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Resumen

Los modelos computacionales son herramientas Utiles en la mayoria de las “areas de conocimiento y
pueden ser facilmente utilizados para visualizar el comportamiento de sistemas complejos utilizados
muy frecuentemente, problemas que se presentan en la labor cientifica cotidiana. En este trabajo se
presenta un modelo sencillo para simular el fendmeno del transporte, descrito mediante la lixiviacion
y degradacidon de contaminantes en el suelo. Esta informacién es requerida con frecuencia para la
reglamentacion oficial de pesticidas. El modelo se implementara en Matlab y deberd tener unainterfaz
grafica de usuario (Gui) que le permita cambiar facilmente el valor de los diferentes pardmetros del
modelo y obtener representaciones graficas de los resultados. Se proponen también diferentes
posibilidades de aplicacién del modelo para las clases practicas de modelamiento agua, aire y suelo;
guimica de suelos, fisico quimica de suelos y conservacion de suelos.

Palabras Clave: Concentracion de pesticidas, solucion numérica ecuacion dispersion-adveccion.
Area temaética: (Definir el drea de acuerdo al SIMA 2015)
PLANTEAMIENTO DEL PROBLEMA Y JUSTIFICACION

La agricultura intensiva es una de las actividades sefialada como causante de un fuerte impacto
ambiental, debido fundamentalmente a problemas de contaminacién por el uso de pesticidas y
fertilizantes, se recomienda a los agricultores revisar a fondo las prdacticas agrondmicas que estdn
llevando a cabo y, de ser necesario, realizar una mayor inversién econémica en labores como la poda,
la eliminacion de frutos y ramas afectados por enfermedades semanalmente, la eliminacién del exceso
de sombra y el control de malezas para asegurar un mejor comportamiento de los arboles de sus
parcelas, por tanto un mayor margen de ganancia (Rangel, S et al 2013). Los pesticidas son productos
guimicos, normalmente de naturaleza organica y sujetos a volatilizacién y degradacién en los suelos,
destinados a luchar contra las plagas, enfermedades y malas hierbas que disminuyen la produccién de
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los cultivos agricolas. Pueden ser insecticidas si se utilizan contra plagas de insectos, fungicidas si se
utilizan contra hongos, bactericidas, herbicidas, etc.

El uso de estos productos es necesario para asegurar una produccion de calidad que garantice la
rentabilidad al agricultor, pero, en ocasiones, las practicas agricolas no adecuadas o el uso incorrecto
de estas sustancias pueden ocasionar  problemas de contaminacién (Laegreid et.al., 1999). La
contaminacién ambiental por plaguicidas y fertilizantes en areas de cultivo esta, en gran medida,
relacionada con las caracteristicas toxicoldgicas y fisico quimicas de estos compuestos, por lo que el
conocimiento de su comportamiento en el suelo puede mejorar los criterios que se siguen en la
actualidad para la aplicacién de los mismos y predecir una posible contaminacién del suelo y el agua.

La gran cantidad de sustancias utilizadas, la gran variedad de suelos y de sistemas de aplicacidon
existentes hacen que sea complicado describir de forma general el comportamiento de los pesticidas.

En el sistema suelo-agua-planta el destino del producto vendria determinado por una serie de procesos
fisicos, quimicos y bioldgicos cuya intensidad dependeria de las propiedades del suelo y las del
pesticida.

Hasta la aparicién de efectos ambientales adversos, el enfoque en el andlisis de las propiedades de los
pesticidas se concentraba en su efectividad para el control de plagas. Actualmente, es mucho mas
importante analizar su destino ambiental: toxicidad, transporte, degradacién, etc. De este modo, para
que un pesticida se pueda aplicar, la legislacidn exige, entre otros requisitos, la realizacidn de una serie
de ensayos de campo y de laboratorio que permitan evaluar su comportamiento en el medio natural.

En concreto, se examinan:

La toxicidad de un pesticida y sus productos de degradacidn sobre plantas y animales.

El destino quimico y el transporte del pesticida en el suelo, el aire y el agua.

A partir de datos obtenidos experimentalmente se pueden elaborar modelos de simulacién que, una
vez calibrados, permiten ampliar el conocimiento sobre el sistema estudiado en situaciones que no se
han medido experimentalmente. EIl modelado matematico como herramienta de descripcion es
aplicable en la mayoria de las dreas de conocimiento y permite el estudio del comportamiento de los
sistemas complejos.

La simulacidon es una técnica que facilita el aprendizaje activo (Andreu, 2008); los alumnos adquieren
el aprendizaje a través de las decisiones que toman a lo largo de la tarea y su utilizacion implica tres
fases:

Fase de informacidn. Se marcan los objetivos a conseguir y los alumnos buscan la informacidn
necesaria.

Simulacidn. En este caso, utilizando el programa desarrollado.

Evaluacion y anadlisis de la situacidn. Permite a los estudiantes interpretar los resultados.
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Con esta técnica el alumno aprende a interpretar las caracteristicas del pesticida y del suelo,
conocimiento que le va a permitir tomar decisiones acertadas en un hipotético uso futuro del mismo.

Dada la importancia del estudio de los pesticidas, se ha considerado conveniente desarrollar un
modelo sencillo del transporte de pesticidas en el suelo, que pueda ser utilizado en clases practicas de
simulacidn. El uso de un modelo de este tipo, permite analizar el efecto de la aplicacion de insecticidas
y herbicidas. Para utilizar el modelo, hay que conocer las propiedades fisico quimicas del producto
estudiado.

Estas caracteristicas estén recogidas en las etiquetas de los productos comerciales.

Los alumnos de las carreras ingenieria ambiental, zootecnia e ingenieria agrondmica, aprenden a
interpretar estas etiquetas en las clases tedricas en las asignaturas de Modelamiento agua, aire y suelo
del VIl semestre del programa de ingenieria ambiental; quimica de suelos del Il semestre del
programa de zootecnia; fisico quimica de suelos del V semestre y conservaciéon de suelos del VI
semestre del programa de ingenieria agrondmica; asignaturas obligatorias de los diferentes programas
mencionados anteriormente de la Universidad de Pamplona. Entre los objetivos de estas asignaturas
se encuentran el estudio y manejo de los pesticidas, conocer sus propiedades y caracteristicas y la
interpretacién de su comportamiento en el medio ambiente.

MARCO TEORICO Y ESTADO DEL ARTE
Modelo de Transporte de Pesticidas en el Suelo.

Se da a conocer el fenédmeno del transporte, descrito mediante la lixiviacién y degradacién de
contaminantes en el suelo, mediante la ecuacién conveccidn-dispersion, para lo cual se estudiara la
solucién analitica dada por Freijer (Freijer et.al., 1998) y se desarrollard en primera instancia un
programa que simule la solucién numérica y en segundo lugar se desarrollara un método numérico
para hallar su solucidn aproximada y su posterior comparacién con la solucidn exacta. Cabe resaltar
que esta ecuacidn tiene unas condiciones de contorno bastante complejas y ademas son adecuadas
para describir el movimiento y degradacion del soluto (Van Genuchten y Alves, 1982), (Van Genuchten
y Parker, 1984), (Veling, 1993), (Toride y Van Genuchten, 1995).

En el articulo (Freijer et.al., 1998), Freijer valida su hipdtesis mediante los resultados obtenidos con la
solucidon analitica de la ecuacidon conveccidn-dispersion haciendo comparaciones con datos
experimentales existentes de transporte de pesticidas en una columna de suelo. Estos experimentos,
como se ha mencionado anteriormente, son utilizados frecuentemente para tomar datos cuantitativos
del movimiento y transformacién de pesticidas en el suelo. Este tipo de experimentos son requeridos
para la aceptacion de nuevos pesticidas por parte de las agencias de proteccién del medio ambiente
EPAYy la BBA

Descripcion del Modelo.

Se presenta un modelo para describir la lixiviacion y la degradaciéon de un pesticida en un tipo
especifico de experimento de la columna. Esta informacién es requerida con frecuencia para la
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reglamentacion oficial de pesticidas. En dicho experimento de la columna (BBA, 1986), se prepara una
mezcla de suelo y pesticida con una cierta concentracion total inicial. Esta mezcla se coloca como una
capa con un espesor de 2 cm encima de una columna del mismo tipo de suelo. La columna de tierra
debe tener una longitud de 28 cm y un didmetro de 5 cm. La capa delgada es asi bastante pequeia
comparada con la longitud de la columna. El suelo en la columna estd saturado con agua antes de
colocar la capa en ésta. El agua se suministra por encima, con una tasa conocida constante, que induce
el transporte del pesticida de la capa superior que contiene el pesticida hacia abajo. El BBA [8]
recomienda un periodo de lixiviacion de dos dias en un flujo de Darcy de 0.10 md™. Alternativamente,
US-EPA (EPA, 1978) sugiere, para residuos antiguos de pesticidas, un periodo de lixiviacion de 45 dias
en un flujo de Darcy de 0,0125 md™. Aunque el Gltimo guidn esté pensado para residuos antiguos,
puede ser aplicado también a mezclas frescas de suelo y pesticida. En el fondo de la columna hay
desagiie. En el suelo empacado y la capa delgada, el pesticida es redistribuido sobre las fases sélidas y
liquidas, y degradado por microorganismos, lo cual hace que la concentracién cambie en el tiempo y
el espacio. Durante el experimento, el efluente es reunido y es analizado. Después de que un cierto
periodo en el que ha habido lixiviacién, el experimento se detiene y la columna de suelo se secciona
en varias capas, las cuales son analizadas separadamente.

Desarrollo del modelo.

Los cuatro procesos considerados cuando se modela la lixiviacion en la columna son adveccion y
dispersidon unidimensionales a través de la fase liquida, sorcidn a la fase sélida, y a la degradacién
bioldgica. La ecuacidn que describe el balance de masa en la columna es, (las ecuaciones para éste
modelo son dadas por (Freijer et.al., 1998)

X _ s
ot 0z (2.1)

Donde X (Kg m3) es la concentracidn total del pesticida, t (d) es el tiempo, Z (m) es la distancia, y k
(d?) es la constante de degradacién. Esta tasa constante estd relacionada con la vida media del
compuesto por

Ln(2)
T. = —\4)
Tk (2.2)

El flujo total transportado Js (Kg m2d?) es la suma del transporte advectivo y dispersivo:

3o =vro*C-D*g* L
oz (2.3)
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Donde Y (m d?) es la velocidad del agua en el poro, 0 (m3*m3) el contenido de agua, y C (Kgm?3)la

concentracién residente en la fase liquida. El coeficiente de dispersion, D (m?d?), incluidas la
difusién y la dispersién hidrodindmica es

D=D,*x+a*v (2.4)

D,

Donde ~9(m?d?)es el coeficiente de difusion en el agua, K el factor de la matriz del terreno, y &
(m) es la longitud de la dispersidn. La concentracion total es igual a la suma concentracidon de la fase
solida y la concentracidn de la fase liquida.

X =0*C+ p*Y (25)

Donde Y (Kg Kg!) es la concentracién en la fase sélida, y P (Kg m3) la densidad de la masa seca. Se
asume que el pesticida en la fase sélida y la fase liquida esta en el equilibrio de acuerdo con un
isotermo lineal:

Y= Koc * foc *C (2.6)

K - . . . - f
Donde ¢ (m3kg?) es el coeficiente de adsorcidn de referencia de la materia organica, y °¢ (kg kg?)
la materia organica contenida. Combinando las ecuaciones se obtiene la ecuacién de gobierno,

= 5 vV
ot oz 164 (2.7)
con el factor de retardacion, R , definido como

R:1+'D* foc * Koc

0 (2.8)
Al llegar a la ecuacién (2.7), se han tenido en cuenta las siguientes suposiciones: (i) el contenido de
agua, la velocidad del flujo, y el coeficiente de dispersidn son constantes; (ii) la adveccion y la
dispersidon ocurren sélo en direccién vertical; (iii) el factor de retardacién es independiente de la
concentracion; (iv) las transformaciones en la fases liquida y sélida ocurren en la misma tasa.

Condiciones iniciales y de contorno.

La capa que contiene inicialmente al pesticida se considera que forma parte de la columna, y es

incorporada en las condiciones iniciales. El dominio del modelo esta dado desde £ = —l 3 Z=00 |5
condiciones iniciales son:
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C(z,00=C,, -1<z<0
(2.9)

C(z,0)=0, 0<z<w
(2.10)

Donde Co(kg m?3) es la concentracidn inicial y I(m) es el espesor de la primera capa afiadida a la
columna de tierra. Son necesarias dos condiciones de contorno. En la definicién de la condicidn de
contorno superior se asume que el agua agregada en esta parte de la columna es libre de pesticida.
Ademas, se asume que no hay declive de la concentraciéon en la profundidad infinita. Por consiguiente,
las condiciones de la frontera son dadas como:

vec()-p*E =0, t>0
oz (2.11)

@(oo,t) =0, t>0,
oz (2.12)

Condiciones iniciales y de contorno similares han sido consideradas por (Lindstrom y Boersma, 1971),
(Jury et.al., 1990), (Toride et.al., 1990).

Otras condiciones iniciales y de contorno pueden ser consideradas en el estudio de transporte de
pesticidas en columnas de suelo para dominios finitos, infinitos y
semi-infinitos, estas pueden ser consultadas en (Freijer et.al., 1995).

Solucidn de la ecuaciéon de gobierno

La ecuacién de gobierno (2.7) se puede resolver por medio de la transformada de Laplace, técnica
usada para ambos dominios semi-infinitos e infinitos. El método de separacién de variables (Walter,
1973), es un método alternativo de solucidn, el cual fue utilizado para verificar los resultados de las
soluciones obtenidas con la técnica de la transformada de Laplace. Las variables dimensionales
(Freijer et.al., 1998) introducidas son:
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| *v
A=—
D
_Lv
y el nimero de Peclet, D , donde L esla longitud de la columna.

Ahora aplicando la regla de la cadena, para las nuevas variables dimensionales
se tiene,

K _L,or_ ¥V,
&t or o6t RD or
Para el término convectivo se tiene,

o _oc,o v,

oz o ot D ac
Para el término dispersivo se tiene,

Fc_v ,oc
oz D2 ol

La ecuacidn (2.7) para estas nuevas variables esta dada por,

oC _v?,0°C v?,aC kRD

or D &2 D o VO

Y finalmente,

6C Vv, 0°C V*,oC

or D o2 D o
Seguidamente, se presenta la solucidn analitica de la ecuacion (2.7), que esta dada por (ver (Van
Genuchten y Alves, 1982)),

C(¢.1) =2, *exp(-cn){P +exp(¢ + A)Q) .

Con
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3 -7 C+A-1
P_erfc{ 5 \/;} erfc{—2 7 }

Wl
2 @

(2.14)

Y

27

2t [-(@+g+A) ] [r+§+2/1}
\/;exp{ e } Q+z+¢ +21)erfc o

L2 exp{—(wmzz)z}
4 (2.15)

Q=QQ+7+¢+ ﬂ)eﬁc{w}

Jr ar

Solucion Numérica de la Ecuacion Conveccidn-Dispersion.

El problema del transporte de contaminantes ha sido ampliamente estudiado y su teoria establecida
desde hace tiempo. Sin embargo, las soluciones analiticas del fendmeno quedan restringidas a
condiciones iniciales y de frontera muy simples. Obtener resultados para condiciones iniciales y de
frontera mas complicadas, donde dichas condiciones varian en el tiempo, requiere el uso de métodos
numéricos para la solucién de las ecuaciones, especificamente para este modelo se utilizard un
esquema de segundo orden. Por lo anterior, se plantea un disefio de un esquema de diferencias finitas,
(Strikwerda, 1989), (Smith, 1995), para la ecuacién conveccidn-dispersion para un problema de
contorno, con el objeto de comparar la solucién numérica obtenida, con la solucion analitica del
problema, expuesto en la seccién anterior, y de esta forma validar el modelo que seria presentado en
la herramienta que se va a disefiar.

Para la simulacion numérica que se presentan en este apartado, se utilizan los valores de los
pardametros, que pueden ser cambiados de acuerdo a los requerimientos del usuario, que se presentan
en la Tabla 1. Que constituyen un problema tipico de transporte de pesticida en una columna de suelo.
Esto permitird evaluar el funcionamiento de los métodos propuestos en este tipo de problemas.

Tabla 1. Parametros de la ecuacion.

Parametro Valor Unidades
| variable m

Koc 0.100 m3kg*!
T50 100 d

0 0.40 --

ve 0.0125 m d?

D, 4*10° m?2d*?

a 0.005 m
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for 0.01 ~
P 1400 Kg m?
K 0.34 -

Dénde:

I esia longitud capa de agua y pesticida afiadida.

OC es el coeficiente de adsorcion de referencia de la materia organica.

T, . .
50 es la vida media del compuesto.
0 es el contenido volumétrico de agua.

VO es la velocidad del agua en los poros del suelo.

D, - e
0 es el coeficiente de difusidn en el agua.
& eslalongitud de la dispersion.

f . . .
OC es la materia organica contenida.

P esla densidad de la masa seca.
K es el un factor de la matriz del terreno.

SOFTWARE DESARROLLADO

Para la simulacién del modelo se desarrolla un software utilizando Matlab. El aplicativo implementado
suministra la interfaz necesaria para que el usuario ingrese los parametros deseados, que se listan en

la Tabla 1, y que han sido descritos en la seccion 2.3.

Figura 1. Panel principal del aplicativo

Simulacion del Transparts de Solutos

Concentracion en tiempo t =0 dias

Tetal Concaniracitn [hgi|

02 0.25 03

g | g o 008 1 (83
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La figura 1 muestra el panel que ofrece la herramienta para ingresar los parametros.
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En la parte izquierda del panel, se encuentran 11 cuadros de texto editables donde se ingresan los
valores de los parametros, entre los cuales se encuentra, el tiempo t de simulacidn. Una vez
establecidos todos los pardmetros, en la derecha del panel se encuentra un componente de tipo axis,
para realizar el despliegue de la grafica correspondiente a los datos de entrada. La gréfica muestra el
comportamiento de la concentracién desde el tiempo cero (0), hasta el valor introducido en el cuadro
de texto con la etiqueta t. En la grafica se puede observar en comportamiento del soluto en cada
instante de tiempo, y bajo la figura se encuentra otro cuadro de texto con la etiqueta, velocidad de
reproduccidon. Modificando este valor puedo hacer que la animaciéon del comportamiento del

transporte del soluto se reproduzca rdpida o lentamente. Esto facilita el analisis del comportamiento
con diferentes pardmetros de entrada.

RESULTADOS Y DISCUSION

La figura 2 muestra los resultados obtenidos para un valor de L=0.01 m, y t=2 dias.

Figura 2. Concentracion paraL=0.01,t=2

Concentracion en tiempo t =2 dias

Total Concentracion (kg/r)

0.15 02 025 03
Profundidad (m)

En la grafica se puede apreciar que transcurridos 2 dias la concentracién es alta para los primeros
centimetros de la columna de suelo, la concentracion se despliega con el transcurrir de los dias a capas
inferiores de la columna descrita, pero con valores de concentracién mas bajos como se puede apreciar
en la figura 2 y figura 3, en los cuales se muestran datos para valores de L=0.01, y valores de t = 10 dias
y t = 20 dias. Para el caso de t =10 dias puede observarse que la mayor concentracion se encuentra
sobre los 0.07 metros de profundidad, pero en la parte mas superficial de la columna la concentracion
ha disminuido. Esto se puede apreciar en la figura 3.

Figura 3. Concentracion paraL=0.01,t=10
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Concentracion en tiempo t =10 dias
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En la figura 4 se puede apreciar como la concentracién para el dia 20 es cercana a cero en los 0.05
metros iniciales, y ha aumentado en los 0.15 metros de profundidad, siendo sin embargo menor el
valor de la concentracién que en los primeros dias. Al realizar la simulacién en el software desarrollado

se puede ver el valor de la concentracién diaria, que disminuye y se propaga en profundidad,
reduciendo diariamente los valores maximos.

Figura 4. Concentracion paraL=0.01,t=20

Concentracion en tiempo t =20 dias
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CONCLUSIONES

La solucion analitica para la ecuacion de gobierno dada en (2.7), permite modelar adecuadamente el
comportamiento de la concentracion de solutos, de acuerdo a los parametros requeridos que han sido
listados en la tabla 1. La implementacion de la solucion analitica permite simular el fenémeno y
observar el comportamiento en cada instante de tiempo, desde un tiempo T = 0, hasta un tiempo T =
t, siendo t, una parametro de entrada. Variando pardmetros como la longitud | de la capa de agua u
pesticida, el comportamiento observado es diferente, al tener mayores valores de concentracion en
cada instante de tiempo. Los resultados obtenidos corresponden a uno de los 4 casos propuestos por
(Freijer et.al., 1998). Se espera que la herramienta sea ampliada a todos los casos, y los parametros de
entrada estén relacionados directamente con los datos encontrados en los pesticidas comerciales,



REVISTA AMBIENTAL AGUA AIRE Y SUELO

\,}> i )
CiAuU

para que pueda ser una herramienta Util no solo en el entorno académico y cientifico, sino para el

profesional o técnico en el area que desee hacer buen uso del mimos. Dentro de los trabajos futuros
se espera realizar simulaciones mas realistas desde un punto de vista grafico para lo cual se estan
estudiando técnicas de numéricas de modelado como los elementos finitos. Una vez implementada
una herramienta funcional cono todos los casos, se espera realizar implementaciones utilizando tanto
software libre como multiplataforma, tanto en web como en dispositivos moéviles para permitir su uso
a diferentes profesionales, académicos o investigadores.
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