5615”04 Knir + 96 5005 05 Kyos + ¢

— aNc(l — PNH4)GP4¢9 (3400)
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donde Kppyy = Saturaciéon media para la limitacion del fitoplancton en la mineralizacion
anc = Relacion nitrégeno carbono
fon = Fraccion de fitoplancton muerto reciclado a NO

Pyp, = Factor de preferencia de amonio

B Ps Ky
Pnu, = ¢4 ((KmN + 64) (Koy + ¢5)) o ((¢4 + ¢5)(Kmn + ¢5)>

Oxigeno disuelto

D 4
R =k (¢oar — ) — kgt 5° (L> g — =227 _ 02 g 5720

45
) /{ZD%; + o6 h 14 (3.41)
6
%) e K
o (KN]T n ¢6> + 0°Gpagg + 12 AR, T P9
con

.32 4814

=0ttt P (8.4

donde 0* es la tasa total de produccién de oxigeno debido al crecimiento del fitoplanc-

ton.
Fosforo

Para modelar el ciclo del fosforo se utiliza un enfoque analogo al utilizado en el ciclo
del nitrogeno. Las dos tnicas formas utilizadas en este esquema son: el fésforo organico

(¢7) e inorganico (¢s). Sus cinéticas son descritas como:

i ) _ vssll fD3)¢7 + apcKypr Py

Ry = — K712 (
! bz o1 Kppy + ¢6 h
+ apcforKipdy (3.43%)

Ry =K01 ¢, (#9_'_%) — apcGpagg + apc(l — fop)Kirrde (3.43)

donde K7g = velocidad de mineralizacion del fosforo organico (PO)
fp7 = fraccion disuelta de NO

fop = fraccion de fitoplancton muerto reciclado a PO
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Los términos en el lado derecho de la ecuacion (3.43%) representan la pérdida debido
a la mineralizacion, la sedimentacion del fésforo orgénico particulado y la produccion
de foésforo orgénico debido a la respiracion y muerte del fitoplancton respectivamente.
Mientras que, los términos de la derecha de (3.43%) representan la ganancia debido a
la mineralizacion, consumo por el crecimiento de las algas y la produccion de fosforo
inorganico debido a la muerte y respiracion de las algas respectivamente. La matriz de

procesos para el proceso de eutrofizacion se indica en la Tabla 3.10
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Caso 14. | Distribucidén del oxigeno disuelto contemplando la Eutrofiza-
ciéon con el mecanismo de la temperatura en flujo estaciona-

rio.

La interaccion de los nutrientes sobre la biomasa de las plantas se evaliian con el
ejemplo de la seccién 3.3. Las condiciones iniciales, de contorno y las fuentes para
configurar este caso vienen proporcionadas por la Tabla 3.11 y por lo tanto no se

repiten aqui. Las condiciones del flujo son iguales a las ya comentadas en el Caso 11.

Variable Unidad C. Inicial C. Contorno Fuente 1 Fuente 2

o °C 20 20 28 15
o g/m3 2 2 200 5
¢3 gN/m3 5 5 0 1

¢4 gN/m3  0.05 0.05 10 0.05
o5 gN/m? 0.02 0.02 15 0.02
b6 g/m3 7.5 7.5 2.0 9.0
7 gP/m? 0.1 0.1 1.0 0.1
o gP/m3  0.01 0.01 0.5 0.01
o ugCh/L - 0.01 0.01 10.0 0.01

Tabla 3.11: Datos para configurar la interaccién plantas/nutrientes. Caso 14
Las constantes de reacciéon usadas en este ejemplo son:

Ksy =0.25d7 " Ky5 = 0.15d7"; Ksp = 0.25d " ane = 0.05gN/gC;
Kiroo =290/gA; Kico0 = 1.6 9g0/gA; Ky = 0.155gN/m?;
Kpp =0025gP/m?; K; =0.2m™"; f =0.44; Kzs =0.1d""; apc = 0.013gP/gC.

Las otras velocidades que no estan descritas adoptan un valor de 0 debido a las

condiciones del caso propuesto [23].

La Figura 3.12 muestra los efectos de integrar las cinéticas del P y N sobre la
distribucién de la concentracion del OD a lo largo del canal. Puede verse que, respecto
a la distribuciéon en la Figura 3.6, se ha reducido debido a la influencia del proceso
de nitrificacion y la interaccion del mecanismo de las plantas. Este ultimo creando

variaciones de la concentracion del OD a lo largo del dia.

Una observacion adicional es con relacion al pardmetro oxigeno de saturacion. Con
la formulacion (3.23) se consigue encontrar distribuciones espaciales muy semejantes a
las salidas del modelo QUAL2E, esto a su vez determina que la solucion numérica de

la concentracion de OD a lo largo del dominio se ajuste al valor de salida observado.
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Figura 3.12: Ciclo del N, P e interacciones de las algas con el OD: Comparacién de los perfiles
longitudinales de OD y Og,t con la salida del modelo QUAL2E. Caso 14

Aplicacién del modelo predictivo de calidad de agua a
casos fluviales

Consideramos la aplicacién a un tramo del rio Ebro (Espana). Nuestro estudio se
centra en el tramo comprendido entre Alagon y la ciudad de Zaragoza con una longitud
aproximada de 40 km (ver Figura 3.13). El tramo elegido tiene ciertas caracteristicas
que lo hacen especial debido a la aportacion del rio Jalon, las estaciones de control y

la derivacion de caudal al Canal Imperial de Aragon aguas arriba.

En el punto 1 (Figura 3.13), inicio del dominio, hay una estacion de medida de
calidad (Estacion 930), que en la actualidad no hay senales activas. En esta estacion
se media en continuo indicadores de calidad tales como: OD, NH4; — N, temperatura,
entre otros. A 50 m existe una estacion de aforo (Estacion A286) en donde se mide la
variable hidrodindmica calado. Asimismo, siguiendo el curso del rio, existe un afluente
del rio Jaléon que tiene una estacion de control para las variables de OD y temperatura
(no en continuo) y una estacion de aforo. El punto de control para verificar tanto la
calidad del agua como las variables hidrodindmicas se encuentra cerca del casco urbano

de Zaragoza (punto 2 o estacion A011).

Es importante mencionar que existe una obra hidraulica paralela al margen derecho
del rio Ebro denominada Canal Imperial de Aragén. Este canal fue construido en
primera instancia para mejorar el riego entre los municipios de Fontellas (Navarra) y

Fuentes de Ebro (Zaragoza) y tiene una longitud de 110 km. Su diseno original fue



Aplicacion del modelo predictivo de calidad de agua a casos fluviales 91

de 30 m3/s por lo que su efecto es de vital importancia sobre todo en periodos de
estiaje, ya que el caudal de extraccion representa un porcentaje importante del caudal

del propio rio Ebro.

Toda la informacion referente a caudales, variables quimicas y regularizacion de las
agua y riegos de la cuenca hidrografica del Ebro la gestiona la Confederacion Hidro-
grafica del Ebro (CHE). Este organismo gubernamental maneja un sistema de control
en linea con el fin de determinar la salud de los rios de la cuenca hidrografica. Los pa-
rametros hidraulicos que se miden con frecuencia de 15 minutos son el nivel superficial
y el caudal de las estaciones de aforo. Los parametros quimicos que se miden son las
concentraciones de OD, CBOD-C y de NH3 — N con frecuencia irregular. Ademas se

realizan medidas de la temperatura del agua con frecuencia irregular.

Figura 3.13: Tramo de estudio considerado entre Alagon y Zaragoza

Caso 15. Caso fluvial sobre un tramo del rio Ebro en el periodo esta-

cional de verano.

Se escoge un primer escenario en el periodo comprendido entre los dias 3 y 21 de julio
del 2006 estacion de verano. Los valores de entrada disponibles para la temperatura del
agua y caudal fueron proporcionados por la CHE. Mientras que para los parametros
meteorologicos se consider6 un valor promedio de los 18 dias de la estacion (E085)
ubicada a 15.8 km del punto 1. Para construir la malla de cdlculo donde en cada
centro de la celda se tienen las variables velocidad, seccion transversal y componentes

del modelo de calidad se requiere las coordenadas x, y, z del tramo en estudio. Del
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Instituto Geografico Nacional (ING) se obtiene el Modelo Digital de Terreno (MDT)
de resolucion 5 x 5 m para obtener la muestra densa de la superficie de la tierra dando
mediciones exactas de x, y y z. Debido a la técnica de teledeteccion 6ptica que utiliza
la luz de laser no se recoge el fondo del cauce porque la lamina de agua dificulta esta
toma de datos. Para evitar este inconveniente se realiz6 una reconstruccion del cauce
interpolando las secciones batimétricas medidas a lo largo del tramo en estudio. Con
esta informacion se construye la malla de 600 celdas con Az= 62.916 m. La figura
3.14 representa la forma real de una de las secciones las cuales sirven para construir
la malla.

216

T T
Seccion Real] =——

212 R
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204 L L L L L
654220 654230 654240 654250 654260 654270 654280
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Figura 3.14: Seccién real del cauce del rio Ebro

Para establecer las condiciones iniciales y de contorno del el evento transitorio se
utilizo la informacién proporcionada por la CHE. La periodicidad de esta informacion
varia en frecuencia dependiendo de la variable sea esta hidrodindmica o de calidad,
por ejemplo el caudal que se impone en ¢t = 0 y en el contorno se tiene cada 15 min, sin
embargo en el caso de las concentraciones de OD, amonio, materia organica y la tem-
peratura la frecuencia de registro es irregular yendo desde 15min (con intermitencia)
hasta meses. Las condiciones iniciales se establecieron con un estacionario calculado en
una simulacion previa utilizando condiciones de contorno de entrada estacionarias co-
rrespondientes al primer valor de las variables de entrada en la serie temporal. Ademas

~1/3 para indicar todas las coberturas

se utiliz6 un coeficiente global de n=0.0325 sm
presentes en el terreno y un CFL=1. Con estas condiciones los resultados se represen-
tan en las Figuras 3.15, 3.16 y 3.17. Si prestamos atencion a la variable hidrodinamica
@ Figura (3.15), los resultados que proporciona el modelo presentan una concordancia

aceptable con respecto de las medidas disponibles. A pesar de esto, se observa discre-
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pancias que se asocian a: que es muy dificil considerar todas las extracciones que se
dan a lo largo del rio para los diferentes usos sobre todo para el riego. La variacion

espacial del coeficiente de Manning, entre otras.
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Figura 3.15: Evoluciéon temporal numérica y medida del caudal del rio Ebro (Estacion verano) en
Zaragoza. Caso 15

Por el contrario, la Figura 3.16 presenta diferencias significativas entre las distribu-
ciones temporales del modelo (linea roja) y los datos medidos en el punto 2 (puntos
negros) de la variable de estado temperatura del agua. La causa se puede atribuir a
las senales meteorologicas; en esta simulacion estas variables se consideraron constante
en el tiempo. El valor determinado para tal efecto fue un promedio del dia, es decir,
no existi6 variabilidad de acuerdo a la hora del dia. Estos cambios a lo largo del dia
son primordiales sobre todo cuando los caudales estan en un rango comprendido entre
los 20 y 50 m?/s (ver Figura 3.15). Para evitar estas diferencias, se debe realizar una
calibracion de estos pardmetros o por el contrario considerar valores meteorologicos de

mejor calidad.

Para calibrar la temperatura del agua en estas condiciones, se requiere realizar una
serie de simulaciones de prueba y error, con el fin de obtener los valores mas idéneos de
las variables radiacion solar, temperatura ambiente, velocidad del viento y humedad
relativa. El proceso se inicia con unas condiciones iniciales de partida de los pardmetros
citados. Este conjunto de valores determinan la evolucién temporal de la variable a
calibrar una vez que se haya resuelto la ecuacion (2.32). Si la solucion final no es igual
a los valores medidos en la estacion 909 (punto 2) se repite el proceso con un nuevo
conjunto de valores para las variables meteorolégicas. El proceso termina cuando las

diferencias entre lo medido y simulado son aceptables.
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Figura 3.16: Distribucién temporal numérica y medida de la temperatura del agua en el rio Ebro
antes de la calibracion (estacion verano) en Zaragoza. Caso 15

La Figura 3.17 reproduce las distribuciones temporales de la temperatura del agua
medida (puntos negros) frente a la temperatura del agua simulada (linea roja). Las
diferencias se ven reducidas después de la calibracion correspondiente. De la Figura
3.17 se deduce un incremento progresivo de la temperatura. Con el modelo predictivo
propuesto se puede llegar a predecir aceptablemente este incremento y tener un mayor
control sobre la variable temperatura del agua. Esto a su vez podria ayudar en la toma
de decisiones de remediacion de la masa de agua. Una afeccion tangible por citar co-
mo ejemplo estd en la fauna icticola del rio Ebro, concretamente en la especie esturion
(excepcionalmente pescada en la actualidad). De esta especie se sabe que puede vivir a
temperaturas que varian ampliamente desde s6lo 1°C a 25-26°C. Segtn esto se observa
que esta especie es bastante resistente a contenidos bajos de oxigeno disuelto pero en
tales condiciones no gana peso, consecuentemente, su metabolismo debe adaptarse a
estas nuevas condiciones del entorno que, como se observa no son las mas idoneas. Para
este tipo de eventualidades el modelo propuesto puede servir como un apoyo adicional
en donde, se puede crear diferentes escenarios y observar posibles predicciones que

determinaran su mayor o menor impacto sobre una cuenca en concreto.

Caso 16. Caso fluvial sobre la cuenca del rio Ebro en el periodo esta-

cional de invierno.

El siguiente caso propuesto es de igual manera un evento transitorio muy pronunciado

tanto para el caudal () como para las variables quimicas. El dominio utilizado es el
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Figura 3.17: Distribucién temporal numérica y medida de la temperatura del agua en el rio Ebro
(estacion verano) en Zaragoza. Caso 15

mismo tramo del rio Ebro (Caso 15) pero esta vez en un periodo invernal y con un

tiempo de simulacion de 181 dias.

Considerando la hidrodinamica, la Figura 3.18 representa la evolucion temporal del
caudal en la estacion A011 Ebro-Zaragoza (punto 2 de la Figura 3.13); la linea azul
indica el caudal calculado mientras que los puntos indican los valores medidos. En
el hidrograma contemplamos un transitorio muy marcado que va desde los 50 hasta
1100 m?3/s. Los dos picos de caudal producidos a los 57 y 78 dfas aproximadamente se
reproducen de manera aceptable. Si se analiza la evolucion del nivel superficial (véase
Figura 3.19), los resultados indican de la misma manera que el modelo logra capturar
todas las variaciones temporales registradas en la estacion medida. Por consiguiente en
base a estos resultados se puede decir que el modelo predice los procesos hidrodinamicos

de manera adecuada.

Por otro lado, la evolucién temporal de la temperatura del agua frente a las medidas
registradas durante el periodo comprendido entre el 1 de enero y 30 de junio se observa
en la Figura 3.20. En esta ocasion el conjunto de datos presentan resultados bastante
similares en el tiempo evaluado. Al transportar caudales mas grandes, el impacto de las
variables meteorologicas no es tan relevante y esto a su vez produce que no sea necesaria
una calibracion tan detallada como en el caso anterior. Por lo tanto se puede concluir
que la evolucion de la temperatura del agua viene gobernada por su temperatura y el

caudal transportado més que por la variaciéon meteorologica.

Si prestamos atencion a la variable OD (ver Figura 3.21) observamos que su con-
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Figura 3.18: Comparacién del modelo con datos de campo para el caudal del rio Ebro (estacion
invierno) en Zaragoza. Caso 16

centracion oscila entre 6 a 10 g/m?, segiin este intervalo la CHE clasifica el estado de
esta masa de agua como bueno-moderado. Esta clasificaciéon esta en base iinicamente
a la variable OD que depende de la masa de agua. Segiin este mismo organismo tipi-
fica esta masa de agua superficial como grandes ejes en ambiente mediterranea. Esta
distincion se basa en aquellos factores que determinan las caracteristicas naturales del
rio, lo que a su vez condicionan la estructura y composicion de la comunidad biologica.
Esta distribucion temporal de OD puede afectar de forma negativa a la clasificacion
del estado ecologico. Segtun la CHE, este tramo con estas concentraciones de OD se le

ha etiquetado una clasificacion aceptable.

De acuerdo a la prediccion los resultados obtenidos por el modelo son razonables. Sin
embargo, algunas diferencias significativas entre los valores registrados y calculados se

dan en ciertos intervalos de tiempo. Este hecho podria ser consecuencia de:

e la limitacion en los datos registrados en la estacion 930. Una interpolacion lineal

suplia esta falta de informacién cuando era necesario.

e falta de calibracion in situ de las velocidades de descomposicion v sedimentacion
de todos los procesos. Estos valores deben ser calibrados in situ debido a que las
caracteristicas del agua y los procesos son propios de cada zona. En este caso particular

se considerd valores de referencia dados en la literatura [13].

e informacion precaria de las variables algas, materia orgénica y nitrégeno orgéni-
co. Puesto que estamos inevitablemente condicionados por la financiacion y porque

las variables medidas no estan destinadas a apoyar los modelos de simulacién existe
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Figura 3.19: Comparacién del modelo con datos de campo del nivel del rio Ebro (estacion invierno)
en Zaragoza. Caso 16

una deficiencia en la informacion. Esto provoca que los datos no sean recolectados
en el tiempo y espacio apropiadamente, en consecuencia para este escenario se reali-
z6 una interpolaciéon para algunas variables de estado, mientras que la variable algas

directamente no se considerd en el modelo.

Otra variable de calidad que se puede comparar con el modelo presentado es el
NH, — N. La evoluciéon de las concentraciones a lo largo del periodo de simulacion
se presenta en la Figura 3.22. El diagnostico del estado ecologico segtn el organismo

gubernamental (CHE) fue de muy bueno-bueno, es decir, no super6 el promedio anual
de 0.25 g/m?.

Respecto a las distribuciones de los resultados numéricos frente a los medidos son
aceptables. Para alcanzar esta relacion nuevamente se recurrié al ensayo de prueba
error que se ha venido utilizando en previas ocasionas. En este caso el proceso consis-
ti6 en proponer un conjunto de valores dentro de un rango aceptable para las variables
de estado DBO — C, NO y HN4 — N. Este proceso se aplico6 porque como ya se co-
mento anteriormente no existe suficiente informacion requerida para estos escenarios
transitorios. La serie de simulaciones lanzadas se realiz6 hasta que se logre una re-
producciéon razonable de los datos observados o hasta que no haya ninguna posible
mejora adicional. Como en este tipo de modelos también se necesita de la calibracion
de los parametros, estos valores se representan en la Tabla 3.12, y al igual que antes
este conjunto de valores fueron obtenidos mediante una calibracion cuyos valores de

partida fueron recogidos de la literatura existente.
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Figura 3.20: Distribucién temporal de la temperatura del agua en el rio Ebro (estacién invierno) en
la estacion 909. Caso 16

Otro analisis complementario es la evaluacion estadistica del desempeno del modelo
para las variables temperatura y OD en la estaciéon invernal. Para este estudio se
utilizaron las variables estadisticas de la raiz del error cuadratico medio (RECM) y el
coeficiente Nash-Sutcliffle [45]. Los valores calculados se muestran en la Tabla 3.13. De
acuerdo a estos parametros, la prediccion del modelo se considera aceptable. La mejor
prediccion se encuentra en la temperatura (0.991 Nash-Sutcliffle), mientras que en el
OD se obtiene un valor de 0.814 para el coeficiente de Nash-Sutcliffle.

Parametro Unidad Valor Valor
calibrado calibrado

Velocidad de desoxigenacion DBO-C (k4) at 20 °C day—! 0.2 0.16-0.21
Saturacién media para DBO-C (kpop) g0y/m? 0.5 0.5
Velocidad de mineralizacion NO (k71) at 20 °C day~! 0.075 0.075
Velocidad de nitrificacién (k12) at 20 °C day~!  0.11 0.09-0.13
Saturaciéon media de nitrificacion (kyrr) g0y/m? 0.5 2.0
Velocidad de desnitrificacién (kog) at 20 °C day~!  0.089 0.09
Saturacion media de desnitrificacion (knogs) gO2/m3  0.113 0.1

Tabla 3.12: Parametros calibrados para el caso rio Ebro. Caso 16
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Figura 3.21: Concentracion de OD en el rio Ebro (estacion invierno) en la estacion 909. Caso 16

Variable RECM Coef. Nash
D1 0.533 °C 0.991
b6 0.6897 g/m? 0.814

Tabla 3.13: Variables estadisticas de calidad para la estacién invernal. Caso 16
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Figura 3.22: Concentracion de NH4 — N en el rio Ebro (estacion invierno) en la estacion 909. Caso 16
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CAPITULO

Optimizacion y calculo inverso de

procesos de transporte

Introduccion

La simulacion, como se estudi6é en el capitulo anterior, comprende la construccion
de diferentes modelos con el fin de predecir escenarios. El objetivo principal de estas
formulaciones consiste en reproducir los procesos de transporte de la forma maés fiel
posible a partir de un estado inicial y unas condiciones de contorno, y encontrando

respuestas a determinadas acciones sobre un problema en particular.

Para verificar el modelo es indispensable la comparacién de sus resultados con los
datos medidos. Ademés, si se utilizan valores de parametros consistentes con los datos
observados, o que estén dentro de los rangos generales de los valores de la literatura, se
consigue calibrar el modelo desarrollado. La importancia de la calibracion es debida a la
naturaleza semi-empirica de algunos términos de los modelos hidrodinamicos (friccion)

v de calidad de agua (procesos de reaccion).

El proceso de calibracion puede requerir un tiempo significativo. Este consumo de-
pendera del proceso fisico considerado y del escenario propuesto. No es lo mismo
calibrar un modelo hidrodindmico que uno de calidad sabiendo que en el segundo se
tiene una serie de parametros que, en muchos de los casos, son totalmente desconoci-
dos y que la tnica opcién practica es confiar en los valores de la literatura o de casos

similares. Y tampoco es igual realizar esta calibracion cuando los escenarios son en
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flujo estacionario o en flujo transitorio por las continuas variaciones que se producen

a lo largo del tiempo y del espacio en el segundo caso.

Por ultimo un modelo calibrado es técnicamente valido solo para el escenario parti-
cular y un conjunto de datos considerados. Después de la calibracién, se procede con
la verificacion, que consiste en confirmar la utilidad del modelo sobre una amplia gama
de condiciones externas. En esta etapa, los parametros calibrados podrian ajustarse
ligeramente, con el fin de que el modelo pueda ser capaz de reproducir adecuadamente
los datos de campo y las nuevas condiciones externas establecidas. Una vez que los da-
tos calculados y observados hayan alcanzado un nivel de confianza apropiado se puede

establecer que el modelo esté calibrado y verificado.

Para conseguir la fase de calibracion y validacion de un modelo, se sobreentiende
que la informacion establecida tanto en el inicio de la simulacion (condiciones iniciales)
como en la frontera del dominio (condiciones de contorno) se conoce en el tiempo y con
la calidad necesaria. Por tanto, esta informacion debe ser registrada en campo con una
frecuencia establecida y sobre todas las variables fisicas presentes en ambos procesos

fisicos (hidrodinamico-transporte).

La carencia de informacion provoca diferencias entre los valores calculados y los
medidos. Para minimizar estas diferencias es necesario implementar en los modelos
de calidad existentes un procedimiento adicional de recuperacion de la informacion
necesaria. Estas técnicas proporcionarian ventajas sobre el tiempo utilizado en la cali-
bracion de un modelo y sobre el diseno de nuevas estrategias de control. Por tanto, se
justifica la necesidad de desarrollar técnicas complementarias que permitan recuperar

parte de la informacion si se dispone de alguna medida puntual.

Todas estas acciones podrian ser estudiadas a través de un proceso de optimizacion
que conlleve a un estado aceptable de contaminacién de un rio. Para tal efecto, deben
considerarse los vertidos puntuales y no puntuales que se descargan en un sistema

fisico real y que son la causa principal de contaminaciéon de las fuentes de agua.

4.1.1 Modelos de optimizaciéon

El objetivo de la optimizaciéon es minimizar o maximizar una funciéon objetivo J
de k variables, J = f(¢1, ..., ¢x) sujeto a restricciones lineales de igualdad o desigual-
dad [101]. Con este planteamiento simplificado se pueden distinguir los principales

elementos en un problema de optimizacion:

e Una funcion objetivo que se optimizara.
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e Variables de diseno, en nuestro caso reales.
e Restricciones, que hace referencia a las limitaciones sobre las cuales se trabaja.

Para resolver un problema de optimizacion existen diferentes métodos de resolucion,

los mas importantes son:

e Técnicas de programacién matematica. Son ttiles para encontrar el minimo

de una funcién de muchas variables bajo un conjunto prescrito de restricciones.

e Técnicas de proceso estocastico. Se utilizan para analizar los problemas des-
critos por un conjunto de variables aleatorias que tienen distribuciones de probabilidad

conocidas.

e Métodos estadisticos. Permiten analizar datos experimentales y en base a ellos
construir modelos empiricos para obtener una representacion mas exacta de una reali-

dad fisica.

En este trabajo el anélisis se centra en una clasificacion particular de las técnicas de

programacion matematica.

Técnicas de programacién matematica

Un problema de control 6ptimo se formula mediante dos tipos de variables: las
variables de control (¢,) o de disefio que definen el sistema y gobiernan la evolucion
del sistema desde una etapa a la siguiente y las variables de estado (¢,) que describen el
comportamiento del sistema en alguna etapa. El fin de la optimizacion es encontrar un
conjunto de variables de control que minimicen la funcion objetivo en todas las etapas

[101]. En funcion de la forma de f(¢) los problemas de optimizacion se clasifican en:

e Problemas de programacion lineal (PPL). Cuando f(¢) y las restricciones

son lineales.

e Problemas de programacién no lineal (PPNL). Cuando f(¢) no es lineal ni

cuadratica y/o las restricciones no son lineales.

e Problemas de programacion geométrica (PPG). Cuando f(¢) o sus restric-

ciones se pueden expresar como un posinomio.

e Problemas de programacion cuadratica (PPC). Cuando f(¢) es cuadratica

y las restricciones son lineales.

Otra clasificacion de los problemas de optimizacién es segin su dimensionalidad.

Existen dos clasificaciones: unidimensionales y multidimensionales. La primera cate-
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goria involucra funciones que dependen de una sola variable independiente. Aqui la
bisqueda del minimo consiste en ascender o descender picos y valles unidimensionales.
Por el contrario, los problemas multidimensionales implican funciones que dependen
de dos o més variables independientes. La biisqueda de picos y valles no se realiza en
una tunica direccion, es decir, se examina la topografia para alcanzar el objetivo de

forma eficiente.

Nuestro estudio se dirige sobre la PPNL para abordar el problema de optimizacion.
En este contexto, adaptando la funcién objetivo al problema de calidad del agua,
ésta puede determinarse desde dos puntos de vista: una por minimizaciéon de costes
(fuera del alcance de este estudio) y la otra por un control sobre un parametro del
modelo. Desde el punto de vista del control, existen distintas variables sobre las que
se puede actuar: una o varias fuentes, la condicién inicial, una condicién de contorno
0 un proceso cinético en concreto son algunos ejemplos de optimizacion que se pueden

desarrollar (Figura 4.1).

Figura 4.1: Esquema para la aplicacién de un modelo de programacién no lineal

En los cuatro casos citados lo que se persigue es recuperar informacion a partir de
un objetivo establecido, esto se logra minimizando el error medido y calculado en un

punto de medida.

Para alcanzar el objetivo propuesto es necesario definir el funcional de acuerdo a las
necesidades del problema. La funcién objetivo elegida se basa en el error cuadratico

medio (ECM) definido para una componente:

1

J = f(o(,1)) = m (¢p - ¢o,p)2 (4.1)
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siendo Np nimero total de pares observados-calculados a lo largo del tiempo, ¢, las
concentraciones calculadas y ¢, las concentraciones observadas en el punto de medida

(punto 4 de la Figura 4.1).

La ecuacion (4.1) es mas dificil de minimizar que en el caso PPL. Estas dificultades
aparecen incluso en el caso més simple de minimizar la funciéon de una variable en R
(sin restricciones). El estudio de la posicion de las rectas tangentes es un punto de
partida para abordar este problema. La figura 4.2 muestra un problema en el que el

minimo se alcanza en puntos donde la recta tangente es horizontal.

f(9)

N/

¢° ¢

acN|

Figura 4.2: Ejemplo de minimo local (¢) y global (¢*)

La programacion no lineal diferenciable no esta exenta de dificultades aiin cuando
se hayan podido caracterizar los candidatos a minimo de la funcién. De hecho si ob-
servamos la Figura 4.2 se observa que hay mas de un punto en que la recta tangente
es horizontal, es decir, que el minimo local no es un minimo global. La condicién de
convexidad aparece como una condicién suficiente para evitar este trastorno. Ademas
es importante saber si existe al menos una solucién del problema de optimizacion. Pa-
ra esto existen condiciones de optimalidad de Karush-Kuhn-Tucker (KKT), las cuales

deben ser satisfechas por todos los minimos locales [113].

Se logra llegar a una convergencia suponiendo que nuestro PPNL es un problema
convexo diferenciable, aunque en la practica estos algoritmos son aplicables incluso

cuando no se satisfacen estas condiciones de convergencia.

Anteriormente se clasifico la optimizacion de acuerdo a su dimensionalidad. En base
a esto, existen tres métodos para determinar el minimo o el maximo de una funcion

con una sola variable no restringida. Estos son: busqueda de la seccion dorada (golden
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search, en inglés), interpolacion cuadratica y el método de Newton. Por su relevancia en
la optimizacion multidimensional se analizan los dos primeros. Ademaés, la optimizacion

multidimensional no restringida puede englobarse desde dos puntos de vista:

Métodos directos. La esencia de estos algoritmos es que interpolan iterativamente
la funcion objetivo y al mismo tiempo derivan formulas que calculan el minimo de la
funcion interpolada, generando una sucesion que converge a la solucion buscada. Para
la resolucion de estos métodos existen dos tipos de técnicas: busquedas aleatorias y

busquedas univariadas [57].

Métodos de gradiente. Estos métodos utilizan la primera o segunda derivada y ope-
ran directamente sobre la condicion necesaria de optimalidad (KKT) para encontrar
el 6ptimo. El método de paso ascendente/descendente asi como otros mas avanza-
dos (gradiente conjugado, el método de Newton y los métodos cuasi-Newton) seran

analizados brevemente en esta seccion.

4.2.1 Optimizacién unidimensional no restringida

En esta seccion se describirdn técnicas para encontrar el minimo de una funcién de

una sola variable f(¢).

Método de biisqueda de la secciéon dorada. Pertenece a los métodos de biisque-
da lineal basados en intervalos. La técnica se utiliza para hallar el extremo minimo o
maximo de una funciéon unimodal, mediante reducciones sucesivas del rango de valores

en el cual se sabe que se encuentra el extremo [116].

El método de la seccion dorada es igual en esencia al método de la biseccién para
localizar raices. Esto quiere decir que se puede comenzar por definir un intervalo donde
la funcion sea univaluada. Este intervalo contendra un solo minimo. La diferencia con
el método de la biseccidon se encuentra en como determinar el minimo dentro del
intervalo |a,b| (ver Figura 4.3) en lugar de utilizar solamente dos valores de la funcion,
se necesitaran tres valores de la funcion para detectar si existe un minimo. Después hay
que tomar un cuarto punto y la prueba para el minimo podra aplicarse para determinar

si el minimo se encuentra dentro de los dos primeros o en los tltimos tres puntos.

El objetivo es minimizar una funcion en intervalo (a,b) partiendo de dos valores z,

To tales que:
l2:b—x1, llle—a (42)

Esto se logra especificando las siguientes dos condiciones:

lo - ll -+ lQ (43)
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Iy 1y

2 =22=R 4.4

Lo (4.4)
donde Iy, l; v Iy son definidas como distancias (Figura 4.3). La primera condiciéon
especifica que la suma de las dos sub-longitudes debe ser igual a la longitud total. La

segunda condicion indica que:

Y
/
a b
T2 1 X
Primera | f i | |
Iteracién I 0 Iy —
L7 b 2
——
Segunda I
Iteracién 2

Figura 4.3: Busqueda de la seccién dorada

L ly
== 4.5
h+l L (45)
Si reordenamos en (4.5) y realizamos las operaciones correspondientes:
RP+R-1=0 (4.6)

que conduce a R = 0.618803, a este término se lo conoce con el nombre de la razéon

dorada, el cual es elemento clave del método.

El algoritmo para implementar este procedimiento empieza con un intervalo dado
[a®e" bier]. Posteriormente se escogen dos puntos interiores de acuerdo con la razon

dorada:

:Ezlter — bzter _ R(bzter _ azter)

szte’r‘ — azter + R(bzter - azter)

(4.7)

Seguidamente se evalia la funcién en los dos puntos interiores. De este anélisis

pueden darse dos casos:
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o f(zi") < f(x¥°"). El nuevo intervalo de incertidumbre sera [a,xs] y los nuevos

puntos a evaluar la funcién seran 25 = 2, y 21" *! se obtiene de la expresion (4.7).

o f(zi") > f(z¥°"). El nuevo intervalo de incertidumbre sera %" b"¢"], luego la

iter+1

funciéon se evaluara en los puntos zj iter

= x5 y el nuevo 25" vendra dado por la

expresion (4.7).

Se contintia con este procedimiento hasta que se determine un intervalo lo suficien-

temente pequeno donde se encuentre el minimo.

Interpolacién cuadratica. Este algoritmo analiza la busqueda lineal mediante
interpolacion cuadratica. El método supone que se minimiza (4.1), y se consideran

tres puntos a < b < ¢ de manera que se cumpla:

fla) = f(b) < f(c) (4.8)

Se observa en la Figura 4.4 que al menos una de las dos desigualdades anteriores se
cumple estrictamente. En caso contrario, por convexidad, f serfa constante y todos los
puntos del intervalo [a, ¢] serian minimos. Posteriormente se ajusta una parabola que

pase por los puntos (a, f(a)), (b, f(b)) v (¢, f(c)). Su vértice viene dado por:

p_ L =a?[f() = [ = (b= )*[f(b) — f(a)]
2 (b=a)[f(b) = f()] = (b= )f(b) — f(a)]

v =

(4.9)

f(9)

Parabola

3 vb ¢ é

Figura 4.4: Método de buisqueda lineal sin derivadas

Bajo la condicion (4.8) nétese que, primero, no puede haber puntos colineales ha-
ciendo cero el denominador de (4.9) y, segundo, se garantiza que el vértice sea un

minimo y no lo contrario; ademés de encontrarse en el intervalo (a, c).
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Con los puntos disponibles {a,b,c,v} se puede elegir un nuevo conjunto de tres
puntos con los que se puede repetir el proceso, pero recordando que la elecciéon debe

realizarse con la condicion (4.8). De esta seleccion surgen tres casos:

Caso 1. Si v < b, hay dos posibilidades: a) cuando f(b) > f(v) el minimo de
la funcién f se encuentra en el intervalo (a,b); en donde los tres nuevos puntos son
{a,v,b} (ver Figura 4.5a); b) cuando f(b) < f(v) el minimo se ubica en el intervalo

(v,¢) y sus puntos deben ser {v,b, c}.

Parabola f(9)
Caso la f(e) /
Pl\ P,

f(b) \ Py

a v bc qb
Parabola f(9)
Caso 1b f(o) /
Py P;
1(v) Py
f(®)
a v bc ¢

Figura 4.5: Métodos de busqueda lineal mediante interpolacién cuadratica

Caso 2. Siv > b, por un argumento similar al caso 1, a) f(v) > f(b) de igual forma
que antes el minimo esta en el intervalo (a,v) y sus tres puntos elegidos son {a, b, v};

b) cuando f(v) < f(b) el minimo esté en el intervalo b, ¢ y sus puntos son {b, v, c}.

Caso 3. Si v = b es imposible definir el intervalo solucion. Para solucionar este
inconveniente se reemplaza b por (a + b)/2 y se repite el proceso, con la garantia de

que en este intento se estaria en el caso 1 o 2.
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4.2.2 Optimizacién multidimensional no restringida

En esta seccion se describen las técnicas para encontrar el minimo de una funcion
en varias variables. Como ya se ha comentado, esta categoria se divide dependiendo de
si se requiere la evaluacion de la derivada. Los procedimientos que no requieren dicha
evaluacion se llaman métodos sin gradiente o directos. Aquellos que requieren de la

derivada se conocen como métodos de gradiente o métodos de descenso o ascenso.

4.2.2.1 Meétodos directos

Yendo desde los méas simples hasta lo més sofisticados.

Meétodo de la busqueda aleatoria. El proceso consiste en evaluar en forma repetida

la funcion con los valores seleccionados aleatoriamente de la variable independiente.

M¢étodo de busqueda univariada. Consiste en trabajar solo con una variable a la vez,
para mejorar la aproximacion, mientras las otras se mantienen constantes. Debido a que
linicamente cambia una variable, el problema se reduce a una secuencia de blisquedas

de una dimension.

Para comprender de mejor forma la busqueda multidimensional, se debe primero en-
tender como se expresan el gradiente, derivada direccional y el hessiano en un contexto
multidimensional. Por motivos de simplificacion se define tanto el gradiente, derivada

direccional y hessiano en dos dimensiones.

Gradiente. El gradiente de una funcion escalar f(¢1, ¢2) es un campo vectorial que

apunta en la direcciéon de mayor incremento de f y se define como:

_(oF of\"
Vf= (8751, 875) (4.10)

donde V es un operador vectorial, enunciado como nabla y se utiliza para simbolizar
la diferenciacion parcial en la direccion de cada componente. La magnitud del vector

V f representa la pendiente local en un punto (¢1, ¢2) del campo escalar descrito por
f128].

Derivada direccional. La velocidad de cambio de un campo escalar f(¢1, ¢2) es la
derivada de f en una direcciéon dada por el vector unitario S y se designa por %. Dado

que (@1, P2 = (61(5), ¥2(s))) mediante la regla de la cadena, la derivada direccional se

escribe como:

df _ 0f doy | Of dos
ds 061 ds | 9y ds (4.11)
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Las componentes de s, tangente a la curva S, estan dadas por los cosenos de la direccion

de S, es decir:

~ (dey doy\T

Por tanto, la derivada direccional se puede interpretar como la proyeccion del gradiente
del campo S, es decir,
of

El producto escalar (4.13) asume su valor maximo cuando los vectores s y Vf son

colineales.

Hessiano. Debido a que la primera derivada proporciona la pendiente de la recta
tangente en un punto dado a la funcion escalar f(¢1,¢2), esto nos da una manera
analitica de encontrar valores 6ptimos de f. Aquella cuya pendiente es cero. La in-
formaciéon de si dicho punto es un maximo, minimo o punto silla, lo proporcionaré el

hessiano de f.

02 f 02 f
067 06100,

B= (4.14)
02 f 02 f

092091 093

Suponiendo que las derivadas parciales sean continuas en ¢, cerca del punto que se

habra de evaluar, se puede calcular la siguiente cantidad [100]:

0 f P 9% \?
1B 1= 552001 ~ (6@0@) (4.15)

presentandose tres casos:
e Si|B|>0y d%f/0¢? > 0, entonces f(¢y, o) tiene un minimo local.
o | B|>0yd?f/0¢? <0, entonces f(¢1, P2) tiene un maximo local.

e | B |< 0, entonces f(¢1,¢2) tiene un punto silla.

4.2.2.2 Métodos del gradiente

El problema de minimizar (4.1), se puede resolver mediante los llamados métodos

de descenso. La filosofia bésica de la mayoria de estos métodos de optimizacion, es
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producir una secuencia de aproximaciones mejoradas al 6ptimo. La secuencia seguida

en este trabajo es:

1. Comenzar con un punto inicial de ¢' (iter=1).

2. Encontrar una direccién adecuada d' que apunte en direcciéon del 6ptimo.

3. Encontrar una longitud de paso ¢ para movernos a lo largo de la direccion d*.
4. Obtener una nueva aproximacion ¢? = ¢! + ed' (iter=2).

5. Probar si ¢? es el 6ptimo. Si se cumple esto, el proceso termina. En caso contrario,

hacer iter = iter + 1 y regresar al punto 2.
6. Obtener por este procedimiento una nueva aproximacion ¢+ = ¢ier 4 Q™.

7. Probar si ¢! es el 6ptimo. Si se cumple esto, el proceso termina. En caso

contrario, hacer iter = iter + 1 y regresar al punto 2.

La Figura 4.6 ilustra el proceso iterativo para problemas de optimizacién multiva-
riable con y sin restriccion. La eficiencia del método depende de la eleccion tanto de
la longitud de paso, como de la direcciéon. Por tanto, del esquema anterior se deducen

dos fases fundamentales:

Fase 1. Generacion de la direccién de descenso. De un punto inicial ¢", encontra-
mos una direccion d de modo que un ligero movimiento desde el punto ¢“*" en dicha
direccion hace decrecer el valor de la funcion objetivo. El procedimiento de obtener una
direccion de descenso adecuada puede realizarse por diferentes métodos tales como: el
método de maxima inclinacion, método de gradientes conjugados, método de Newton,

o por el método quasi-Newton.

Fase 2. Bisqueda de la longitud de paso. Una vez encontrada la direccion de descenso
de f en el punto ¢, se debe decidir cuanto hay que desplazarse en esa direccién.
Este avance se denomina longitud de paso (¢). El nuevo valor encontrado después de

la actualizacién respectiva sera una cantidad menor que el valor en el punto original
¢iter [6]
1. Método de paso ascendente/descendente. Esta técnica emplea como direc-

cion de descenso en el punto ¢ la direccion d" = —V f(¢"°"). Para mostrar que

V f(¢"") es de descenso recurrimos al siguiente lema:

Sea f : R" — R diferenciable en ¢ € R™. Sea d un vector de R™. Si V f(¢)""d < 0,

entonces d es una direcciéon de descenso de f en ¢.
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Figura 4.6: Método del proceso de iteracién de optimizacién

En el método del gradiente o méaximo descenso la transicién de un punto ¢*¢" a otro

¢er*1 viene dado por la expresion:
¢iter+1 — ¢iter 4 A¢iter — ¢iter + eiterditer — ¢iter o 6itervf<¢iter) (416)

La principal dificultad con la segunda aproximaciéon es que, a menudo, no se sabe
a priori qué valor debe tomar la longitud de paso (¢). Para este inconveniente existen
técnicas (como el método de la seccion dorada) que permiten calcular de forma eficiente
la longitud de paso.

Con el método descrito se consiguen progresos muy satisfactorios en la reducciéon de
f (o) en las primeras iteraciones, mientras que, en las tultimas iteraciones tiende a hacer-
se muy lento, alargando los céalculos. Por otra parte, la dificultad bésica del método de
maximo descenso es que es muy sensible al escalado de f(¢), por lo que la convergencia

podria ser muy lenta y producirse un ntimero no despreciable de oscilaciones.

2. Método de gradiente conjugado (Fletcher-Reeves). Se puede demostrar
que un método de optimizaciéon que usa gradientes conjugados para definir la direccion
de biisqueda es cuadraticamente convergente. FEsto asegurard que el método optimizara
una funcién cuadratica exactamente en un ntmero finito de pasos sin importar el
punto de inicio. El algoritmo del gradiente conjugado de Fletcher-Reeves modifica el
método de paso ascendente al imponer la condicion de que sucesivas direcciones de
bisqueda del gradiente sean mutuamente conjugadas. Mas detalles del algoritmo se

pueden encontrar en [101].



114 Optimizacion y cdlculo inverso de procesos de transporte

3. Método de Newton. Este método hace uso de la aproximacién de segundo
orden de la funcién utilizando las derivadas segundas con respecto a cada una de las
variables dependientes. De esta forma se tiene en cuenta la curvatura de la funciéon en

el punto y se identifican mejor las direcciones de busqueda.

Si f(¢) es una funcion cuadratica, el minimo se alcanza en un tnico paso. Sin
embargo, para una funcién general no lineal, se necesitaraAn méas pasos para alcanzar
el 6ptimo. La expresion de actualizacion de ¢*“" incluyendo la longitud de paso para

este método se expresa como:

¢iter _ ¢iter _ (iter [VQf(¢iter)] -1 Vf(¢iter> (417)

Es decir, que la direccion d para esta aproximacion viene dada por:

diter — [v2f(¢ite7“)} -1 vf(¢ite7“) (418)

El método de Newton es el método de minimizacién més réapido. La ventaja esta en
la convergencia cuadratica en la vecindad del 6ptimo, donde la funcién objetivo puede

ser aproximada bien por una funciéon cuadratica. Sus principales desventajas son:
e La aproximacion no necesariamente encuentra un 6ptimo global.

e Requiere la inversion de matrices o la resolucién de un sistema de n ecuaciones

lineales.
e Necesita de la primera y segunda derivada.
e Tiende a un punto silla si la matriz hessiana no es definida positiva.

4. Métodos quasi-Newton. En este caso la matriz hessiana se aproxima por
una matriz hessiana positiva B"*", que se actualiza sucesivamente convergiendo a la

verdadera matriz hessiana. Esta direccion se calcula mediante la expresion:
diter - _ [Biter] -1 vf(¢iter) (419)

Se han desarrollado varias férmulas para actualizar las matrices hessianas. Sin em-
bargo, en la practica se ha demostrado que existen dos actualizaciones que dan mejores
resultados: las actualizaciones de Devidon-Fletcher-Powell (DFP) y la de Broyden-
Fletcher-Goldfard y Shanno (BFGS). Mas detalles de estas aproximaciones se pueden

consultar en [85].
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Métodos adjuntos

El método adjunto es un método numérico para calcular eficientemente el gradiente
de un funcional en un problema de optimizacién numérica. Los métodos de biisqueda
con derivada frecuentemente se basan en la aproximaciéon adjunta, la misma que es ca-
paz de calcular las sensibilidades de la funcién objetivo con respecto a las variables de
diseno. La aproximacion adjunta aparece en dos formulaciones diferentes: la continua
y la discreta. En la primera aproximacion las ecuaciones diferenciales parciales (EDP)
adjuntas se forman a partir de las EDP del flujo correspondiente, posteriormente se
discretizan y se resuelven numeéricamente para calcular el campo de las variables ad-
juntas. Por otra parte, en el adjunto discreto, las ecuaciones se obtienen directamente
de las EDP del flujo discretizado.

En este estudio se introduce el origen de la ecuacion adjunta continua. Sobre esta
base, se desarrolla el problema de disenio inverso adjunto para minimizar la funcién
objetivo deseada. Una de las ventajas de este método es que al usar la forma dual
del problema de optimizacion se calcula el gradiente muy répido. La superioridad con
respecto a los algoritmos evolutivos radica en el hecho de que el gradiente apunta hacia
una mejor soluciéon. Sin embargo, también existen ventajas de los métodos evolutivos

que se salen del alcance de este capitulo [7, 39].

Una vez sentadas las bases de la teoria de control y definido el camino de la me-
todologia a seguir en materia de optimizacion, el proximo paso es conocer sobre qué
ecuacion diferencial parcial se requiere establecer el control. Para este caso, relacio-
nando con el objetivo principal de este trabajo (aplicaciones ambientales), la ecuacion
que permite predecir la concentracién de un contaminante es la ya conocida ecuaciéon
de transporte. El objetivo serd minimizar una funciéon objetivo (constante y variable
en el tiempo) con el fin de reconstruir la condicién de contorno, una fuente puntual,
una condicion inicial o un parametro de la ecuacion del balance de la energia. Para
este fin, el estudio se inicia derivando la ecuaciéon adjunta de transporte cuando la ve-
locidad del término convectivo se mantiene constante. El desarrollo previo sera la base
para encontrar un sistema adjunto que relacione un modelo de calidad que permita

aproximar los procesos mas relevantes que tienen lugar en un sistema fisico real.

4.3.1 Ecuacién adjunta del transporte con velocidad constante

El interés en el desarrollo de la ecuacién adjunta del transporte de solutos se basa

en el principio de dualidad entre la ecuaciéon principal y la ecuacion adjunta. En este
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apartado se describe el procedimiento para encontrar la ecuacion adjunta del transporte
tunicamente con los procesos de conveccion y reaccion a velocidad constante. La primera
formulacion que se describira servira para reconstruir la condiciéon de contorno de una
sola variable de estado, seguidamente se explica la reconstruccion de una fuente puntual

y finalmente se formula la reconstruccion de la condicién inicial.
Formulacién adjunta para reconstruir la condicién de contorno

El objetivo del método adjunto, definido comiinmente como un problema inverso,
consiste en buscar un conjunto de parametros para que la funciéon objetivo (4.1), que
mide los desajustes entre los resultados del modelo directo y los observados, se vuelva
minima. En el escenario actual, la finalidad es conseguir una concentraciéon deseada de
un soluto en un tiempo t y en una ubicaciéon objetivo x,,. Por tanto, el funcional se

puede re-escribir como:

J = f(¢(x’ t)) = (ﬁ Z(¢p - ¢0p)2) (4'20)

o de forma continua como:

_ %/0 /0 [6(x — 1) (6p — Gop)?] dexdlt (4.21)

donde 0(x — ;) es la funcion delta de Dirac. Para encontrar la sensibilidad de la ecua-
cion (4.20) con respecto a la condicion de contorno una opcion es resolver la ecuacion
adjunta. Con el objeto de encontrar la ecuacion adjunta del transporte convectivo con

velocidad constante, la ecuacion fisica

o I¢

— tu—=r S 4.22

o Tl =0T (4.22)
se multiplica por alguna funciéon o que llamaremos funciéon adjunta. Esta funcién debe
ser diferenciable en el tiempo y en el espacio al menos una vez [71]. La expresion

resultante integrada en el tiempo y en el espacio queda:

1_// [—+u¢ ré — S| dudt =0 (4.23)

ox

donde T es el tiempo final de simulacién y L la longitud del dominio espacial. Haciendo

uso de la integracion por partes, la expresion (4.23) se expresa como:
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=/ o6 dx—/ / gb—da:dt+/ oud dt—/ / s
4.24
/O/chnbdxdt—/o /0 oSdxdt =0 ( |

Con el paso anterior se logra transformar las derivadas espacial y temporal de la

variable fisica a la variable adjunta. Ademés nos permite redefinir el funcional como
J=J+1I

El siguiente paso es aplicar el método de aproximaciéon variacional que simbolizamos
0J = 0J + 1. Si deseamos hallar la sensibilidad de J con respecto a la condicion de

contorno de la variable ¢ se toma variacion sobre ¢ de tal forma que (4.24) se puede

51 = / / {—a—" - u—x - m«} Sodrdt

T L
—i—/ ol dx—l—/ oudp
0 0

dt =0
Por otra parte, de la ecuacion (4.21) también es posible tomar la variacion con respecto

expresar como:

(4.25)

0 0

a ¢. La expresion resultante es:
T af
0J = ——d¢dxdt 4.26
1= ], Gt 20

Vale la pena mencionar que el término S desaparece de la ecuacion (4.25) porque no
depende de la variable de estado ¢. Con el fin de eliminar algunas integrales de (4.25)
consideramos ciertas condiciones iniciales aceptables dadas por un estado originalmente

no perturbado para d¢:

0p(x, T) =0
¢, T) (4.27)
do(z,0) =0
y una condicién de contorno para d¢ dada por:
do(L,t) =0 (4.28)

Ademés, si hacemos uso de estas restricciones en el problema adjunto, forzamos a

desaparecer las sensibilidades de:

o(L,t) =0 (4.29)
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Si finalmente incluimos (4.25) previamente aplicando las restricciones (4.27), (4.28) y

(4.29) en la ecuacion (4.26) configuramos la expresion final de la variacion del funcional.

5] =6J + 61 = //{—@—ua—g—m}acpdmw/ 9 50

0
0 ¢ (4.30)
+ / oudo dt
0 0
Si se asume que o satisface la ecuacion adjunta:

0o (90 af
- — - — 0 4.31
5 (9 ” or = (4.31)

encontramos la sensibilidad de J con respecto a la condicién de contorno de la variable

de estado en estudio:

vi(e) =22

560y~ 170 (432)

Del desarrollo anterior, por un lado tenemos la ecuacion adjunta (4.31) del transporte
de un soluto con reaccion cuya resolucion numérica permite conocer o(x,t) y por otro
la direccion de descenso (4.32) necesaria para el método de optimizacion que se apoya

en 0(0,t). Sustituyendo la direccion de descenso en la ecuacion (4.16) se tiene que:
¢(O,t>it6r+l — ¢(O,t>it€r + eiteruo_(0>t)iter (433)

Con la expresion (4.86) configuramos el método iterativo para recuperar la informacion

de la condicion de contorno, en otras palabras repetir (4.86) hasta que converja.

Al comparar la ecuacion adjunta (4.31) con la ecuacion fisica (4.22) se observa una
similitud formal excepto en la ausencia del termino S| la inclusiéon de un signo negativo
en las derivadas y la imposicion de una condicion de contorno en el lado derecho en
lugar del lado izquierdo del dominio. De las diferencias consideradas, las dos tltimas,
indican la inversion en la direccién del flujo de informacién en comparacion con el

problema principal como se mencioné en la seccion 2.2.2.1.

Por otra parte, (4.32) representa la sensibilidad del funcional con respecto a las per-
turbaciones del término d¢ (contorno). Algunas otras implicaciones de esta expresion

son:

e No es necesario realizar la integracion del funcional en el espacio debido a que la

informacion para d¢(0,t) se obtiene desde un tinico punto (contorno).
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e La sensibilidad de J con respecto al contorno se puede extraer directamente del
modelo adjunto, y viene dada por el vector solucion de la variable adjunta correspon-

diente.
e Toda la informacién de la sensibilidad esta disponible en todos los tiempos porque

las ecuaciones adjuntas se resuelven simultdneamente
e El gradiente de una funcién en el punto x,; es la direccién de maximo variacion

para la funciéon J en ¢.
Formulacién adjunta para reconstruir una fuente

El desarrollo de la formulacion adjunta para recuperar la informacion de una fuente
tiene como partida la ecuacion (4.24). Si ahora el interés se centra en reconstruir una
, :

fuente situada en x,, se toma la variaciéon con respecto de ¢ y de S, resultando

J=J+1=0J=0J+0I

donde
ol = / / {—— — u@_a — 07’} dpdxdt
ox
. (4.34)
+/ gl dx—l—/ dt / / 00Sdxdt =0
0 0
y

5 = // 9 st

Imponiendo las restricciones iniciales (4.27) y unas nuevas en el contorno dadas por

0p(x,0) =0
#z,0) (4.35)
do(0,t) =0
Y aplicando las restricciones establecidas previamente sobre (4.34) resulta
(4.36)

T L
do E)a or + g} dpdxdt — / / 00Sdxdt =0
o Jo

"= // {___ TR

Si se verifica la ecuacion diferencial adjunta

0o 6—04—%—07“:0
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se obtiene el gradiente necesario para el método de maximo descenso cuando se quiere

reconstruir una fuente:

6J
VJ(S) = 55 = —o(zs, 1) (4.37)
(wb7t)

La expresion (4.37) se interpreta como las variaciones que sufre J sobre una pertur-
baciéon ubicada en cualquier punto del dominio. La configuraciéon del método iterativo

para esta nueva formulaciéon se expresa Como:
S(t)ite’r‘-l—l — S(t)iter + Eitera(l’s.t) (438)

Formulacién adjunta para reconstruir la condicién inicial

Es posible usar la metodologia adjunta para reconstruir la condicién inicial de un

problema fisico. Nuevamente, la ecuacion (4.24) seré el punto de partida.

El primer paso para encontrar las sensibilidades de J con respecto a la condiciéon
inicial es tomar variacion de la ecuacion (4.24) con respecto a ¢ de modo que el
resultado seré:

51—/ / {—a—a—ua—g—ar} 5gbdxdt+/0La5gb

Otra vez, el término S esta ausente en la expresion (4.39) debido a la misma razon

T L

dt =0

T
dx—l—/ oudQ

0 0
(4.39)

0

comentada en la formulacién para reconstruir la condicién de contorno de un soluto
genérico. El proximo paso en este desarrollo es considerar ciertas restricciones que

anulen las condiciones de contorno de (4.39):
0
0
t)=0 (4.40)
0
0

Aplicando las restricciones (4.40) sobre (4.39) e incluyendo la variacion de la funcion

objetivo, la expresion resultante es:

0J =01 +0J = / / {—@—ua—ajtmw—g—i; dpdxdt
o (4.41)

- /O o (2, 0)56(x, 0)da
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Por tanto el gradiente puede expresarse como:

o0J
VJ= 56@.0) —o(x,0) (4.42)
si se verifica:
0o do of

De esta forma, la regulacion puede ser aplicada por medio de una perturbacion en el
valor de ¢(z,0) usando la version discreta (4.42) para cada tiempo ¢t € (0, 7). Tomando
en cuenta esta definiciéon, el valor de la condicion inicial se calculara iterativamente

mediante la formulaciéon siguiente:

¢($’ O)iter+1 — ¢(x7 O)iter 4 6@'1‘,67"0_(‘1,7 O)iter (444)

4.3.2 Ecuaciéon adjunta del transporte con velocidad variable y difusién

La técnica de optimizacion basada en variables adjuntas puede aplicarse a problemas
més complejos en los que el transporte se produce sobre un flujo no uniforme y no
estacionario. El proceso de encontrar la formulacién adjunta de este caso es similar
al propuesto en la seccion anterior. La diferencias estan, primero, en la presencia del
término de difusion que debe ser integrado por partes dos veces, y segundo en la
velocidad del flujo que no es constante.

Considerando la ecuacion del tipo (2.28):

a(49) , 9(Q9) _
ot or  Ox

0¢
Ox

{EA ]+Ar¢+5

Si procedemos igual que antes, la ecuaciéon de transporte debe multiplicarse por una

funcién o

(Q9) 499
_ _ = 4.45
I= / / l (915 5 E . (9 — Ar¢ — S| dadt =0 (4.45)
Usando la integracion por partes de la expresion (4.45), resulta que
L T T L T L T L
I:/ d:c—/ / Aqﬁa—adxdt—i—/ dt—/ / ¢Q8—U—
0 0 0 0o Jo Oz
" oapdel 44
- — .46
/ cAE S dt + /0 dt / / 4922 8x2 (4.46)
/ / o Arodxdt — / / oSdzxdt =0
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En este apartado se desarrolla inicamente el caso de reconstruir la condicién de con-
torno aguas arriba. El proceso de reconstruir la condicién inicial o una fuente es com-
pletamente andlogo al explicado en la seccién anterior. Realizando, la variaciéon sobre

¢ la expresion resultante es:

0o
ol = A— — Q— AE— — Aor| dpdxdt
0x?
L T L
- / JAE(%M dt + / A8 50| at (4.47)
0 0 dz |,
L T T L
+/ cAdp dx—l—/ oQop| dt =0
0 0 0 0

Del mismo modo, es necesario imponer condiciones iniciales para d¢:

0p(x, T) =0
o, T) (4.48)
dp(z,0) =0
y de contorno para d¢ y E:
0p(L,t) =0
AL, ?) (4.49)
E0,t)=0
al mismo tiempo que para la variable adjunta:
o(z,T)=0
(4.50)
o(L,t)=0

Si ahora relacionamos la ecuacion (4.47) aplicando las condiciones (4.48, 4.49 y 4.50)

con la funcion objetivo (4.26), se obtiene la expresion:

2
§J =00 + 01 = / / ‘9"—@—— p27 08 o seduar
oxr?  0¢
(4.51)
/ Car
0 0
Por lo tanto, si se cumple la siguiente ecuacion diferencial:
do do 0o of
—A— - Q— —AF—- —-—-A =0
o~ Yo 022 g (4.52)
conveccién difusion

funcional/degradacion
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las sensibilidades del funcional con respecto a la condicién de contorno son:

8

VJ(p) = 50 o
0.t

= —Qo(0,t) (4.53)

Finalmente, el método iterativo para reconstruir la condicién de contorno con los

procesos de conveccidon-difusion con u # constate se expresa como:

¢(07t)iter+l — ¢(07t)iter 4 eiterQO_(O’t)iter (454)

4.3.3 Discretizacion de la ecuacién adjunta de conveccién-difusion y reac-

cion con velocidad variable

Para la discretizacion de la ecuacion adjunta de conveccion-difusion y reaccion (4.52)
hacemos uso del conocimiento previo adquirido en la seccién 2.2.4. En esta metodo-
logia, el proceso de conveccion se puede discretizar mediante un esquema explicito de
primer orden, el proceso de difusién mediante un esquema implicito y el término de
reaccion de manera centrada. Esta misma filosofia se trasladara a la ecuacién adjunta.
El término g—(’; actua de forma similar al término fuente (S) de la ecuacion fisica
porque se inyecta una cantidad en un dnico punto del dominio y en un intervalo de
tiempo determinado. El proceso de actualizacion de la variable adjunta también se

realizara en tres fases.

do o AEaQJ of

—AT - QY —AEZ=-— L _Aor =0
ot ox 0x? 19J0)
Ny ., ——
conveccion difusion

funcional /degradacion

El primer paso en la discretizacion es desarrollar el proceso de conveccion. Si la
ecuacion (4.52) se divide para el area, el resultado es el siguiente:
do Jo
- —u— =5, 4.55
ot oz (4.55)
donde S, = %g—g; = (¢p — ¢op)/A. Discretizando de forma explicita la ecuacion (4.55)
resulta que:

At
0”.'( — O'ThLl + —

Pt Ry [(00) (o) |+ (S A (4.56)

i—1/2 i+1/2

De la ecuacion (4.56) se observa el cambio en el signo de los flujos asi como la permu-

tacion de la direccién upwind con respecto a la ecuacién principal. Esto quiere decir
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que la ecuacion adjunta debe ser resuelta hacia atrds en el tiempo donde el tiempo es

actualizado como t" = "' — At (Figura 4.7).

El término de reaccién, se representa por medio de una discretizacion centrada en

la celda definida como:

o =o; + (or)i At (4.57)

3 K

Finalmente, si el término de difusion se realiza mediante un esquema implicito, el

sistema que resulta después de las operaciones respectivas es:

 BAz 2EAt  BAt
+ o, <1+ ) —Jiilmz(f (458)

—0111 A2 7 A2 i

Con lo desarrollado previamente se verifica que el esquema de la ecuaciéon adjunta
es afin al de la ecuacion fisica. La tnica diferencia entre las ecuaciones (2.93) y (4.58)
estd en el modo de resolucion. La primera se resuelve conociendo la solucion en t = 0
y averiguando la variable dependiente en un tiempo At. En otras palabras, vamos
encontrando la evoluciéon tanto temporal como espacial de la variable dependiente
resolviendo (2.93) hacia adelante. En cambio, para encontrar la evolucién de o se
resuelve el sistema desde el tiempo final de simulacion hacia el tiempo inicial, es decir,
la integracion de la ecuacion diferencial adjunta se determina hacia atréas en el tiempo.

Una representacion de esta discretizacion se ilustra en la Figura 4.7.

i—1 1 1+1
. X
Az
n+1
" = nAt At | n
n—1
Y
3 r; = iAx

Figura 4.7: Discretizacion del tiempo y espacio de la ecuacién adjunta

La Figura 4.7 muestra el eje x discretizado con N intervalos espaciales constantes

(Az) mientras que el eje del tiempo se subdivide en intervalos de tiempo (At) diferente.
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Para comprobar las bondades y debilidades del método adjunto serd necesario com-
pararlo en situaciones reales con otros algoritmos de optimizacién disponibles en la
literatura. En este caso se usard la biblioteca de codigo abierto/libre para la optimi-
zacion no lineal NLopt.

4.3.4 Optimizaciéon no lineal NLopt

NLopt proporciona una interfaz comin para una serie de rutinas de optimizacion

gratuitas. Entre las caracteristicas mas notables de esta libreria se encuentran que:

e Se puede llamar desde C, C+-+, Matlab u Octave, Python, Julia, Lua, Ocaml y
Rust.

e Se pueden probar diferentes algoritmos simplemente cambiando un parametro.
e Existe un soporte para una optimizacion a gran escala.
e Cuenta con algoritmos de optimizacion tanto globales como locales.

e Cuenta con algoritmos que usan solo valores de funcion (sin derivadas) y también

con algoritmos que explotan gradientes proporcionados por el usuario.

e Cuenta con algoritmos para la optimizacion sin restriccion, restricciones generales

de desigualdad, etc.
e Es software libre aunque existen licencias més flexibles para algunas subrutinas.
Una descripcion general de los problemas de optimizacién que resuelve NLopt son:

Optimizaciéon global. Encuentra la concentracion ¢ que minimiza la funcién ob-
jetivo J en toda la region factible. NLopt incluye varios algoritmos de optimizacion
global que funcionan bien en problemas de buen comportamiento, sino es demasiado

grande el numero de puntos discretos de la funcién a reconstruir d.

Todos los algoritmos de esta clasificacién actualmente requieren que se especifique
restricciones de limite en todos los pardmetros de optimizacion. Dentro de los algorit-
mos de optimizacion global de NLopt estan:

e DIRECT y DIRECL-L.

e Biisqueda aleatoria controlada (BAC) con mutacién local.
e Enlace tinico multinivel (EUM).

e StoGO.

o AGS.
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e Estrategias de evolucion de clasificacion estocastica mejorada (EECEM).
e Algoritmo evolutivo (ESCH).
De estos algoritmos EECEM, AGS Y ORIG-DIREC, admiten restricciones de de-

sigualdad no lineal, mientras que ISRES admite también restricciones de igualdad no

lineal.

Optimizacién local. Como se ha comentado un problema de optimizaciéon no-lineal
puede contener muchos minimos locales, determinar estos minimos depende en gran
medida del punto de partida que el usuario proporcione al algoritmo. Dentro de este
tipo se clasifican en: optimizacion local libre de derivadas y optimizacion local basadas

en el gradiente.

Optimizacion local libre de derivadas. Este algoritmo solo requiere que el usuario
proporcione los valores de la funcién objetivo J para cualquier concentracion ¢. Sin

embargo, generalmente requieren mucho esfuerzo computacional.

Optimizacion local basada en el gradiente. Estos algoritmos generalmente son mas
eficientes pero requieren que el usuario suministre el gradiente V.J ademas del valor
de la funcion objetivo. En principio, el gradiente casi siempre se puede calcular al
mismo tiempo que el valor de J usando muy poco esfuerzo computacional adicional.
Si la derivada no es obvia, normalmente se encuentra V.J usando un método adjunto,

o posiblemente usando herramientas de diferenciacién automatica.

4.3.4.1 Comparacién de técnicas de método adjunto y NLopt

En este apartado se describe la secuencia que se sigue en este trabajo para recuperar
la informacién tanto de una fuente, condicién de contorno como de la condicién inicial
con el método adjunto. Ademas se ilustra la secuencia de recuperaciéon de la informacion

solo de la condicion de contorno con la libreria de optimizacion NLopt.
Esquema general de optimizacién basado en el método adjunto

Esta formulacion permitira de forma eficiente detectar las sensibilidades del funcional
con respecto a la variable de interés. La Figura 4.8 indica la logica que sigue el algoritmo

de optimizacion usando la informacion de la derivada (método adjunto).

Los pasos de la Figura 4.8 son:

1. Leer las condiciones iniciales y de contorno tanto hidrodinamicas como de cali-
dad. Simular hacia adelante y registrar la informaciéon de las variables hidrodi-

namicas (A, Q y h) y el At en todos los tiempos y en todos los puntos ademés de



Meétodos adjuntos 127

Repetir el proceso hasta que J < Tol

1 :
Simular el probl.

hacia adelante g ecuaciones :
con condi. iniciales adjuntas i Pardmetros
: reconstruidos

5 Simularla

s 4 Generar
ecuacion

nuevas

fisica del

Figura 4.8: Esquema general de optimizacion basado en el método adjunto para reconstruir la condi-

cién de contorno

la concentracion en el punto de medida a los largo del tiempo con las condiciones

de contorno propuestas para el soluto.

2. Evaluar el funcional J a partir de los datos temporales ¢,; mediante la ecuacion
(4.20).

3. Resolver la ecuacion adjunta. Con la informaciéon previamente almacenada en el
paso 1 se resuelve la ecuaciéon adjunta hacia atras en el tiempo con la ecuacion

(4.58).

4. Generar el nuevo control. Con la sensibilidad determinada mediante el método
adjunto se generan las nuevas condiciones de contorno a través del método del

gradiente ecuacion (4.54).

5. Simular la ecuacién de transporte hacia adelante. Con la informaciéon hidrodiné-
mica de la primera iteracién y con las condiciones de contorno generadas en el

paso 4, se calcula de nuevo el transporte del soluto.

6. El altimo paso paso consiste en evaluar una vez mas el funcional. Si es menor

que una tolerancia (Tol) termina el proceso y el algoritmo devuelve los valores
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de las variables de estado en el contorno optimizadas (paso 6). En caso contrario,

se repite los pasos 3, 4, y 5.

Esquema general de optimizacién basado con NLopt

Por otro lado, la libreria de optimizacién no lineal proporciona el minimo de la
funcion deseada mediante evaluaciones de la funcién objetivo. La implementacion de

esta subrutina se ilustra en la Figura 4.9.

Repetir el proceso hasta que J < Tol

Proporcionar la [0/
funcidn 'O
iati Pardmetros
reconstruidos

1
Simular el probl.
hacia adelante

con condi. iniciales

5TSimularla
ecuacion Libreria

fisica del NLopt

Figura 4.9: Esquema general de optimizacién basado en la libreria NLopt para reconstruir la condicién

de contorno de una variable de estado

El algoritmo es similar al visto anteriormente hasta el paso 2, continuando con:

3. Proporcionar la informacion de la funcion objetivo.

4. Elegir el algoritmo de la libreria de NLopt. En este trabajo solo se compar6
con un algoritmo de optimizacion local libre de derivadas. Este método constru-
ye aproximaciones lineales sucesivas de la funcién objetivo y obtiene el nuevo

conjunto de valores de contorno de la variable de estado.

5. Simular la ecuacion de transporte hacia adelante. Nuevamente con la informaciéon
hidrodinamica y con el conjunto de valores de contorno se calcula el transporte

del soluto (paso 5, Figura 4.9).
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6. Verificar si el funcional es menor que una tolerancia. Si se cumple termina el
proceso devolviendo los valores optimizados (paso 6). En caso contrario continuar
al paso 3.

Casos propuestos

En este apartado se proponen algunos casos test para las diferentes formulaciones
adjuntas presentadas. El primer ejemplo mostrado es una comparacion de los méto-
dos de optimizacion adjunto y NLopt para reconstruir la condicion de contorno de un
problema en estado estacionario. El segundo caso es andlogo pero introduce una difi-
cultada en el contorno con una funciéon gaussiana. El siguiente caso presentado tiene
como objeto comparar la reconstruccion de la condicion de contorno (funcién escalon)
con la longitud de paso (€) constante y variable. El proceso para la obtencion de la
longitud de paso variable se realiza apoyado en la busqueda de la seccion dorada. El
cuarto ejemplo presentado tiene como finalidad la reconstruccion de una fuente pun-
tual con velocidad constante. El siguiente ejemplo reconstruye una fuente puntual con
velocidad variable. Finalmente el dltimo caso ilustrado tiene como objetivo principal

la reconstruccion de la condicion inicial.

4.4.1 Comparacién del método adjunto con un algoritmo libre de NLopt

De los modelos estudiados en las secciones previas solo el método de reconstruccion
de la informacion de la condicién de contorno de una variable con reaccién se compara
con la libreria NLopt. Para ello, se eligi6 el algoritmo de optimizaciéon local libre de
derivadas denominado COBYLA [99]. El analisis se realiza tanto para un evento de
transporte de soluto en flujo estacionario con condicién de contorno constante como
en otro con condicion de contorno variable. En los dos casos propuestos el transporte

de soluto se produce en un canal rectangular ideal a velocidad constante.

Caso 17. Comparacién del método adjunto con NLopt para reconstruir

la condicién de contorno constante en un flujo estacionario.

Sobre un canal de seccion rectangular de longitud L = 1000m y ancho B = 5m, sin
pendiente ni friccion, de modo que el flujo es uniforme con Q=1.0 m3/s y el transpor-
te se produce sin difusion con velocidad constante u=1m/s. Se supone también una
distribucion inicial uniforme de soluto ¢(0,z)=20 g/m? que reacciona con una tasa

constante k = 0.0001s~! durante toda la simulacion. Resolvemos el problema fisico
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gobernado por:

o), (0)

ot or "¢

con la condicion de contorno a la entrada de ¢(0,t) = 20 g/m?. Estas caracteristicas
se definen con el objeto de registrar un objetivo en x); = 500 m para, en base a esta
distribucion, reconstruir la condicién de contorno teérica del soluto. Es decir, se rea-
liza una simulacion hacia adelante, registramos el objetivo en x); = 500 m y después
reconstruimos la condiciéon de contorno. La Figura 4.10 ilustra tanto las senales de
entrada usadas en este ejemplo y en el siguiente, ademas de la estacion de registro del

objetivo.

(0]

. 1000 m
TM

Figura 4.10: Representacion unidimensional para reconstruir la condicién de contorno

En el método adjunto se requiere de una longitud de paso que en este caso es e = 0.1.
Sin embargo, cuando se utilizan las librerias NLopt lo que se requiere es el nimero de

dimensiones del problema. Su valor para este caso fue de = 2.

Los resultados de los dos métodos de optimizacion se presentan en la Figura 4.11.
Sin duda es superior el proceso con NLopt (libre de derivada) sobre el método adjunto
de los resultados observados. Por un lado, con NLopt la reconstruccion de la condicion
de contorno y la reproduccion del objetivo llega a un estado final mas uniforme y
en menos iteraciones. Por otro lado, su reconstruccion es aleatoria, es decir, no sigue
una reconstruccion uniforme debido al hecho de interpolar la funciéon objetivo en cada
iteracion. Otro aspecto a destacar es sobre la tasa de disminucion del funcional. Se

requiere de Unicamente cuatro iteraciones para alcanzar un valor de J = 2.4E — 09.
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Figura 4.11: Comparacion del método libre de derivadas NLopt (izquierda) con el método adjun-

to (derecha) en estado estacionario. Reconstruccion de la condicién de contorno (arriba), objetivo

(medio) y funcional (abajo)
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Por otra parte, el proceso de optimizacion con el método del gradiente basado en in-
formacion adjunta con informacion adjunta necesita mayor nimero de iteraciones para
alcanzar una distribucion aceptable con respecto a la condicién de contorno teorica.
En 60 iteraciones se logra recuperar (no en su totalidad) la condicion de contorno en
el periodo establecido (véase Figura 4.11b). En los primeros 1000s existen diferencias
significativas, por tanto para disminuir esta diferencia se decide elevar a 200 iteraciones

de modo que sus comparaciones sean aceptables.

Respecto al objetivo mediante este método las distribuciones calculadas con las
medidas tienen a ser muy similares entre si. Sin embargo el funcional Gnicamente
alcanza un valor de J = 6.74E — 05.

Las razones de estas diferencias notables entre algoritmos son:

e El nimero de dimensiones utilizadas en NLopt. Esta variable marca considera-
blemente la convergencia del método; no es lo mismo tener dos puntos medidos en el
contorno que un registro continuo de medidas en el tiempo o en el espacio (estado

transitorio).

e El proceso simulado. El sistema que sirvié de ejemplo para ilustrar las ventajas y
desventajas de los métodos solo considero una ecuacion del tipo (4.22). Es decir, un
proceso de biodegradacion simplificado que esté en relacion directa con la concentra-
cion.

e Numero de parametros considerados. La eficacia del método NLopt podria verse
afectada cuando se trabaje con un sistema de ecuaciones con varios objetivos a la vez,

en lugar de uno solo.

En el siguiente ejemplo se analiza con los mismos métodos un escenario transitorio

para verificar el primer apartado del parrafo previo.

Caso 18. Comparacion del método adjunto con NLopt para reconstruir

la condicién de contorno en estado transitorio.

El canal para este ejemplo tiene una secciéon rectangular de longitud L = 2000 m, ancho
B = 50m, sin pendiente ni friccion, con un flujo de caudal constante por la entrada de
Q(0,t) = 10m3/s.

Las propiedades del soluto son: k = 0.001s7!

, una condicién de entrada dada por
un pulso de soluto en forma de guassiana. Esta funcion se propone discretizar en 4900

puntos, la expresion utilizada para tal efecto es:
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(t —b)

¢(0,t) = ae” ¥

(4.59)

donde a, b, ¢ son constantes reales definidas como el valor del punto més alto de la
campana, la posicion del centro de la campana y la desviacion estandar respectivamente

y t el tiempo discreto.

En adelante cuando se hable del registro del objetivo si no se dice lo contrario se
entendera que existi6é una simulaciéon previa hacia adelante para obtener el objetivo en
el punto de medida de interés. Para este caso en particular la estacion de medida esta

localizada en x;; = 1000m.

Los resultados de la reconstrucciéon del contorno, objetivo y funcional tanto con
NLopt como con el método del gradiente se observan en la Figura 4.12. En este caso, el
nimero de dimensiones para NLopt es 350. Este nimero de dimensiones al algoritmo
provoca que ralentice el proceso de optimizacién. Presentando la reconstruccién de
la condicién de contorno se observa que existe variaciones bruscas al ir aumentando
las iteraciones (ver Figura 4.12a). Para alcanzar el resultado mostrado en la Figura
4.12¢ (objetivo tedrico con el reproducido), hizo falta un total de 2000 iteraciones
usando NLopt. En lo que respecta al funcional en este escenario se alcanza un valor
de 2.65E — 04.

Desde el punto de vista del gradiente en un escenario transitorio, los resultados son
mas satisfactorios. El algoritmo de optimizaciéon solo necesita 30 iteraciones para cum-
plir los dos objetivos: reconstruir la condiciéon de contorno y reproducir la distribucion
temporal en la estacion de monitoreo de la calidad. La velocidad de convergencia es

lineal en este caso llegando a un valor de J = 1.47F — 09 en pocas iteraciones.

Ademaés, la solucion encontrada en cada iteracion esta libre de oscilaciones, demos-
trandose la eficiencia del esquema implementado. Producto de este analisis, los casos
y desarrollos presentados en las proximas secciones se presentan tnicamente para el
método del gradiente es decir, utilizando la formulacién adjunta con el fin de encontrar

de forma eficiente la informacion de la derivada necesaria en el método de optimizacion.

Caso 19. | Reconstrucciéon de la condicién de contorno en flujo estacio-

nario incluyendo los procesos de conveccién-difusién-reacciéon

En algunas ocasiones es imprescindible observar el transporte de un soluto con el
proceso de difusion sobre todo cuando el vertido es finito en el tiempo. Al incluir este
proceso la ecuacion fisica (hacia adelante) debe ser resuelta con el esquema habitual

mientras que, para la ecuacion adjunta (4.52) se determina por medio del esquema
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Figura 4.12: Comparacion del método libre de derivadas NLopt (izquierda) con el método adjunto

(derecha) con una funcién gaussiana. Reconstruccion de la condicion de contorno (arriba), objetivo

(medio) y funcional (abajo)
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(4.58). El ejemplo propuesto permitira ademéas de verificar la eficiencia del método
con todos sus procesos (conveccion, difusion y reaccion), la comparacion con y sin
calculo inteligente de la longitud de paso. El método utilizado para el caso del calculo
inteligente de la longitud de paso en cada iteraciéon es mediante la bisqueda de la
seccion dorada. Con este algoritmo se puede encontrar la longitud de paso “6ptima”

en cada iteracion.

El caso de estudio es el mismo que se consider6 en el apartado 2.2.4 (Caso 4). El
ejemplo consiste en transportar un vertido que ingresa por el contorno mediante una
senal en forma de escalon durante un periodo de tiempo de 1000s sobre un canal
rectangular sin friccion ni rozamiento. El flujo es estacionario y uniforme de modo que
el transporte incluye parte convectiva con velocidad constante, parte difusiva y parte
reactiva. El caso tiene solucién analitica, por lo que todos los resultados numéricos se

comparan frente a ella.
Longitud de paso constante

Realizando una simulacion previa para registrar el objetivo en x,;,=1000m se pro-
cede a reconstruir la condicién de contorno segiin el proceso descrito. Esta primera

reconstruccion se realizd con un € = 0.5. El resultado se observa en la Figura 4.13.

Verificando la reconstruccion de contorno (ver Figura 4.13a) se perciben pequenas
variaciones sobre todo desde la 5% iteraciéon en adelante. El origen de estas diferencias
se puede atribuir al pulso de soluto que ingresa al dominio. Esta funcién de tipo escaléon
tiene una caracteristica especial porque presenta un cambio instantaneo en t=1000s
que, en el momento de la reconstrucciéon y conforme se aproxima al objetivo, crea las
variaciones observadas. De esta forma, se puede decir que el método es més oscilato-
rio cuando las senales reconstruidas cambian instantaneamente en cortos periodos de
tiempo. Sin embargo, cuando la senal es mas suave como una funcion gaussiana (Caso

18) la reconstruccion es perfecta llegando a converger en menos iteraciones.

Otro aspecto importante es que con 10 iteraciones practicamente se ha cumplido el
objetivo observado (Figura 4.13b). El aumento en el nimero de iteraciones es con el
fin de disminuir diferencias entre los perfiles longitudinales numéricos y analiticos. El
perfil longitudinal reconstruido después de 20 iteraciones logra una mayor exactitud

con respecto a la 10 iteracion.

Prestando atencion al funcional (Figura 4.13d), observamos que su mayor descenso
se logra dentro de las 10 primeras iteraciones. Después de esta iteracion, sigue dismi-
nuyendo pero ya de forma mucho méas lenta hasta llegar a un valor aproximado de
6.038 E-03.
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Figura 4.13: Reconstruccion de la c. contorno (a), objetivo (b), perfil longitudinal (c¢) y funcional (d)

con los procesos de conveccién-difusion y reacciéon usando € =0.5

Longitud de paso variable en cada iteracién

Si este mismo caso lo evaluamos ahora con una bisqueda de la seccion dorada para
la longitud de paso comprendido entre 0 < e < 1E05, se producen las siguientes

conclusiones:

e El método de la seccion dorada busca el valor 6ptimo de € en el intervalo propuesto
(en el sentido de un mayor descenso en el valor del funcional), en cada una de las

iteraciones hasta alcanzar el objetivo (ver Figura 4.14c).
e Al ser € # constante la velocidad de convergencia es mas rapida.

e Se evita un analisis de prueba y error para encontrar el valor 6ptimo de e.
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Los resultados con la longitud de paso variable se muestra en la Figura 4.14. La

reconstruccion, tanto del contorno como del objetivo, se logra practicamente en la

segunda iteracion justificando lo citado previamente.

T
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(b) Reconst. objetivo

T
funcional —=—

Iteraciones

(d) Funcional

Figura 4.14: Reconstrucciones tanto de la c. contorno (a), y objetivo (b). Longitud de paso (c) y

funcional (d) calculadas en cada interacién con el método de buisqueda de la seccién dorada

Analizando la evolucion del e (figura 4.14¢) en las cinco iteraciones encontramos,

que la primera selecciéon entre el amplio intervalo propuesto fue de 1.54. Las demaés

selecciones para este caso siguen valores comprendidos entre los 2.4 y 1.82, logrando

un valor de J = 7.8F — 04.

Caso 20. | Reconstrucciéon de un vertido puntual en un flujo estacionario

con conveccién y reaccion.

Las descargas puntuales deliberadas producto de la ganaderia, agricultura y la in-
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dustria pueden llegar a ser perjudiciales sobre un cuerpo de agua no apto para esas
condiciones. Por tanto, conocer la procedencia de un vertido puntual puede servir de
apoyo en la gestion del recurso hidrico. Con el método adjunto propuesto se puede
llegar a conocer el punto y el tiempo en el que se produjo la descarga conociendo la

concentracion de ese vertido aguas abajo.

En este apartado se proponen dos casos con el fin de observar la precision y la eficien-
cia del algoritmo: una situacion con velocidad constante y otra con velocidad variable.

Esta tltima se realizoé proponiendo un ensanchamiento progresivo de la seccion.

El canal propuesto tiene las mismas caracteristicas del Caso 19. Suponemos un vertido

puntual en z,=3m con un pulso de soluto dado por:

0g/m® 0<t<100s
S(xs,t) = { 5g/m® 100 < ¢ < 500s (4.60)
0Og/m> ¢ > 500

El proceso del transporte del soluto se lleva a cabo con una velocidad de conveccion
constante (u=1m/s) y una velocidad de descomposicion de k = 1.728 d~!. La condicion
de contorno para este ejemplo fue de ¢(0,t) = 0g/m®. La estacion de monitoreo se
ubica en x; = 1000m. Aguas abajo del punto (ver Figura 4.15). Con estas condiciones
se realiza una simulacién hacia adelante que permite registrar el objetivo y sucesivas

iteraciones para reconstruir la intensidad de la fuente ¢ = 0.5

2000 m
Ts Tm

Figura 4.15: Representacién unidimensional para reconstruir un vertido puntual
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Figura 4.16: Reconstrucciéon de una fuente (a), objetivo (b), variable adjunta (c) y funcional (d) por
el método de méximo descenso

En la Figura 4.16a se observa que el progreso en la reconstruccion de la fuente es
rapido, uniforme y sin oscilaciones. Con solo 15 iteraciones el método converge a la
solucion. De igual forma, el pulso temporal del soluto registrado en x,; = 1000m se
logra satisfactoriamente en la dltima iteracion. En la Figura 4.16c, se representa cémo
evoluciona o (variable adjunta) en cada iteracion. En la primera iteracion el pulso
registrado en la posiciéon zjp; = 1000m es el maximo error que se incurre al medir la
concentraciéon calculada y objetiva. Conforme el método avanza este error es menor
con respecto al anterior, llegando a reducirse completamente en la iteracion 15. La
altima variable por analizar es el funcional, que alcanza un valor de 3.805 E-09 con las

iteraciones realizadas.
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Caso 21. Reconstrucciéon de una fuente puntual en un canal de seccién

variable con el proceso de conveccidn.

Otro caso presentado en este apartado es el ensanchamiento progresivo de la seccion
para ilustrar la formulacién con u #cte. La Figura 4.17 ilustra un escenario aproximado

a la realidad en donde la velocidad varia a lo largo del dominio.

A,=3m

Figura 4.17: Vista en planta de la seccién rectangular. Caso 21

El canal propuesto para este caso tiene las siguientes caracteristicas: Longitud L=
2000m, seccion variable A; = 1m al inicio del dominio y As = 3m al final del mismo,
sin pendiente ni friccion. La estacion de medida de la fuente se localiza en 3 = 3m.
Mientras que, el objetivo se localiza en x;; = 500m. El resto de variables para el

transporte del soluto son iguales que el Caso 20.

Con estos parametros establecidos, el proceso de reconstruccion de la fuente se re-
suelve obteniendo los resultados de la figura 4.18. Las reconstrucciones tanto de la fuen-
te como del objetivo (Figura 4.18a y Figura 4.18b) con velocidad variable presentan

aproximaciones razonables de la fuente teorica y del objetivo medido respectivamente..

Por otro lado, se ilustra la sensibilidad (o) en cada iteracion Figura 4.18¢c. Este vector
reline todas las perturbaciones que se producen a lo largo de las reconstrucciones en

Tm = 500m y su valor llega a anularse cuando se ha cumplido con el objetivo previsto.

La Figura 4.18d, registra los perfiles longitudinales de la variable adjunta o en la
primera iteracion. Este perfil aparece tnicamente desde la posicion 500 m y es trans-

portado aguas arriba con una concentraciéon de 4.95 aproximadamente. Conforme se
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Figura 4.18: Reconstruccion de una fuente (a), del objetivo (b), sensibilidad (c) y evolucion de la

variable adjunta en la primera iteracion (d) por el método de maximo descenso con u # constante.

avanza en la optimizacion, la concentracion disminuye porque la concentraciéon medida

llega a ser igual al valor registrado.

Caso 22.

con los procesos de conveccién y reaccion.

Reconstrucciéon de la condicién inicial en un flujo estacionario

Con el método adjunto también es posible reconstruir una condicion inicial de un

soluto. Con el caso presentado se verificara la formulacion adjunta para reconstruir

una condicién inicial con una distribucion gaussiana. El transporte se realiza sobre un

canal rectangular con velocidad constante.
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El canal de este ejemplo tiene una longitud de L=100m, sin friccién ni rozamiento.
El flujo es estacionario con una velocidad del flujo de 1m/s. La condicién inicial del

soluto se describe mediante la expresion:
¢($, O) — 6—0.01(3}—45.0)2 (461)

con centro en x = 45m. El soluto se transporta sobre este dominio con una velocidad
de descomposicion de k& = 0.01d™! sin difusion. Ademés, no existe ningtn vertido
adicional ni tampoco una entrada por el contorno aguas arriba. La definicion del error
para este caso en particular es:

10 =3 [ [ 18t~ ta) (6, = 00,7] o (4.62)

La Figura 4.19a la distribucion espacial de la condiciéon inicial en algunas itera-
ciones. Tanto la distribucién dada por la ecuacién (solucion analitica)(4.61) como la

reconstruccion espacial en la décima iteraciéon son muy similares entre si.

0.8
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(a) Reconst. c. inicial en t=0s (b) Reconst. objetivo en t=30s

Figura 4.19: Reconstruccion de la condicién inicial (a) y objetivo (b).

El resultado de la recuperacion del objetivo a los 30s de simulacion (ver Figura 4.19b)

comparado con el perfil longitudinal del objetivo observado es asimismo satisfactorio.

La evolucién del funcional en este caso es linealmente decreciente en todas las ite-
raciones (Figura 4.20). El valor alcanzado en la tltima iteracion es 8.392 E-10 aproxi-
madamente. Por tanto, se puede concluir que el método del gradiente descendente es
fiable, robusto y eficaz.
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Figura 4.20: Evolucién del funcional en cada iteracion. Caso 22

Modelo adjunto de la ecuacion del transporte de la

temperatura

En esta seccion se describe como formular la ecuacion adjunta de la temperatura

con sus términos fuentes. En primer lugar repite la ecuacion fisica:

+Sr

O(AT) | H(QT) _ & {EAaT] | AH,

ot dr Oz | ox|  pCyh

donde T es la temperatura del agua, F coeficiente de difusion, H,, es el intercambio
de calor neto y S fuente puntual o no puntual. Despreciando el término de difusion,
operando con un multiplicador de Lagrange (o) e integrando en el tiempo y en el

espacio resulta la siguiente expresion:

T L BT T PP

haciendo uso de la integracion por partes e incluyendo el funcional J, la expresion

(4.63) conduce a:
da:—/ / AT — d:vdt—i—/ oQT

J=J+1= //fdmdt+/ o AT
[ orBaan [ [ e [ [ s

dt
0(4.64)
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El préximo paso es definir sobre qué parametro se quiere aplicar la regulacion. En
este apartado, el interés se centra sobre la condicién de contorno aguas arriba de la

temperatura.

Teniendo en cuenta lo anterior se toma la primera variaciéon con respecto a T en

(4.64), y se aplican las restricciones:

dp(x, T) =0

do(z,0) =0
y de contorno para d¢:

do(L,t) =0

Este desarrollo conduce a la expresion:

T L
5J :/ / [2 A% Q— _ A2 st
0 0

0t orT

T (4.65)
— / o(0,t)Q(0,t)T(0,t)dt
0
con P = ;g—;%. Si se cumple la ecuacion diferencial adjunta:
Oo do OPr1  Of
A 0= — A i 4.66
ot “ox “or Tor (4.66)
donde haciendo uso de la regla de la cadena:
0Pr1 0K, oT,
= T.—T)+ K, -1
or ~ or L= T+ K <8T )
0K}, 0.0151 3
0. — 4.67
a7 =0 05 + fu(tw) { 5 (T +Ty) + 400] (4.67)

T, R 0K},

oT K2 OT

la sensibilidad del funcional a cambios de la temperatura en el contorno puede expre-

sarse comao:

0J

V= 500

= —3(0,1)Q(0,1) (4.68)

El método iterativo para reconstruir la condicién de contorno de la temperatura se

define como:
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T(O, t)iter—H — /1-7(07 t)iter + Eiteruo_(o7 t)iter

En la ecuacion (4.66), se observa que el proceso de conveccion no se altera al derivar
la ecuaciéon adjunta, caracteristica que no ocurre con el termino de reacciéon. Esto
implica que, en posteriores desarrollos, el proceso de aumento o disminucién de la

variable dependiente sera un proceso a caracterizar.

Una vez definido el gradiente de la ecuacion de balance de calor se propone un ejem-

plo para validar la formulacion desarrollada.

Caso 23. | Reconstrucciéon de la condicién de contorno de la temperatu-

ra del agua en un flujo estacionario con miiltiples fuentes.

Las caracteristicas hidraulicas y las temperaturas en cada una de los vertidos de este
caso son iguales a las descritas en el Caso 9. Se plantea reconstruir la condicion de
contorno aguas arriba de la temperatura. En este proceso de regulacion es necesario
definir una estacion de medida para registrar la variabilidad temporal de la tempera-
tura del agua, y con esta informacién, proceder a recuperar la condicién de contorno.

La localizacion de la estacion estd en x = 60km aguas abajo (ver Figura 4.21).

| >
2o = Okm 2z = 60km z7, = 110km

1)

Figura 4.21: Representacién unidimensional para reconstruir la temperatura del agua

Los resultados tanto de la condicién de contorno, objetivo, perfil longitudinal y

funcional se muestran en las Figuras 4.22 a, b, ¢ ,d respectivamente.

El proceso para reconstruir la condiciéon de contorno constante en el tiempo, se

propone en 80 iteraciones. Sin embargo, el valor de 20°C tedrico que entra al dominio
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Figura 4.22: Método de optimizacién para la reconstruccién de la condicién de contorno para la
temperatura, con miultiples fuentes

se consigue en la 10* iteraciéon en casi todo el intervalo de tiempo. Las iteraciones a
partir de ésta se deben al hecho de afinar las pequenas variaciones que se producen al
principio.

Si se analiza la reconstruccion del objetivo, por un lado tenemos que la distribucion
temporal es variable en el tiempo, producto de la condicién inicial propuesta para
la temperatura del agua (0°C), por los efectos de las variables meteorologicas y por
los vertidos presentes en el dominio. Estas condiciones generan que la temperatura
aumente hasta los 1.5 dias aproximadamente. Finalmente esta variacion cesa después

de que han transcurrido dos dias alcanzando un estacionario de alli en adelante.

Como se observa el algoritmo tiende a converger en tan solo 10 iteraciones atin en

presencia de distribuciones variables en el tiempo y en presencia de vertidos continuos
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laterales con diferentes valores de entrada.

La robustez del método también se verifica en la reconstruccion del perfil longitu-
dinal de la temperatura del agua (ver Figura 4.22¢). Esto quiere decir que, al mismo
tiempo que se minimizan las diferencias entre los datos calculados y los medidos en
un punto del dominio, se consigue recuperar las medidas en cualquier otro punto.
Analizando més en concreto la evolucion espacial se observa que, a medida que el mé-
todo iterativo avanza, las reconstrucciones del perfil longitudinal van reproduciendo
la misma distribucién creada por el modelo QUAL2E. Es decir, el método es capaz
de reconstruir el valor estable de 20°C durante los 10 primeros km, tiene en cuenta el
aumento producido por el primer vertido (x=10 km), hasta los 50km y considera por

ultimo el ingreso del segundo vertido mas frio (T=15 °C).

Respecto al funcional (Figura 4.22d) se alcanza un valor de 3.0320 E-02 con 80
iteraciones transcurridas, valor suficiente para reconstruir las distintas condiciones del

problema en estudio.

m Modelo adjunto de Streeter-Phelps modificado

La formulacion que se desarrollara en este seccién representa una nueva complejidad
que involucra dos variables de estado: DBO-C (¢9) v OD (¢). Adicionalmente a la
integracion de estas variables, esta la modificacion del funcional, ya que el cambio debe

contemplar que J sea funcion de las dos variables J = f(¢1, ¢2).

Para iniciar la metodologia adjunta se define el sistema de la caida del oxigeno en

un cauce de agua superficial:

8(2}?2) n 8(§j2) — A(—Pps — Pra) + 55
a<1§f6) + a(§f6> = A(PR2 - PRS - PRs) + Sﬁ

donde por motivos de claridad se ha introducido una notacién corta para los procesos

cinéticos definidos como:
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PR2 :kaeg20 (¢sat - ¢6)
Prs = — ka2 (L) b

kpop + ¢6
1 —
Pop — — Uss ( ; fd2)¢2 (4.69)
D
Prs = — =203

Posteriormente si generalizamos el funcional para varios solutos, la ecuacion (4.20)

puede reescribirse como:

T L
J = / / opf(Pr; x, t)dxdt (4.70)
0o Jo
donde ¢}, es un factor de ponderacion. Para este caso en particular f puede expresarse
como:
Je = [ A Z (Prym — Prjob5) ] (4.71)
Nr=1 m

Adicionalmente, la ecuacion (4.71) puede ser normalizada cuando los solutos tengan

diferente composicion. En estas condiciones el funcional se expresa como:

Jen = [2]\@%2 (P ¢k0b]>] (4.72)

¢k ,obj( MAX))2

donde ¢y opj(nr AX))Q es el valor medido maximo de la variable k. Definido los nuevos
cambios, el proximo paso es multiplicar e integrar tanto la materia organica (¢,) como

el oxigeno disuelto (¢g) por dos funciones adjuntas o, y 0g respectivamente:

/ / { [ (Ady) | 0(Qée) APR3+APR5+S}

ox
oy 0(Ags) n (Q%) + APps + APry + S| b dzdt =0
ot ox

(4.73)

Formulado de nuevo como J = J + I y, a partir de alli 6J = 6J 4+ 0] tomando
variaciones en las concentraciones de ¢, y ¢g la sensibilidad del funcional tanto a la

concentracion de DBO-C como a la de OD en el contorno aguas arriba es:
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0Jy
VJ)y = ——F——= = —0%(0,1)Q(0, 4.74
(V) = gty = ~o+(0.0Q00.) (474
La expresion (4.74), permite regular las perturbaciones ocasionadas en el contorno en

cualquier nivel de tiempo, siempre y cuando se cumpla que:

_ 80'2 _ 80'2 [ a(PRg) a(PR4) 8f .
A@t Q8x+A_(az+aﬁ) S + 09 + 96 +a¢>2_0
(4.75)
80'6 80'6 [ a(PRg) 8(PR3) af o
A~ anJrA_Je 0 + (09 + 0%) e +3¢6_O (4.76)
. OPps _ 1. nT20
con: Do kq.05
8PR3 — _kd9T20 ( ¢6 )
0Ja5 P\ kpop + ¢6 (4.77)

OPrs3 0 koD

=k 07" ——m———
oJo% D (kpop + ¢6)2¢2
OPrs V(1 — fas)

Opy h

De las ecuaciones adjuntas (4.75, 4.76) dos aspectos son importantes senalar: a)
Tanto el parametro Pgs; como S desaparecen de la formulacion adjunta por no de-
pender de ninguna variable de estado ¢, ni ¢g. b) las ecuaciones obtenidas son muy
similares en apariencia a las del problema directo, excepto sus términos de reaccion,
que cambian considerablemente en su composicion para cada especie. Esta cualidad
permite resolver las ecuaciones adjuntas sobre la misma malla numérica que el pro-
blema directo, utilizando el mismo conjunto de variables de estado hidrodinamico. La
anica diferencia estd en alimentar las variables de estado en orden inverso, ya que el

tiempo adjunto inicia en el tiempo final del problema fisico.

Caso 24. Reconstruccion de la condiciéon de contorno de las variables
presentes en el modelo de Streeter-Phelps con miultiples fuen-

tes en flujo estacionario.

La nueva complejidad desarrollada se evaluo con el ejemplo de la seccion 3.3 (Caso
11). Este caso involucraba tres variables de estado: la temperatura (T 6 ¢1), materia
organica (¢2) y el oxigeno disuelto (¢g). Por tanto, el objeto de este proceso de op-
timizacion es, por un lado, reconstruir las condiciones de contorno tanto del DBO-C

como del OD y, por el otro, observar el comportamiento del funcional normalizado.
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El efecto de la temperatura en este escenario también fue incluido con todos sus
intercambios de calor presentes. La reconstrucciéon de esta variable no se represen-
ta cuando se usa el funcional sin normalizar porque ya fue motivo de estudio en el

apartado anterior.

La tinica diferencia con el Caso 11 esta en la condicién inicial. Esta condiciéon para las
variables de estado fue de ¢;(z,0) = 0.0°C, ¢o(x,0) = 0.0g/m? y ¢¢(z,0) = 0.0g/m>.
Se establece una estacion de medida ubicada en = = 60 km y se procede con el método
de optimizacion. La Figura 4.23 muestra las diferentes reconstrucciones de los solutos

incluidos en este caso tedrico.

En la Figura 4.23a, se observa que en la 2.2 iteracion se sobrestima la concentracion.
Este hecho podria deberse a los aportes laterales presentes en este escenario. Al notar
que el aporte por la entrada genera un reparto mayor que el observado, el método regula
de forma acertada los valores de entrada (iteracion 3.2 y en adelante), de manera que

se acaba alcanzando el valor teorico con la suficiente aproximacion.

Si analizamos la reconstruccion homologa, para el OD (Figura 4.23b), la situacion
difiere de la anterior. Las consecutivas iteraciones avanzan mas uniformes siempre por
debajo del valor teorico. Esto es debido a que la ecuacion adjunta esta estrechamente
relacionada tanto con las velocidades de descomposicion de la DBO-C como consigo

misma, ocasionando que el método tarde mas en alcanzar el valor teorico.

Las senales del objetivo tanto para DBO-C como para el OD, llegan a estar muy
cerca de la distribucion observada (Figura 4.23c¢ y Figura 4.23d) en tan solo cinco
iteraciones. Las dos distribuciones son variables en el tiempo durante los dos primeros
dias. Posteriormente a este tiempo las senales son constantes debido a que los procesos
encuentran una estabilidad por los aportes continuos que ingresan al dominio. Estas
variaciones temporales de los dos solutos logran ser ajustada satisfactoriamente con la

herramienta implementada.

Como estos procesos ya fueron resueltos hacia adelante y comprobados con la salida
del modelo de calidad de agua QUALZ2E, es oportuno comprobar como el método de
maximo descenso con longitud de paso constante reconstruye los perfiles de DBO-C
y OD. La Figura 4.23e, presenta las reconstrucciones del perfil longitudinal espacial
de la DBO-C. Sus variaciones a lo largo del dominio se consiguen representar por el

método de optimizacién sin producir inestabilidades en cada una de las iteraciones.

Respecto al perfil longitudinal de la variable OD su convergencia en cada iteracion
es menos eficiente si lo comparamos con la variable de estado DBO-C. No obstante, el

resultado en términos generales es adecuado porque con pocas iteraciones se alcanza
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Figura 4.23: Reconstruccion de las variables de estado presentes en el modelo de Streeter-Phepls

la distribucion espacial.
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Figura 4.24: Evolucién del funcional en cada iteracion en el modelo de Streeter-Phepls

El dltimo resultado por presentar es el funcional (ver Figura 4.24). El ntmero de
iteraciones mostradas en este caso supera las 150, valor suficiente para conseguir los
objetivos perseguidos. Se ha creido conveniente mostrar mayor nimero de iteraciones
con el fin de verificar que el mayor decremento del funcional se localiza durante las 150
primeras iteraciones. Después, la disminucién continiia de manera poco significativa

con respecto a la anterior.

Si el mismo escenario se realiza utilizando la formulacion del funcional normalizado
(ecuacion 4.72) los resultados son diferentes, sin embargo llegan al mismo objetivo. La
Figura 4.25 muestra tinicamente las reconstrucciones de las condiciones de contorno de
las variables ¢y, @9, ¢ y el funcional. Comparando con las reconstrucciones calculadas
con el funcional sin normalizar se tiene que: a) el nimero de iteraciones son 500 en
lugar de las 150. No obstante como se observa las convergencias de las reconstrucciones
son mas rapidas dentro de las 150 iteraciones, esta velocidad tiende a decaer de alli
en adelante como se representa en el funcional (Figura 4.25d). b) Las reconstrucciones
son mas uniformes y progresivas conforme avanza la iteraciones. c¢) La forma del fun-
cional y su valor son diferentes. Un valor de J=9.183 E-04 se obtiene con el funcional
normalizado, mientras que sin normalizar un valor de J=1.187 E-01 se alcanza con el

mismo numero de iteraciones.
Con este escenario se pone de manifiesto que:

e Ademas de reconstruir la condicién de contorno aguas arriba es posible garantizar

crecimiento o disminucién de las concentraciones fuera de ciertos valores de seguridad.
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Figura 4.25: Reconstruccion de la condiciéon de contorno de las variables de estado presentes en el
modelo de Streeter-Phepls y funcional normalizado

e Esto a su vez mantendria el buen estado de las aguas dentro de los limites per-
mitidos y la posibilidad de una ubicacion correcta de las estaciones de medida a lo
largo de un dominio establecido, traduciendo todo ello en una gestion apropiada de

una cuenca.

Modelo adjunto del proceso de nitrificacién

Una nueva y ultima complejidad para reconstruir las condiciones de contorno es
la implementacion adjunta del modelo de nitrificacion. El primer paso consiste en
introducir una notaciéon més compacta de los diferentes procesos que intervienen en

este ciclo:

500
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a(glfg) N 8(22:?3) = A(~Pps — Prr) + S
a(gfn N 8(229?4) = A(Pgs — Prs) + S
a<gtqb5) N 6(22;?5) = A(Pgs — Pro) + S

siendo:

PRG = K34‘9§:120¢3

Ppr = M@

4.78
Prs = Ky5012° 64 (—KNI(;G n ¢6> (478)

k
Pro = K509g[2)0¢5 <—kNo]:j(f ¢6)

Se omite el desarrollo del proceso de busqueda de la formulacion adjunta al ser anélo-
go a los ya mostrados anteriormente. Por lo tanto solamente se incluye la formulacion
encontrada. Este modelo adjunto toma en cuenta las cinco variables de estado mas la
ecuacion adjunta del balance de calor:

80’1 80'1 8(PRI) 1 8_f .

A% Y A or ' oT =0

- A% - Q% +A _(02 + 0—6)862}23 agaa];i‘*} 8% =0

- A% — Q% +A :(0—3 — 04)%%26 0—388];27} + a% =0

_ A% - Q% +A :(04 _ 03)8(%8 + aﬁ%aaiﬂ a% —0 (4.79)
_ A% . % + A :(05 —I—UQg%) 881;29} %{5 =0

- A% _ Q% A :06 aa];’? + (06 + ag)aa];f + (%aﬁ oy — 05) 881;’28
i) ] o
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con
opP, R6 720
= K30
dpy 0
OPry _ vss(1 — fp3)
O3 h
aPRS T20 ( (bﬁ )
— K0 __ v
Oy 745 Knir + ¢
(4.80)
OPhrg — K0T ( Kyt )
s o (Knir + ¢6)?
OPry 720 ( knos )
= K:pb _—
Ops PUSD\ knos + b6

8PRQ N DGTZO ( kNOB >
Ods bYsb (knos + ¢6)?

Del nuevo sistema adjunto (4.79) se destaca la interaccion completa de todos sus
procesos. Aun asi, el proceso que sobresale de entre todos estos es la vinculacion de la
temperatura con todos sus aportes externos relacionados con las variables meteorol6-
gicas. Esto permite representar de una forma mas cercana los procesos fisicos que se
dan en ecosistemas reales y, al mismo tiempo, conseguir todas las reconstrucciones de

las variables en un solo algoritmo.

Otra caracteristica de esta formulacion es el caracter no lineal de las expresiones
obtenidas, que podria generar un mayor coste computacional. Conociendo esta na-
turaleza de las expresiones adjuntas es necesario considerar algoritmos con suficiente

potencia que permite resolver este tipo de escenarios en el menor tiempo posible.

El funcional es el mismo que ya se defini6 en la ecuacion (4.74) o en su defecto
ecuacion (4.72), con la salvedad de que se incluyen las seis variables adjuntas o en

lugar de tres consideradas anteriormente.

Caso 25. Reconstruccion de la condicién de contorno en el ciclo del

nitrégeno con un flujo estacionario.

Con el objetivo de validar las nuevas ecuaciones propuestas se utiliza el Caso 12 de-
finido en la seccion 3.4. Como en casos anteriores para el proceso de regulacion, se
requiere establecer, ademéas de las caracteristicas hidraulicas y quimicas, una estacion
de monitoreo de calidad. Para esta ocasion la estacion esta en z = 10 km (aguas abajo).
Ayudados de los registros de las distintas variables de estado en este punto de control

se intenta reconstruir las condiciones de contorno en el intervalo de tiempo propuesto.

Por una parte, analizando las evoluciones en distintas iteraciones de las condiciones
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de contorno (véase Figura 4.26), observamos que las senales constantes en el tiempo
difieren de las soluciones teéricas en los primeros 21600 s. Tal efecto, es porque en t = 0
se impone el valor calculado. Excluyendo esas minimas diferencias, el método recons-
truye las condiciones de contorno de manera satisfactoria. Unicamente 43 iteraciones

son suficientes para conseguir la reconstrucciéon del caso propuesto.
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Figura 4.26: Reconstrucciones de las condiciones de contorno para el modelo de nitrificacion adjunto

Con respecto a las variaciones temporales del objetivo en x = 10 km, las variables
de calidad convergen a las soluciones observadas y estan libres de oscilaciones. En
20 iteraciones se llega a la evolucion temporal tedrica en casi todas las variables en
estudio.

Enfocandonos en los perfiles longitudinales reconstruidos del oxigeno disuelto, ma-
teria organica, nitrégeno amoniacal y nitrato (Figura 4.28 a, b, ¢, d) respectivamente,

se observa que se reconstruye perfectamente en todo el dominio al final del proceso de
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Figura 4.27: Reconstrucciones de los objetivos para el modelo de nitrificacién adjunto
optimizacion.

Evaluando este escenario con la funcion de error normalizado (4.72) los resultados de
las variables del modelo calidad convergen de igual forma a la solucién teodrica con un

mayor numero de iteraciones. La Figura 4.29 muestra Gnicamente las reconstrucciones

del contorno tanto de OD, CBOD5;, NH3 — N y NO3 — N.

Merece la pena destacar que si el ejemplo actual lo resolviésemos con un proceso de
prueba y error con el fin de conseguir estas disposiciones espaciales para cada una de
las variables y lograr el valor de entrada con una aproximacion aceptable, el nimero de
evaluaciones seria mas alto de las 43 iteraciones necesarias en este proceso. Por tanto,

una vez mas se justifica el proceso empleado en un modelo de calidad de agua.
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Figura 4.28: Reconstrucciones de los perfiles longitudinales para el modelo de nitrificacion adjunto
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Figura 4.29: Reconstrucciones de las condiciones de contorno para el modelo de nitrificaciéon adjunto

evaluado con el funcional normalizado
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Aplicaciéon del método adjunto a la reconstrucciéon de

variables en un caso fluvial en régimen transitorio

Caso 26. | Recuperacion de la condicién de contorno en la entrada del

rio Ebro.

La potencia de la herramienta de optimizacion se pone a prueba en un caso real. Se con-
sidera el mismo tramo del rio Ebro descrito en la seccion 3.7. Para tal efecto, mediante
el registro en continuo de las variables de estado de la temperatura, oxigeno disuelto
y amonio en la estacion de medida 657 (punto 2 de la Figura 3.13) se reconstruira la

informacion de tales variables a la entrada del dominio (punto 1).

El periodo de simulaciéon completamente transitorio tanto en la hidrodinamica co-
mo en los procesos quimicos esta comprendido entre los dias 15-02-13 al 25-02-13. Los
registros de las variables se han extraido de fuentes gubernamentales encargadas de la
gestion de la cuenca del rio Ebro. La CHE y Sociedad Aragonesa de Gestion Agroam-
biental (SARGA), esta tltima al servicio de las politicas agrarias y medioambientales
del Departamento de Desarrollo Rural y Sostenibilidad de la Comunidad Auténoma
de Aragon, fueron las fuentes principales de informacion tanto de la variables indepen-

dientes como de las variables meteorologicas.

Por otra parte, los parametros (e.g. velocidades de descomposicion DBO-C, NO, etc)
necesarios para el proceso de nitrificacion se tomaron de la Tabla 3.12. Este conjunto
de valores se obtuvieron en el proceso de calibracion cuando se resolvio el problema

hacia adelante del transporte del flujo y solutos presentes en el agua.

La longitud total del tramo en este caso fue dividida en 600 celdas (Az =62.916 m).

El coeficiente de Manning utilizado en este evento particular fue de n = 0.025 sm~ /3.

El estado inicial para el flujo y solutos son:

Q(z,0) = 1280m* /s
¢1(x,0) = 7.6°C

¢3(z,0) = 0.11g/m?
¢6(x,0) = 11.1g/m?

Los valores iniciales para las condiciones de contorno de las variables quimicas cita-

das se establecieron a 0.

La Figura 4.30 muestra el hidrograma calculado frente al observado. Las diferencias

que aparecen sobre todo en los dias 4 y 5 podrian ser producto de una extraccion no
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controlada para el riego a lo largo del tramo, excluyendo estas diferencias se puede que

en general el modelo logra predecir apropiadamente las distribuciones medidas.

1600

QObse. (E. 311)

Q Simu ——

1400

1200

1000

Q (ms)

800

600 B

400 1

Tiempo (d)

Figura 4.30: Distribucién temporal de la variable Q. Caso 26

Por otro lado, centrando la atencién en las reconstrucciones de las variables, se
realiza un primer andlisis en las condiciones de contorno. Las soluciones para las re-
construcciones del contorno de la temperatura, OD y NHs — N se presentan en la
Figura 4.31. Estas indican las evoluciones en algunas iteraciones durante el proceso de
optimizacion. En la Figura 4.31a, es destacable la rapida convergencia de la tempera-
tura con respecto a las otras dos reconstrucciones. Con solo 20 iteraciones el método

logra aproximarse adecuadamente a la distribucion medida aguas arriba (punto 1).

Las reconstrucciones de la variable OD se representan en la Figura 4.31b. El pro-
gresivo avance de su distribucion temporal desde una condiciéon cercana al cero en la

primera iteracién consigue una solucion final adecuada al cabo de 75 iteraciones.

Por otra parte, la Figura 4.31¢, muestra algunas reconstrucciones de la condicion de
contorno de la variable NH; — N. Como se observa durante los dos primeros dias apro-
ximadamente, no existe el registro de los valores medidos de esta variable en la estacion
(E 930). Esta intermitencia también se produce a lo largo del periodo simulado. La
continua falta de informacién justifica nuevamente el objetivo de este trabajo, porque
el método puede proporcionar ésta informacion deficiente, conociendo con exactitud
una senal medida en cualquier punto del dominio aguas abajo. Debido a la distribu-
ciéon muy variable se representa una figura adicional donde se muestra Gnicamente la
reconstruccion final (Figura 4.31d). En esta se verifica que el algoritmo de regulacion

permite seguir aceptablemente las distribuciones temporales atin en rangos muy bajos
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Figura 4.31: Reconstrucciones de la condiciéon de contorno de las variables quimicas en la estacion

ubicado en Alagén. Caso 26

de concentracién ademaés de senales con mucho ruido.

La Figura 4.32 ilustra las medidas de las distintas variables de calidad en la estacion
656. La senal recuperada en 20 iteraciones para la temperatura (véase Figura 4.32a) es
muy similar a la registrada por parte de CHE. El método consigue seguir con exactitud
las pronunciadas variaciones de la temperatura a lo largo del periodo de simulacién. En
otras palabras, tanto las formulaciones de los aportes externos debidos a los cambios
meteorolégicos como la formulaciéon adjunta de la ecuacion del balance de calor no

representa un obsticulo para el método adjunto y de optimizacion.

Con el mismo acierto pero con 75 iteraciones la herramienta de calculo logra recons-

truir el objetivo del OD (Figura 4.32b). Con igual niimero de iteraciones el método
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Figura 4.32: Reconstrucciones de los objetivos de las variables quimicas en la estaciéon de medida

ubicada en Zaragoza. Caso 26

consigue una aproximacion satisfactoria de la variable NH; — N (Figura 4.32,c,d) de-

mostrando la disminucion en el tiempo de calibraciéon de un modelo de calidad de agua

en escenarios muy transitorios y con carencia de informacion.

Nuevamente, si este caso se evaliia con el funcional normalizado, los resultados tiende

a ser alcanzados pero con mayor numero de iteraciones. En este caso concreto la

recuperacion de la condicion de contorno (entrada del dominio) se cumple en 500

iteraciones. Comparando el funcional tanto normalizado como sin normalizar se observa

que con 75 o 500 iteraciones la reduccion del error es del 99 % aproximadamente.
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Figura 4.33: Reconstrucciones de la condiciéon de contorno de las variables quimicas en la estacion
ubicado en Alagon y evolucion del funcional normalizado y sin normalizar. Caso 26
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m Método adjunto para reconstruir la senal de la
temperatura del aire

La caracterizacion de los procesos de reaccion en el contexto de la calidad del agua
es fundamental. Estos a su vez incorporan un numero considerable de coeficientes que
dependen de la complejidad elegida y que tienen impacto directo sobre los resultados
calculados en un periodo establecido. Sin embargo, estos coeficientes carecen de proto-
colos normados en materia de medicion, obligandonos a utilizar valores pre-establecidos

de un estudio tal vez muy distinto a nuestro entorno.

Para hacer frente a esta problematica la técnica de los estado adjuntos surge una
vez mas como una alternativa. El interés en este apartado se enfoca en la ecuacion
del balance de calor. Esta expresiéon vincula parametros relacionados como la tempe-
ratura del aire, velocidad del viento, humedad relativa, entre otras. Estos pardmetros
se proporcionan al inicio de la simulacién durante un tiempo establecido con el fin

representar los aportes externos que se dan en situaciones reales.

4.9.1 Modelo adjunto para reconstruir la temperatura del aire

El proceso para reconstruir la variacion de la temperatura del aire consta de los
mismos pasos que se llevaron a cabo cuando se reconstruyé la condicién de contorno
de la temperatura del agua. Es decir, se multiplica la ecuacion (2.32) por una funcion
o, conduciendo a una expresion del tipo (4.64), y se toma la primera variacion. En este
caso es importante destacar que las variaciones se toman tanto para la temperatura
del agua (¢;) como respecto a la temperatura del aire (7). Si posteriormente a esta
fase le incluimos por un lado la funcion de error y agrupamos términos semejantes se

llega a:

oT or

/ / U{ apil)}mdxdt (4.81)

T T L
—l—/ 00T dx—l—/ oQoT
0 0

5.0 = 61 +6.J = // {Aa—g—Qa—a—Aga(PRl) af}aTd dt

dt =0
0

0

. _ H?’L
siendo Pp; = R

Si ahora consideramos condiciones de contorno e iniciales adecuadas llegamos a la
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expresion:

ox oT OT

/ / { )15Td dt =0

Por tanto, la sensibilidad del funcional a variaciones a la temperatura del aire puede

5T = //{A—— a—U—Aga(PRl) O\ st dwat
(4.82)

expresarse Comao:

VJ

/ —> (AoF)jAx (4.83)

encontramos la sensibilidad de J con respecto a las variaciones en la temperatura del

a |(z,t)

aire.

An) ST~ )+ Kig
0K, 0K, 0T, 0T

oT, — 0T, oT; 0T,

oT, 0T, H,0K,

T, 9T, K2 9T,

oTy 9T, 9T

oT,  oT* 0T,

conl’' =

oT; 17.27(237.3+1T,) —17.27T, 4098
or, (237.3 +1T,)2 (23734 1T,)2
oTy  237.3(Tr + In(ry)) 237.3 B 4098

OT* — (Tr +in(ry) —17.27)2 T +1In(ry,) — 1727 (17.27 —In(ry) = T

0K,  (3(Ty+T) 3 B 0.015  0.0012

O(Pr1) 0Ky oT.,
ar ~ or LD+ K {OT _1}
0K,  (3(Ty+1T) 3
ar ( 5000 400) f (i) +0.05
0. _  H; 0K,
or K} oT
(4.84)
Siempre y cuando se cumpla que:
4% g7 0 Pm) | OF (4.85)

ot “or “7Tor Tor
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El método iterativo para reconstruir la temperatura del aire para este caso se define

COImo:

Ta(l',t)iter+l — Ta(l’,t)iter + GitETUJ(iE,Zf)iter (486)

4.9.2 Casos test

El Caso 9 descrito en la seccion 3.2.3, servird como caso de partida para generar

nuevos escenarios.

Caso 27. | Recuperacion de la informacién de la variable temperatura
del aire con una senal constante de las variables meteorolo-

gicas.

En el Caso 9 la geometria del canal, los aportes laterales y las variables meteorologi-
cas constantes en la configuracion del caso permitieron establecer los efectos sobre la
temperatura del agua, verificAndose como esta variable iba cambiando a lo largo del
dominio. Para este caso, sin embargo, el objetivo es reconstruir la temperatura del aire
presente en la ecuacion de balance de la energia. La senial a reconstruir esta definida
como una condiciéon constante. Las deméas variables meteorologicas como la radiacion
solar, velocidad del viento y humedad relativa al igual que antes, son constantes y
estan definidas en la Tabla 3.2.

El resultado de las reconstrucciones se presenta en la Figura 4.34. La Figura 4.34
a, muestra el progreso en cada iteracion de la temperatura del aire. La diferencia méas
notable comparada con la senal propuesta (25 °C) en la tltima iteracion se encuentra en
los primeros instantes de tiempo. Después de este tiempo la reconstruccidon se asemeja

bastante a la solucién buscada.

El objetivo calculado y registrado en la estaciéon de medida ubicado 80 km aguas
abajo (ver Figura 4.34 b) también converge a la solucion de forma apropiada en 50

iteraciones.

Caso 28. Recuperacion de la informacion de la temperatura del aire

con una funcién gaussiana tanto para 7,, como para H,.

El caso que se presenta incluye las caracteristicas descritas para el Caso 27, pero con

una senal transitoria tanto para la temperatura del aire como para la radiacién.

La senal considerada para tal efecto es una funciéon gaussiana definida por la expre-
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Figura 4.34: Evoluciones temporales de la temperatura del aire y temperatura del agua. Caso 27

sion:

(=2

Ta = ae 22 (4.87)

El efecto de cambiar las condiciones de la temperatura del aire asi como la radiacion
solar sobre el Caso 27 con un tiempo de simulaciéon de un dia se observa en la Figura
4.35.

La reconstruccion de la temperatura de aire con su maximo valor al mediodia se
representa en la Figura 4.35a. Tanto la distribucién temporal optimizada como la te6-
rica llegan a ser similares tras 200 iteraciones. El efecto de considerar una senal mas
real se ve reflejado en la estacion de medida ubicada a los 80 km (Figura 4.35b). En
la primera mitad de la representacion se observan las consecuencias de los aportes
laterales de la variacion de la temperatura del aire y la radiaciéon solar, mientras que
en la segunda mitad se verifica como el valor maximo de la temperatura del aire y
la radiacién influye sobre la temperatura del agua incrementando su valor hasta los
19 °C. Esta variacion es totalmente capturada por el método de optimizacion, que la

reconstruye de forma apropiada tras 200 iteraciones.

Caso 29. Recuperaciéon de la informaciéon de la temperatura del aire

con caudal variable y funciones sinusoidales para 7, y H,.

Las nuevas condiciones para este escenario son: un pulso de Q dado por la forma (4.88).
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Figura 4.35: Evoluciones temporales de la temperatura del aire y temperatura del agua. Caso 28

5mdfs 0<t<2d

Q(0,t) = 4 35m®/s 2d <t <4d (4.88)

5m3/s t>4d

y una funcion sinusoidal para las dos variables meteoroldgicas temperatura del aire y

la radiaciéon solar dada por:

T.(t) = Apsen(wt + @) (4.89)

siendo A, = la amplitud de oscilacién

w = la velocidad angular; w = 27 f,

fe = frecuencia de oscilacion

¢ = la fase inicial

El resultado de este ejemplo transitorio se ilustra en la Figura 4.36. Un primer

analisis del ejemplo planteado podria ser con respecto a las variaciones del T, y H, en

el periodo simulado. Estas distribuciones causan fuertes variaciones en torno a 3°C (ver

Figura 4.36b). Si el caudal es de 35m?/s las variables meteorologicas no tienen mayor

impacto. Por el contrario, cuando el caudal transportado es de 5 m?®/s el impacto de

la T, y H, influye considerablemente sobre la temperatura del agua. Concluyendo que

para este caso, grandes variaciones de caudal pueden afectar la temperatura aguas

abajo.
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Figura 4.36: Reconstruccion de las senales Ty, T y perfil long. de T en estado transitorio. Caso 29

De nuevo, el algoritmo planteado puede reconstruir cualquier distribucién variable
en el tiempo en un nimero aceptable de iteraciones. Las reconstrucciones tanto de la
temperatura de aire, de la temperatura del agua y su perfil longitudinal llegan a ser

muy similares a las registradas después de 500 iteraciones.

4.9.3 Caso fluvial

Caso 30. | Recuperacion de la informacién de la variable temperatura
del aire en un tramo del rio Ebro

Finalmente se presenta un escenario real, donde las condiciones hidrodinamicas y me-
teorolégicas varian drasticamente a lo largo del dia, en especial la temperatura am-

biente y la velocidad del viento. Se considera un tramo del rio Ebro entre Alagon y
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Zaragoza (Figura 3.13). El periodo de simulacion fue desde el 01-05-12 al 10-05-12.
Los datos necesarios en este intervalo de tiempo fueron extraidos de los organismos
publicos CHE y SARGA. La informacién tanto de la velocidad del viento como de la

radiacion solar medida en la estacion Montanana se muestra en la Figura 4.37.
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Figura 4.37: Variables meteorologicas del viento (a) y radiacion solar (b) en la estacion ubicada en

Zaragoza (Estacion Montafiana)

Con la informaciéon disponible en la estacion de medida ubicada en Zaragoza se
plantea a reconstruir la temperatura del aire medida en la estacion denominada Mon-
tanana ubicada a 9.3 km de Zaragoza (punto 2 de la Figura 3.13) usando la metodologia

adjunta.

Se realiz6 una simulacion hidraulica usando un hidrograma aguas arriba (Alagon)

como el que se muestra en la Figura 4.38.

Los resultados de este evento completamente transitorio de las variables hidrodina-
micas caudal y nivel superficial del cauce se observa en la Figura 4.39. Las representa-
ciones tanto de caudal como de calado se aproximan satisfactoriamente a los medidos
por la CHE.

Por otro lado, las variables reconstruidas tanto de la temperatura del agua como de
la temperatura del aire medidas en la estacion de Zaragoza y estacion de Montanana

respectivamente son detallas en la Figura 4.40.

Dos aspectos importantes son destacables a la vista de los resultados: por un la-
do, esta el impacto sobre la calidad del agua y por otra parte, estd el método de

optimizacion.

El método implementado consigue capturar de forma acertada la distribuciéon tem-
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Figura 4.38: Hidrograma de caudal impuesto a la entrada del dominio (Alagon)
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Figura 4.39: Variables hidrodinamicas de caudal (a) y nivel superficial (b) en la estacién ubicada en
Zaragoza. Caso 30

poral de temperatura del agua. El progreso de cada iteracion para alcanzar la senal
medida se observa en la Figura 4.40a, donde no se aprecia ninguna inestabilidad ni
oscilacion. Asimismo, la herramienta de simulacién reconstruye la senal medida de la
temperatura del aire (Figura 4.40b) en la estacién de monitoreo con variaciones muy
pronunciadas a lo largo del tiempo de los parametros meteorolégicos, principalmente
en la velocidad del aire cuyos valores registrados estan comprendidos entre los 0.5 y 6

m/s (Figura 4.37). Conocer la distribucion temporal de la temperatura del agua en un



Tiempos de calculo 173
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T
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Recons. Obj. 1T —— Recons. 1T ——
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Tiempo (d) Tiempo (d)
(a) Comparacion de las evoluciones temporales de (b) Comparacion de las evoluciones temporales de
T observado y simulado la T, observada y simulada

Figura 4.40: Variables quimicas reconstruidas en la estacion de Zaragoza. Caso 30

punto especifico permite tomar acciones con el fin de mitigar algtin efecto perjudicial

sobre la vida acudtica presente en la cuenca del rio Ebro.

Tiempos de calculo

Finalmente, el analisis del método numérico implementado se centra en la cantidad
de tiempo que se requiere para procesar las distintas instrucciones del modelo. Esto
permite tener una nocién general del costo computacional utilizando el método adjunto
como técnica alternativa para encontrar la sensibilidad de una funcién error. El tiempo
necesario para alcanzar valores aceptables de los parametros de calidad se distribuye

en funcion del calculo. Se distinguen tres bloques:
e Hidrodinamico mas el transporte de solutos de la primera vez.
e El modelo adjunto (simulacion hacia atras) de la fase iterativa.
e El modelo del transporte (simulacion hacia adelante) en la fase iterativa.

El primer bloque de operaciones (computo hidrodindmico més transporte de solutos)
consiste en resolver las variables hidraulicas y quimicas, al mismo tiempo que se va
almacenando la informaciéon de cada una de ellas en cada intervalo de tiempo y nodo
computacional. Cuando la reconstruccion de una variable pertenece a un modelo de
calidad también es necesario el almacenamiento de las variables de estado debido a la
presencia de estas en las formulaciones adjuntas. El tiempo requerido por este bloque

incluye ademaés la escritura de ficheros tanto espacial como temporal de las variables.
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Este bloque definido como punto 1 en la Figura 4.8 es indispensable para conocer el
flujo necesario y caracterizar el transporte. Este calculo solo se realiza una vez en cada
proceso de optimizacion. Con las variables hidrodinamicas resueltas es posible entrar
en el proceso iterativo tanto del sistema adjunto como del sistema fisico. El siguiente
bloque (Figura 4.8) permite determinar las variables adjuntas desde el tiempo final
hacia el tiempo inicial. Dentro de estas instrucciones se encuentra de igual manera la
escritura de ficheros relacionados con la informaciéon de los puntos estratégicos de la
reconstruccion de la condicion de contorno (x = 0) y la reconstruccion de la estacion
medida (z = x,/). El altimo bloque (5) de instrucciones hace referencia al calculo
de las ecuaciones fisicas de transporte. La solucién se consigue con la informacion
almacenada de las variables hidraulicas y las variables quimicas. De la misma manera
que antes, dentro de este conjunto de operaciones se encuentra la escritura de las
soluciones 6ptimas de los parametros reconstruidos tanto en puntos fijos a lo largo del

temporal como en instantes fijos a lo largo del cauce.

En la Tabla 4.1 se muestran los tiempos de calculo de cada uno de los tres bloques
para algunos test propuestos en la validacion de las formulaciones adjuntas. Estos
tiempos se normalizaron con el nimero de celdas de la malla, es decir, dividiendo el
tiempo requerido de la simulaciéon para el nimero de celdas de cada escenario Los
casos seleccionados fueron elegidos en base al proceso fisico, parametros reconstruidos
y escenario simulado. El primer caso considerado (Caso 19) incluye los procesos de
conveccion-difusion-reaccion de un soluto en estado estacionario para el flujo, mientras
que el tipo de senal reconstruido tanto para la condiciéon de contorno como el objetivo
varia en funcion del tiempo. El Caso 19 requiere de 9.864 ms. cuando se ejecutan por
primera vez hacia adelante los algoritmos de resolucion de las ecuaciones del flujo y
la de transporte. El tiempo de simulacion utilizado en calcular la ecuaciéon adjunta de
conveccion-difusion y reaccion es de 0.519 ms. Por el contrario, el tiempo que necesita
el modelo para encontrar la soluciéon de la ecuacion fisica es de 0.8568 ms. Segin
estos resultados, el mayor tiempo se encuentra en el primer bloque de operaciones
seguido de la resolucion de la ecuacion fisica y la solucién de la ecuacion adjunta. Es
importante mencionar que el tiempo empleado en el primer bloque se realiza una sola
vez, mientras que, los tiempos de los bloques 2 y 3 son por iteracion. Por tanto, estos
tiempos se deben multiplicar por el nimero de iteraciones hasta alcanzar la solucion
final y depende de la convergencia del caso de estudio En los escenarios propuestos,

un maximo de 500 iteraciones se consideraron necesarias.

El Caso 24 elegido en el analisis de ejecucion de operaciones contempla tres pa-
rametros a reconstruir (temperatura, oxigeno disuelto y materia orgénica), con los

procesos de conveccion-reacciéon dentro de un evento estacionario. En este caso llama
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hidro.+trans. ec. adjunta ec. fisica

Caso 19 98.4 0.519 0.852
Caso 24 111.6 3.762 3.276
Caso 26 1830 78 70.8
Caso 30 1632 27 27

Tabla 4.1: Tiempos de calculo en ms (normalizado con el nimero de celdas e iteracion) del método

implementado en diferentes casos test

la atencion el tiempo requerido para resolver el sistema adjunto, no muy distante del
utilizado para resolver el sistema fisico. Esto es debido a la resolucion extra del proceso
de degradacion de la materia organica, producto de la derivada parcial con respecto
al oxigeno disuelto. No obstante, el tiempo total requerido para encontrar los valores
optimos de las variables de estado es de 1164 ms lo que permite reafirmar la adecuaciéon

del método adjunto cuando reconstruye varios pardmetros a la vez.

El Caso 26 constituye un escenario real, con varias variables a reconstruir (tempera-
tura, oxigeno disuelto y amonio) sobre un estado completamente transitorio. En este
caso, el mayor coste computacional claramente se encuentra en el proceso iterativo ya
que el tiempo aproximado para resolver las 75 iteraciones es de 11160 ms. Atdn asi este
valor es aceptable en comparacion con la complejidad del caso. Si este mismo caso se
resolviera con un proceso de prueba y error el tiempo empleado para encontrar una
solucién correcta podria ser notablemente mas alto. Por ejemplo, no existen valores
de referencia para las variables de estado en el contorno (como si que pasa con las
velocidades de descomposicion) que puedan aproximarse de forma idonea a la solucion
final. Por lo tanto, es poco probable que con tnicamente 75 iteraciones se llegase a
determinar los valores 6ptimos de las variables de estado, sabiendo que es mucho mas
dificil estimar un juego de valores iniciales que estén dentro de estos valores aceptables

para que la solucion llegue a converger lo mas pronto posible.

El Caso 30 representa un tramo del rio Ebro donde se quiere reconstruir un para-
metro de la ecuacion de la temperatura (temperatura del aire). Un aspecto a remarcar
es la coincidencia que existe entre los tiempos de simulacion hacia atras y los de la
simulacion adelante atn en presencia de operaciones adicionales. El término que con-
templa los aportes de salida y entrada de calor del sistema tiene operaciones adicionales

producto de las derivadas parciales del coeficiente de intercambio neto y la tempera-
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tura de equilibrio. Estas derivadas parciales estan presentes en el término fuente de
la ecuacion adjunta, adicionando operaciones extras en el esquema adjunto. Todos los
tiempos encontrados se obtuvieron con un procesador AMD A10-9700 RADEON R7,
10 cores 4C+4G.

Por tltimo, es importante mencionar que los tiempos mostrados en la Tabla 4.1 se
pueden disminuir considerando algin tipo de aceleradores de codigo. La implementa-
cion de técnicas de paralelizacion como OpenMP, OpenACC o GPU ayudan a disminuir
el costo computacional significativamente, dando como resultado una solucién con la

misma precision pero con menos tiempo de ejecucion.



CAPITULO

Conclusiones

Para la cuantificacion detallada del grado de contaminaciéon de el agua de un rio se
requiere de una herramienta computacional que permita obtener resultados confiables
en un determinado problema. En este aspecto, la innovaciéon de las técnicas numeéricas
para predecir de forma apropiada las interacciones hidraulicas y quimicas resulta rele-
vante en la actualidad. Con la contaminaciéon cuantificada de un rio se pueden tomar

acciones sobre:
e La reutilizacion de las aguas residuales para recuperar agua, nutrientes o energia.
e La disponibilidad de agua dulce para las necesidades bésicas.
e La conservacion y utilizacion de manera sostenible un tramo de rio.

En este trabajo, se propuso disenar, programar y verificar una herramienta de simu-
lacion unidimensional combinando el transporte de solutos en aguas poco profundas
(o modelo de onda dindmica) con un modelo de calidad de agua y con un sistema
de control. El modulo de control permite recuperar informaciéon de las variables de
estado de los solutos tanto en regimenes estacionarios como transitorios. Los tres mo-
delos (hidrodinamico, calidad y control) han sido discretizados empleando un esquema
explicito-implicito de volumenes finitos. Resulta evidente que solo la coincidencia de
los resultados numéricos con las medidas de campo o analiticas pueden apoyar la apli-
cabilidad de un modelo; las similitudes entre ellas nos aportan una buena referencia del
comportamiento del esquema propuesto. Se presentan a continuacion las conclusiones

derivadas del trabajo divididas por apartados.
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Moé6édulo hidrodindmico

Todos los resultados numéricos generados tras la discretizacion de las ecuaciones
del flujo y transporte con el esquema upwind explicito de primer orden muestran
concordancia con los escenarios planteados. En este sentido las principales conclusiones

del modelo hidrodindmico son:

e La discretizacion del flujo de agua de las ecuaciones de continuidad y de momento
con sus respectivos términos fuentes, permitiendo calcular las variables del flujo en los

nodos computacionales y dotando a la herramienta de un caracter predictivo.

e El modelo unidimensional aproxima satisfactoriamente los perfiles de calado y
caudal frente a las soluciones analiticas. Los casos test propuestos sobre canales pris-
maticos en estado estacionario y transitorio, incluso en presencia de términos fuente
de fondo y de friccion convergen a una solucion estable libre de oscilaciones durante

todo el periodo de simulacién.

e Cuando la evaluacién se realiza sobre casos reales donde la forma de la seccién

transversal es arbitraria el método es de igual forma eficiente, robusto y conservativo.

e Las extracciones de agua del rio para el riego no son despreciables cuando el
periodo estacional es de estiaje. Por tanto, es imprescindible el control de este uso
para disminuir las diferencias significativas entre la dindmica de las distribuciones
medidas y simuladas. Sin embargo, cuando el caudal transportado estd comprendido
entre los 140 y 1400 m?/s las posibles extracciones en el rio Ebro son menos relevantes

al momento de validar el modelo hidrodinamico.

Moédulo de calidad de agua

Los modelos de calidad necesitan de una representacion acertada del flujo hidrodi-
namico para describir apropiadamente la distribuciéon y el impacto de las sustancias
presentes en una masa de agua. Por tanto, el acoplamiento entre el modelo hidraulico
y quimico es de vital importancia en la prediccién de un evento real. Desde este punto

de vista, el trabajo realizado permite extraer las siguientes conclusiones:

e El acoplamiento numérico entre las ecuaciones de aguas poco profundas en 1D y el
transporte de solutos presenta propiedades satisfactorias de conservacion, estabilidad

y exactitud en los test formulados.

e LLos procesos de conveccion-difusion y reaccion simulados son acordes con los casos

analiticos analizados. Las distribuciones tanto espaciales como temporales son muy
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semejantes a las soluciones analiticas de los procesos presentes en el transporte de los
solutos. Merece la pena destacar que cuando el proceso de difusion se realiza mediante
un esquema explicito la condiciéon de estabilidad resulta mas restrictiva, dando como

consecuencia pasos de tiempo mas pequenos e influyendo en el tiempo de célculo.

e Las formulaciones utilizadas abstraen satisfactoriamente las interdependencias e
interacciones entre las variables de estado. El nivel de detalle de las formulaciones
presentadas esta en funcion del escenario planteado y de la informacion disponible.
En particular, la estructura presentada en base al nivel de complejidad puede suponer
una ventaja para la planificacion y gestion de los recursos hidricos. Sobre este tema
los organismos encargados de la gestion pueden tomar decisiones acertadas en funcion

de sus necesidades y ante una situacién en particular.

e El tiempo de calculo depende directamente del tipo de complejidad utilizada. No
es lo mismo resolver una tnica ecuacion de transporte con sus proceso de conveccion-
difusion y reaccion que un sistema de ecuaciones no lineales que representan todos los

procesos fisico-quimico de cada variable de estado.

e Las fuentes (puntuales y no-puntuales) se integran correctamente en el tramo
de rio y/o canal y en el punto especifico de descarga. El modelo permite incluir sin

restriccion alguna el nimero de fuentes arbitrarias requeridas por el usuario.

e La formulacion de temperatura utilizada permite describir adecuadamente el pro-
ceso fisico real. Utilizando esta formulaciéon simplificada se consigue buena aproxima-
cion de las variaciones de las distribuciones tanto temporales como espaciales de los
casos test propuestos siempre que la informaciéon este disponible en cantidad y calidad.
Una ventaja importante radica en el hecho de evitar un modelo muy complejo que re-
quiere de multiples parametros que, en algunos de los casos, son dificiles de medir con

la frecuencia y calidad necesaria.

e La sensibilidad de los aportes meteorolégicos se incrementa cuando los caudales
estan el rango 20-50 m3/s. Estudios previos han demostrado que la prelacion de esta
sensibilidad es, en este orden, al caudal que fluye por la seccion, la temperatura del
agua, la temperatura del aire, seguidos de la humedad relativa, la radiaciéon solar y
el ancho de la seccion. Este hecho fue verificado en la seccion 3.7 y sub-seccion 4.9.3,
donde se observo una influencia muy pequena de la temperatura del aire cuando el
caudal transportado estuvo en torno a los 180 y 620 m?/s, siendo més determinante

la condicion de contorno de la temperatura del agua.

e La formulacion de los procesos fisico-quimicos de los constituyentes contempla

una extensa lista de parametros. La principal consecuencia de aproximar los procesos
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acorde a la realidad es que los grados de libertad aumentan, se necesitan diversos
parametros los cuales en muchos de los casos no se miden (por ejemplo velocidades
de sedimentacion de DBO-C) y, en otros, las medidas distan mucho entre si. Para
solventar el inconveniente se utilizan valores de parametros que han sido medidos en
otras cuencas hidrograficas que son propias del entorno estudiado. Esta utilizacion
repercute de forma directa en la calibraciéon del modelo, dando como consecuencia
un proceso de prueba y error bastante tedioso, sobre todo cuando el escenario es
transitorio. El tiempo requerido para el proceso de calibraciéon depende en gran medida

de la experiencia y el conocimiento del modelador a cargo.

e Si, ademas de la falta de medida de pardmetros, la informacion de la condicion
de contorno de las variables de estado es deficiente o discontinua el modelo predictivo
pierde credibilidad. Para evitar este inconveniente se proponen valores aleatorios de
contorno de las variables de estado como se realizé en la seccion 3.7. Este juego de
valores fue mejorado en base a un ensayo de prueba y error, llegando a finalizar el
proceso cuando la distribucion alcanzo resultados muy proximos a los medidos. Otra
posibilidad es la interpolacion lineal de la informacién ausente con la informacion
disponible, pero que a su vez genera grandes diferencias al momento de validar el

modelo.

e En el caso real del tramo del rio Ebro, el OD se reproduce de manera satisfactoria
con el modelo propuesto. El patron temporal numérico de la variable de estado OD
en el periodo invernal sigue la tendencia de la distribuciéon medida en la estacion
de Zaragoza. Sin embargo, se aprecian diferencias significativas en algunos picos de
concentracion. Esta circunstancia puede deberse a que no se consider6 el proceso de
florecimiento y muerte de las plantas (por falta de medidas en la cuenca del Ebro). Otra
posible causa puede ser la incertidumbre que existe en la medicién. Uno de los aspectos
méas importantes que minimizan esta incertidumbre es el mantenimiento periédico de
las estaciones de medida. Pero, si hay déficit de medidas de algunas variables de estado,
es muy probable que no haya programas de mantenimiento (y si los hay no con la

frecuencia idénea) en la cuenca que ayuden a contrarrestar estos inconvenientes.
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Moébédulo de control

La tercera parte de este trabajo presenté una aproximacion adjunta para determinar
la sensibilidad del error en la prediccion de una concentracién o temperatura con
respecto a un parametro del sistema como una fuente, la condicion inicial, la condicion
de contorno o un parametro del modelo de balance de energia. Se pueden extraer las

siguientes conclusiones:

e En el método adjunto, la sensibilidad se obtiene resolviendo el sistema adjunto
de las ecuaciones de transporte fisicas. El procedimiento para encontrar la ecuacién
adjunta de una variable de estado extensible a un sistema de ecuaciones. Si el modelo
fisico es un sistema de ecuaciones no-lineales, el desarrollo de la formulacién adjunta

para cada variable adjunta sigue los mismos pasos que para una variable.

e Siempre que se determine una nueva sensibilidad del modelo frente a un parame-
tro del sistema, se debe desarrollar todo el proceso matematico. Sin embargo, se ha
encontrado que en la ecuacion de transporte adjunta se mantienen invariantes los pro-
cesos de conveccion y difusion independientemente del pardmetro a reconstruir. Por
el contrario, el proceso de reacciéon requiere notable atenciéon ya que el nuevo término
encontrado en la ecuacién adjunta es muy diferente del término original de la ecuacion

fisica, sobre todo cuando el proceso fisico-quimico es complejo.

e Una de las ventajas del método adjunto es que con solo dos simulaciones del
modelo (un modelo directo y un modelo hacia atras) se puede obtener la sensibilidad
para todos los parametros del sistema. Cuando la sensibilidad crece de acuerdo al
nimero de parametros del sistema, se necesitan menos simulaciones para alcanzar el
objetivo planteado. Esta caracteristica hace que el método sea atractivo frente a los

métodos directos tradicionales.

e La eficiencia de la técnica radica en que la resoluciéon del sistema adjunto se calcula
sobre la misma malla, produciendo la misma exactitud en los resultados que en el pro-
blema fisico. Es decir, se utiliza el mismo esquema numérico para resolver el problema
directo y el sistema adjunto, suponiendo que las caracteristicas hidraulicas se conocen
con antelaciéon producto, de una simulaciéon directa. Esta cualidad permite integrar
el modulo de control mediante pocos cambios en la estructura del codigo, evitando
incluir médulos externos que en algunas ocasiones pueden ralentizar el proceso o que,
por ejemplo, no contemplen la misma capacidad de calculo cuando el escenario cambia

de un estado estacionario a transitorio.

e [a técnica adjunta requiere pocas iteraciones tanto en el estado estacionario como

en transitorio para conseguir una convergencia aceptable. No obstante, el grado de
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exactitud de esta convergencia viene determinado por la funcién a reconstruir y la to-
lerancia deseada. Funciones discontinuas tienden a presentar variaciones significativas
conforme se aproximan al objetivo (sirva como ejemplo la reconstruccion de la condi-
cién de contorno con los procesos de conveccion-difusion y reaccion (sub-seccion 4.4)).
Para funciones més suaves (gaussianas), la reconstruccion resulta menos oscilatoria y

mas rapida.

e La velocidad de convergencia se acelera cuando la longitud de paso se calcula
mediante un algoritmo de busqueda inteligente con respecto a un algoritmo de paso fijo.
Este proceso permitié especificar correctamente la longitud de paso en cada iteracion

dentro de un amplio intervalo definido.

e La recuperacion de la informacién de las variables de estado en el contorno presenta
una ventaja adicional porque podria ayudar en la monitorizacion en continuo de ciertos
indicadores de calidad. En particular, cuando el caudal del rio es inferior a 50 m?3/s
existen problemas de medicion de parametros en continuo de algunas de las estaciones
de control, atribuidos a la deposicion de sedimentos. Esto provoca que el agua quede
estancada impidiendo la representacion real de la calidad que circula por el rio. Por
tanto, en estas circunstancias no se bombea el agua para su respectivo anélisis lo que

imposibilita conocer el estado de salud de la cuenca en ciertos periodos de tiempo.

e Otra ventaja del método adjunto es que, una vez conseguido el objetivo en un
punto de medida establecido, se logra recuperar la distribucion espacial de la variable
deseada. Una aplicacion directa se centraria en evitar concentraciones muy bajas o muy
altas en puntos especificos de la red. De esta manera, el anélisis serd mas eficaz puesto
que se puede conocer las variaciones temporales de concentracion y las dindmicas de

cada sustancia y sus interdependencias a lo largo del tramo elegido.

e Tanto las reconstrucciones temporales como las espaciales de los casos test y de
los casos reales estan libres de oscilaciones. Es de vital importancia que el método
logre mantener la estabilidad numérica independientemente del proceso (conveccion,
difusion o reaccion), del tipo (estacionario-transitorio) y del parametro del sistema

reconstruido (condicion inicial, de contorno o fuente).

e Una desventaja del método es la cantidad de recursos computacionales (memoria
en particular) requerida, ya que las concentraciones y la hidrodinamica calculadas hacia
adelante deben almacenarse en todos los nodos computacionales y en todo momento.
Otro inconveniente del método adjunto es la dificultad de implementar el proceso en

un codigo pre-existente que no fue diseiado para integrar un solucionador adjunto.

Otra desventaja es la ubicacion del objetivo. De acuerdo a esta posicion, la recons-
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truccion de la variable es menos precisa cuanto més alejado este el objetivo con respecto
al punto de reconstruccion. El método requiere de un objetivo claro y continuo para

lograr la reconstruccion deseada.

e Si se analizan los tiempos de célculos se comprueba que en escenarios muy com-
plejos y transitorios el tiempo requerido para encontrar soluciones aceptables puede
ser del orden de minutos. Como ejemplo, la reconstruccion de las variables del modelo
de la nitrificaciéon en una cuenca real con una longitud aproximada de 44 km costo
0.186 min en un ordenador de escritorio convencional. Este tiempo esta dividido en
tres bloques de instrucciones: una simulacién directa que comprende el calculo del
flujo y transporte mas el respectivo almacenamiento de informaciéon de las variables
dependientes, una simulaciéon hacia atras donde se resuelve las ecuaciones adjuntas y
una simulacién hacia adelante donde solo se resuelve la ecuacion fisica del transporte
de solutos. Los dos ultimos bloques de instrucciones se calculan repetidas veces hasta
encontrar un resultado acorde con el medido. En general, el orden de estos tiempos
por cada iteracion en funcién de su malla estd de acuerdo al siguiente orden: bloque

hidrodinamico, bloque adjunto y bloque fisico.

En general, el modelo presentado en este trabajo es capaz de resolver tanto el flujo
hidrodindamico como el transporte de solutos de forma precisa y eficiente en even-
tos tramsitorios muy marcados. Este hecho es anédlogo cuando la informacion de las
variables de estado quimicas es insuficiente. En este Ambito la herramienta podria ca-
racterizarse como til en la prediccidon, control y recuperacion de la informacion en

varios escenarios.
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