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Inicialmente solo para problemas de intrusion salina.

Calculos analiticos sin difusion, dispersion, adsorcion ni
reacciones cinéticas.

Se inicia en el area de la ingenieria quimica.

Alcanza su auge con el estudio del movimiento de sustancias
radioactivas en el agua subterranea.

1960 -> Inicio de estudios tedricos y numericos

1970 -> Aumento vertiginoso de estudios numéricos
Estudios de campo
Introduccion de Elementos Finitos
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ESTRUCTURA TIPICA DE UN PROBLEMA DE
TRANSPORTE DE CONTAMINANTES

RESOLVER
PROBLEMA DE
FLUJO

!

DETERMINAR
VELOCIDAD v

!

RESOLVER S
PROBLEMA DE — =N¥DNC)- N{vC)
TRANSPORTE Tt

NxK x\h)- R:ssx%

1
=
%,
-y

Diploma de Postitulo: Hidrogeologia Aplicada a la Mineria y Medio Ambiente




— Output

- ——- - —
Input — Flow model |——» A

Basin length (mx10")
Velocity

— B \
Input —» Mass transport |, % 20 i

— model 80
\ p
%ﬁb\w 20 :

Diploma de Postitulo: Hidrogeologia Aplicada a la Mineria y Medio Ambiente




Lot o SrrsTs
[y
i = ¥

o -4 1 4
| EER
[ R

-]
TR R AT FLORY
(S0 o WL R
Sdb el | Fa b=mm
Pio-Beme frermm I By
P g | | |

FiOWATMT IS | _. y 4

IR ey 1 |
S A e '|.|-: ] 1
= = = ewrea
-.|____.-_|_-|\-\-\-\"-\. |
I-_ ¥ o
! Bt

THARSFCE

e Em——— e =
(e B S S S ) S

Ll oo LR R L Tk R -
D E
ST FETTE AT N | -
iy e E 7 C 3 {
Crom N rn . -

Cim o oy . [ ]

Diploma de Postitulo: Hidrogeologia Aplicada a la Mineria y Medio Ambiente




INTRODUCCION

ECUACION DE ADVECCION-DISPERSION
TRANSPORTE ADVECTIVO

MODPATH

TRANSPORTE ADVECTIVO-DISPERSIVO
GENERAL
EULERIANO
LAGRANGIANO
EULERIANO - LAGRANGIANO
TOTAL-VARIATION-DIMINISHING (TVD)
RESUMEN

MT3D

Diploma de Postitulo: Hidrogeologia Aplicada a la Mineria y Medio Ambiente




Resolucion de un problema de transporte de contaminantes
requiere de:

Una ecuacion de estado. \

2 ==

Condiciones de Borde.

c(ot)=c, t>0 > C(x.t)

C(¥,t)=0 t>0
Condiciones Iniciales. _'

C(x,0)=0 x>0
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CONDICIONES DE BORDE

Uniform
flow direction

Sand
aquifer

\uﬂ 9 f,(x)

g
(b)
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CONDICIONES INICIALES

Existing landfill

Potennal

& Ve disposal site

Clx, v,z 01=0

(b)
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Métodos de Rastreo de Particulas (Particle Tracking) son
utilizados para trazar el movimiento de pequefas particulas
Imaginarias en un campo de velocidad.

Estos codigos (por ejemplo MODPATH) son
postprocesadores que acompafian a un programa Ccomo
MODFLOW al utilizar las velocidades determinadas por este
ultimo para calcular la posicion dew estas particulas
imaginarias.

Son muy Utiles para detectar errores conceptuales en
modelos, ya que permiten chequear las hipotesis de flujo que
se han planteado inicialmente.

Se debe determinar la velocidad v.
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PARTICLE TRACKING
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PARTICLE TRACKING:

k+1 __
o=

X = X6 +v D

k+1 — |,k
Ym _ym+vy>Dt

Diploma de Postitulo: Hidrogeologia Aplicada a la Mineria y Medio Ambiente




X
. =
i Dx
=X
® %
N A
[i-1/2, -1 (i+1/2, -1
X L 1 L S
(i,j=1 (i+1,j=1)

-

@%@ - i e

b @ ----- X ® ¥ !
(i-1/2,]) G,y (+V2 (i)} Il PARTICLE
|
sla . NODE
@ @ X POINT OF
KNOWN V,
@ POINT OF
5 2% > KNOWN v,

Diploma de Postitulo: Hidrogeologia Aplicada a la Mineria y Medio Ambiente




Problemas con mallas distorsionadas:.

:':HI
Zy -"""/,'
Az,
O
Znel
O
Cell 1
Cell 2
(a)
A
l 1
| ~ i+
| £y I =
| T | o
ﬁz! O | h e
| | J
| 7
j 0.75 Az, | el B
i { Az O !
‘ 1
Zhl Y L




Problemas con mallas distorsionadas..
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ZONAS DE CAPTURA

1 Frrgraes ey WREL e e mbem - W G e 0 Ll e =l0E
hﬂ Bl o= O Hoddd Fel e !ﬂ-
|k sl =] i

i '..'- .'M < W i . ’ ) " ] |I .' i i 1 .._::::
\/_~ £ e
S ——————— n.lh: T A . ?

121 Dedd " MMMMJF‘»—-H“ & ST amm
Diploma de Postitulo: Hidrogeologia Aplicada a la Mineria y Medio Ambiente




PERIMETROS DE PROTECCION
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El programa MODPATH fue desarrollado por el USGS
(Pollock, 1989) para calcular el movimiento de particulas en
3D a partir de simulaciones de flujo permanente, obtenidas
MODFLOW.

MODPATH puede ser utilizado para calcular lineas de flujo
3D vy la posicion de particulas en tiempos especificos.

MODPATH usa un esquema semianalitico, que se basa en el
supuesto de que cada componente de la velocidad varia
linealmente en una grilla. Este supuesto permite obtener una
expresion analitica para describir el patron de flujo en una
celda. Si se tiene la posicion inicial de una particula es
posible obtener su nueva posicion para un tiempo de viaje
deseado.
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MODPATH
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CAPTURA DE PARTICULAS

-.-IF""F-

Steady Flow, Time Elapsed = 1560 days (4.27 years)
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ZONAS DE CAPTURA

Steady Flow, Time Elapsed = -750 days (-2.05 years)
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Hay muchos métodos diferentes para resolver la ecuacion de
Adveccion-Dispersion:

T°C C _1C

D x“—— -y x—=—""

“Ox: T Ix 9t

-Diferencias Finitas (DF)
—-Elementos Finitos (EF) EULERIANO
-Volumenes Finitos (VF)

_Random Walk ] LAGRANGIANO

-Método de las Caracteristicas (MOC) EULERIANO
-Método de las Caracteristicas Modificado (MMOC) LAGRANGIANO
-Método de las Caracteristicas Hibrido (HMOC)
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DIFERENCIAS FINITAS

Expandir términos de ADE usando diferencias finitas:

°C_ C_1C

D, X—--V_ X

x° I 1t

EULERIANO




DIFERENCIAS FINITAS

1.2
X Analytical
/*; X * % % - Central scheme
1.0 \ &—b—8-h Upstream scheme
A,
0.8 —
S 0.6 —
Q qqC
0.4 — X I,k
0.2 -
%,
0.0 i | 3&%
0 50 100 150 200 250

Distance (m)
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DIFERENCIAS FINITAS

2.0
e-e—e-0 Ar=] day
—*——x Ar =5 days
r—a—a—a At =10 days
1.0
S 00
d
M 1c
_][] — )\ [
[1 Tt | «
=20 1 | | |
0 50 100 150 200 250

Distance (m)
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DIFERENCIAS FINITAS

1.2
Analytical
* % % —x Fully implicit

1.0 & -& -4-4 Crank-Nicolson

0.8
=
) =
S 0.6

0.4 —

0.2 ~

h\i\*
a’a. x *
24 m‘h‘?
0.0 | I I
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Distance (m)
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DIFERENCIAS FINITAS

Dispersion numeérica es significativa para problemas de
adveccion dominante y/o problemas con frentes de
concentracion.

_v:Dx
D

Pe

Graves problemas de oscilaciones e inestabilidades de la
solucion numérica si Peclet es superior a 10.

Problema se reduce disminuyendo el tamaino de la grilla o
incorporando términos correctivos.
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DIFERENCIAS FINITAS

N
1.0 _v:Dx
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0.0 T I T
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Time (days)
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ELEMENTOS FINITOS

Utiliza conceptos variacionales para desarrollar un problema
algebraico en el cual la solucion numeérica que se obtiene es la
gue minimiza el error asociado a una funcién de aproximacion
definida.

A NODOS

Clxt)= a C;(t)N;(x)

(c) (d) (e)
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ELEMENTOS FINITOS

122
Analytical
10 o—e—o FEM
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—e—e DM (Central)
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RANDOM WALK

Utiliza conceptos de estadistica para analizar transporte de
contaminantes conservativos y no conservativos (lineales).

Particulas representan el contaminante. Cada particula posee
una fraccion de la masa total inyectada en el acuifero.

Se separa transporte en una componente advectiva
(deterministica) y una componente dispersiva (aleatoria).
Método Lagrangiano.

No presenta problemas de estabilidad; si presenta
problemas de aproximacion de la solucion numerica, la que
depende del numero de particulas utilizadas en la
modelacion.
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RANDOM WALK

Separa las componentes advectiva y dispersiva de la
ecuacion de transporte.

™\
2
5 'HC_G/ xﬂC\f'”C

VyA
V
ESQUEMA
) > LAGRANGIANO
Xt V,

X=Xk vV D+ (25D, %t xz
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RANDOM WALK

Old position
(55 )

'|
j
S .
v R\ New position
- - n+tl _n+l
(x, Wy, )
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RANDOM WALK

Evaluacion de término correctivo para velocidad:

O, Oy | 2y 4 TPw, 1Dy,

7 X Ty o Ix Ty

VyA
V
ESQUEMA
) > LAGRANGIANO
X, 1 V,

Xt = Xh VDb + 25D, ot 2
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RANDOM WALK
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EULERIANO - LAGRANGIANO

Separa las componentes advectiva y dispersiva de la
ecuacion de transporte.

-METODO DE LAS CARACTERISTICAS (MOC)

_METODO DE LAS CARACTERISTICAS MODIFICADO
(MMOC)

-METODO HIBRIDO DE LAS CARACTERISTICAS (HMOC)
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MOC/MMOC/HMOC

Separa las componentes advectiva y dispersiva de la
ecuacion de transporte.

T1°C 1C _9C

D X - X— =
x* Yx x qt
D XE_E+V XL

o J°C_DC
“ x> Dt : 41 ke
1 1@ XEQ: DC _ C.-C.
xé& * fxg Dt Dt
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MOC/MMOC/HMOC

Separa las componentes advectiva y dispersiva de la
ecuacion de transporte.

Te JC6_DC_Ci"-Cp

IX& X X & Dt Dt

Métodos se diferencian en como evaltan el término:

CS,t+Dt
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TOTAL-VARIATION-DIMINISHING (TVD)

Es un método basado en elementos o diferencias finitas de
alto orden. Conservan masa y requieren sistemas especiales
para suprimir oscilaciones numeéricas.

6

1c_ . JC . IC

=-V. X—+D_ %X——

Mt Cx X

Diploma de Postitulo: Hidrogeologia Aplicada a la Mineria y Medio Ambiente




TOTAL-VARIATION-DIMINISHING (TVD)

-2 | @
OO+ OO0 1T 010 . O—F—O0 0@
1 L Dx

C™* =C(0,Dt) = C(- v>dx,0)

C(x,0)=a+bxx+cx? +d>xc?
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TOTAL-VARIATION-DIMINISHING (TVD)

C(x,0)=a+bxx+cx? +d>xc?

-2 | @
6O OO0 010 .. O—F—O0 0@
1 L Dx

-----------------------------------------




TOTAL-VARIATION-DIMINISHING (TVD)

C(x,0)=a+bxx+cx? +d>xc?

a=C

1
6 >XDx

b=

>(2>Ci+1 +3>Ci B 6>Ci-1 +Ci-2)

1
- 2qDx)?

_ 1
- 6{Dx)
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TOTAL-VARIATION-DIMINISHING (TVD)

Solucion explicita de tercer orden.

c™ =c(o,Dt)=C(- vxt,0)

C(x,0)=a+bxx+cx? +d>xc?

Cn+1 = Cn Cr >(C|+1/2 | 1/2)

Cr =

V> Dt
Dx
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TOTAL-VARIATION-DIMINISHING (TVD)

Solucién explicita de tercer orden. Cr =

Cn+1 — Cn Cr >(C|+1/2 CI 1/2)

Ci+1/2 _ Ci+12+Ci - Cr xCi+12' Ci i (1_ Cr Z)xCi+l_ 2>6C| +Ci-1
C ., = C+C., Cr C-Ci. (1_ CFZ)XCi -2:C_,+C _,
2 2 6

] 1

GRADIENTE CURVATURA
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TOTAL-VARIATION-DIMINISHING (TVD)
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TOTAL-VARIATION-DIMINISHING (TVD)

1.4

1.2

1.0

Fas

0.8

0.6

0.4

Concentralion in ppm

0.2

0.0

0.0 0.5 1.0 1.3 2.0

Time in years

—e— Upstream FD —#— Central FD —— HMOC — TVD

Diploma de Postitulo: Hidrogeologia Aplicada a la Mineria y Medio Ambiente




TOTAL-VARIATION-DIMINISHING (TVD)
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INTRODUCCION

ECUACION DE ADVECCION-DISPERSION
TRANSPORTE ADVECTIVO

MODPATH

TRANSPORTE ADVECTIVO-DISPERSIVO
GENERAL
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LAGRANGIANO
EULERIANO - LAGRANGIANO
TOTAL-VARIATION-DIMINISHING (TVD)
RESUMEN

MT3D
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Advection Method

Implicit Finite Difference (with
implicit GCG solver)

Euxplicit Finite Difference
(without implicit GCG salver)

Method of Characteristics

Modified Method of
Characteristics

Hybrid Method of
Characteristics

Advantages

Computationally
efficient

Minirnal rmass balance
Brrors

Faster than the
explicit method

Computationally
efficient

Minimal rmass balance
Brrors

Low numerical
dispersion

Cormputationally
efficient

Computationally
efficient

Low numerical
dispersion

Disadvantages

Mumerical dispersion

Mumerical dispersion

Mot mass
conseryative

Potential for mass
balance errars

Murmnerical dispersion

Mot mass
conseryative

FPotential for mass
balance errars

Must select adaptive
criterion

Mot mass
conservative

FPotential for mass
balance errors

Appropriate
Conditions

Dispersed fronts
Peclet =2

Dispersed fronts
Peclet <2

MNon-dispersed
fronts Peclet =10

Dispersed fronts
Peclet «£0.1

Al conditions
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MODFLOW - MT3D
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MODFLOW - MT3D
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MODFLOW - MT3D

Ecuacion Adveccion Dispersion (ADE)
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MODFLOW - MT3D
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MODFLOW - MT3D
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PLUMA CONSERVATIVA, DESCARGA CONTINUA
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POZO OBSERVACION, DESCARGA CONTINUA
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COMPUESTO NO CONSERVATIVO
DECAIMIENTO DE PRIMER ORDEN

Ecuacion Adveccion Dispersion (ADE)
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PLUMA PARA INYECCION INSTANTANEA
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POZO DE OBSERVACION
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