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PUNTOS DE VISTA

Un acercamiento tedrico a la modelacion del transporte
de solutos en el suelo. Primera Parte

A theoretical approach modeling solute transport in soil

Maria T. Alonso Gonzalez', Teresa Lopez Seijas’ y Maria Elena Ruiz?

RESUMEN. En la actualidad existen gran variedad de modelos capaces de ayudar en la interpretacion de los procesos de transferencia de
agua y solutos en la agricultura. En el presente trabajo se exponen enfoques tedricos que fundamentan el transporte de contaminantes en
suelos, los cuales son imprescindibles para la comprension e implementacion de herramientas que permitan un acercamiento eficiente a la
compleja realidad del sistema agua-suelo-planta-atmoésfera. En esta primera parte se tratan las interacciones de los solutos con el perfil del
suelo, especificamente el transporte con y sin difusiéon molecular. Asi como, se analiza el modelo matematico del desplazamiento en un volu-
men representativo elemental y reemplazable, haciendo uso de estudios resumidos por Pfannkuch en 1962, en los cuales relacionaba el valor
de D, con el nimero de Peclet (P,) de difusion molecular. De esta forma se sientan las bases para dar paso a la piedra angular del transporte
de contaminantes en medio poroso, la comunmente conocida Ecuacion de Conveccion-Dispersion.

Palabras clave: contaminacion, transporte de agua, conveccion-dispersion lixiviacion.

ABSTRACT. At the present time exist great variety of models able to help in the interpretation of the processes of water and solute transport
in the agriculture. Presently work theoretical focuses are exposed that base the transport of pollutants in soils, which are indispensable for the
understanding and implementation of tools that allow an efficient approach to the complex reality of the system water-plant-soil. In this first
part leaves the interactions of the solutes within the profile of soil, specifically the transport with and without molecular diffusion. As well as,
the mathematical pattern of the displacement in representative elementary volume, making use of studies summarized by Pfannkuch in 1962.
in which it related the value of D, to the Peclet number of molecular diffusion. This way gived the bases to open the angular stone of the solute
transport in porous media, the commonly well-known Equation of Convection-Dispersion.

Keywords: contamination, water transport, convection-dispersion, lixiviation.

INTRODUCCION

Es conocido que la fase liquida en el suelo no es agua pura,
y que ademas podemos definir de manera rigurosa el potencial
del agua en el suelo considerando la cantidad y diversidad de
solutos en la solucion del mismo. No obstante, es importante
considerar los procesos quimicos, fisicos y bioldgicos en el
perfil del suelo que distribuyen, diluyen 6 concentran la varie-
dad de solutos en la fase liquida del suelo. Considerando que la
concentracion relativa en la fase liquida es gobernada no sélo
por la retencion y transporte de agua en el suelo sino también
por el manejo de la calidad del agua, asi como el movimiento
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a través de las raices de las plantas, es que puede considerarse
el comportamiento de solutos en el suelo a través de los macro
y microporos (Kutilek and Nielsen, 1994).

En estudios primarios Slichter (1905) explicé que el hilo
central del agua en cada poro capilar del suelo se mueve mas
répido que el agua a través de las paredes de los poros. Treinta
afos después Kitagawa (1934) estudiando la dispersion del
cloruro de sodio desde un punto fuente en un suelo arenoso sa-
turado expreso6 el proceso mixto como una funcion de la media
de la velocidad del agua a través de los poros. Aproximadamente
20 afios después, Bosworth (1948) y Taylor (1953) examinaron
las contribuciones de la difusién molecular en un tubo capilar
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cilindrico. Durante los siguientes cuarenta afios las investiga-
ciones se aceleraron debido al crecimiento de la importancia
de la calidad del agua (Kutilek, and Nielsen, 1994).

Arnolds (2006) senala que la Ciencia del Suelo, tiene retos
grandes que afrontar: resolver problemas que le permiten rea-
lizar una interaccion dinamica entre esta ciencia y las nuevas
fronteras entre las que se encuentran la Microbiologia y Bioqui-
mica enfatizando al tema de la biodiversidad, las interacciones
suelo-planta y el paso de quimicos a través del suelo y del
ecosistema en general. Otros aspectos relacionados con la salud
humanay la conservacion de agua y suelos, estan demandando
cada dia mayor atencion en la mayoria de los paises del mundo.
Es decir, se requiere una aproximacion mas integrada del

Teniendo en cuenta que el movimiento de solutos a través
del suelo es gobernado por dos tipos de procesos concep-
tualmente diferentes: el transporte en la fase de agua y las
interacciones con las otras fases en la frontera de esta, y que
en general, ambos son procesos complejos no-lineales; consti-
tuye entonces un reto realizar una adecuada descripcion de los
mismos, especialmente en sistemas como los suelos naturales
(Roth and Jury, 1993).

La heterogeneidad del medio poroso es un problema que
incide en diferentes aplicaciones o estudios del campo agricola
e incluso fuera del mismo como es el caso de la Ingenieria de
Petroleos. En particular para la Fisica de Suelos la prediccion
del movimiento del agua y los solutos se hace mas compleja
en la medida en que la modelacion del sistema agua-solutos-
suelo-planta sea mas cercana a la realidad, es por ello que
para lograr establecer elementos de analisis, en general, es
preciso simplificar al maximo el modelo del sistema fisico
y describir sus interacciones y parametros de la manera mas
simple posible.

Este ensayo pretende abordar en una primera parte las
bases tedricas del transporte de solutos en los suelos agricolas,
enfatizando en los modelos matematicos que han sido aborda-
dos por diferentes autores y su evolucion a lo largo de mas de
60 afnos, precisando aquellos pardmetros e interacciones mas
importantes para una mejor comprension de los modelos de
simulacion mas utilizados en los ultimos afios en aplicaciones
agricolas y medioambientales.

Consideraciones tedricas en la modelacion del
transporte de solutos en los suelos agricolas

Interacciones de Solutos. Se consideran las interacciones
fisicas de solutos que juegan un papel primario en la distribucion
de solutos en el perfil del suelo.

« Difusion Molecular

La energia térmica proporciona, un movimiento continuo
y constante de la fase liquida y gaseosa de un sistema de suelo.
Fick (1855) proporciono una base tedrica para este movimiento
mostrando que la difusion molecular obedece a la misma ley
matematica que Newton obtuvo para la velocidad de flujo y
Fourier para el flujo de calor Segun la primera Ley de Fick de
difusion de estado, ya sea gaseoso o de solutos, estos se mueven

o difunden relativo a una mezcla 6 solucion en la direccion en
que decrece la concentracion de estas especies justo como el
flujo de calor por conduccion en la direccion del decrecimiento
de temperatura. (Kutilek and Nielsen, 1994). Para estas con-
diciones se cumple:

qg=—DA4 ac
dx )
donde: ¢ -flujo difundido [M T-'], 4 — area de la seccion
transversal [ L?], C -la concentracion [M L], x — coordenada
espacial, D- coeficiente molecular [L*>T].

La compleja geometria de un suelo con relacion al paso de
la difusion y al area de la seccion transversal es usualmente
descrita en términos de dos parametros: la tortuosidad y la
porosidad. Si se asume que las condiciones isotérmicas pre-
valecen, el volumen de un suelo que queda es constante, los
solidos del suelo son inertes, y por conveniencia, se considera la
difusion gaseosa en una dimension en un suelo completamente
seco. Bajo condiciones de estabilidad con C(0) = C,y C(L) =
C, el flujo de difusion para un poro cilindrico de longitud L,

se convierte en:
C,-C
—ees

e

@

donde: D, - coeficiente de difusion gaseosa, 4,- APL/L - area
de la seccion transversal de un poro cilindrico. P- porosidad.
A- 4rea de la seccion transversal de suelo.

Igualando (2) con un modelo para longitud L se obtiene:

D=D, P [LAJ
‘ 3)

Esta es la forma sugerida por Buckingham (1904), donde
el término (L/L ) es llamado tortuosidad e igual a cos”a. En
el trabajo de Penman (1940) es usado comunmente el valor
de (L/Lef = (.66 y el angulo de 0,61 6 35%entre el poro y la
particula solida del suelo.

Ecuaciones similares a (3) son facilmente derivadas para
los coeficientes de difusion en un suelo parcialmente saturado
de agua asi como para la difusion de solutos en suelos saturados
y no saturados. Por ejemplo: Sallam et al. (1984), experimen-
talmente mostraron que el producto P~(L/LB)2 en la ecuacion (4)
para la difusion gaseosa en suelos no saturados es mas cercano
a >’ P2 que a @'’ P? (Millington y Quirk, 1959), donde a— es
la porosidad ocupada por aire. Incluso para condiciones iso-
térmicas, y adicionando el gradiente de concentracion, se tiene
para simplificar mas la discusion, la omision del gradiente de
presion y las fuerzas externas que acttian de forma desigual en
los gases y tipos de solutos. Se debe recordar que el valor del
coeficiente de difusion depende de la naturaleza de los gases
que se oponen a la difusion 6 del tipo de solutos (Kutiklek and
Nielsen, 1994)

+ Desplazamiento sin difusion molecular

De la definicion de viscosidad, la fuerza por unidad de area,
7, requiere ser expresada como un flujo de viscosidad, #,
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dv
T=-1m—

dr (€3]
donde:
v—es la velocidad del flujo y r-la coordenada normal a la
fuerza.
Teniendo en cuenta la distribucion de velocidad dentro de
un tubo capilar horizontal de radio @ durante un flujo continuo
e integrando se tiene la conocida distribucion de velocidad

parabolica:
r2
v(r)=2v, (1 —a—zj
®)
donde:

v(0=2v,) Larazén de flujo volumétrico Q (cm’-s™ a través de
los capilares es facil de obtener integrando v(7) con el area de
la seccion transversal del capilar.

a*mAp
SnL (©6)

Si asumimos que no hay difusiéon molecular y que solo
depende de la velocidad del fluido, cuél sera la distribucion de
un segundo flujo de concentracién C,como desplazamiento de
un flujo de concentracién inicial cero en un capilar? Considere
que la solucion C, entra en el tubo, desde x =0 en un tiempo
t=0. La concentracion C promediada sobre el corte de la seccion

2
O=a"mvy,=

l a
del capilar a una distancia x es: C. rnal ! 2m C(r)dr 6 como
una funcion de la distancia y el tiempo.
1—
Clx,t)=Cy, —>
2v,t (7

Cq

Concentracion media C,

Distancia, x

FIGURA 1. Distribuciones parabdlicas de una solucion C,invadiendo un capilar (a) que da lugar a una distribucion media de la concentracion
a lo largo del tubo (b).

En esta figura, el paraboloide del flujo desplazado C,en un capilar da lugar a una distribucién lineal de la concentracion.
Cuando el frente invadido de C,a alcanzado la distancia de 2L, la concentracion media a través del plano normal a una distancia
del capilar de es C/2.De manera interesante, la concentracion media en el flujo que se mueve a través del plano L desde el instante
no es C, 2y si 3C, 4. La concentracion media del flujo para x=L es:

_ masa del soluto para x =L

" volimen del flujo para x =L

C, ][21}0 @ -r*la’ )27t rldr
0

C,=

j[Zvo(l— r*/a’ )21t rldr
0 @®)

donde 7 =a (1-L/2v #"* es lal/2 frontera radial entre el flujo desplazado (C= C, parar <r)y el flujo original (C=0 parar >r).

Ver tabla siguiente
Integrando (8) conlleva a:
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CO_y i Llogs
C, L
SO__pae s Lliose
c, L
cw_y si p<05
CD
®=1— 12 p>0.5
Co 4p

Donde: p = v,#/L es la proporcion entre el volumen del flujo
que pasa por x = L y el volumen del capilar entre 0 <x < L. El
volumen de poros del efluente 6 simplemente volumen del poro
es conocido cominmente como p. El valor de C=3 C 4 parap
=1 y aproximado a la unidad para p—oo.Ver Figura 2.

. (_,rcsu
: ——————— - -
t,._ — _"."':.‘_H_
F4 Bt 4
- ~
= S
Eﬂ"—'—*——'—'-*—'- '—'——:,r—————
-] -~
{ -
S == ——— — = :‘\""‘--__c:cﬂ
< a R — = L
= 9 L 2L
DISTANCE =x
| T
By L S Ll Rl L e A - SR
J
b
0 | |
0 1 2

PORE VOLUME py

FIGURA 2. a-Diagrama del corte transversal del volumen elemental del
flujo que se mueve en un capilar. b- Concentraciéon media relativa al flujo
saliente del capilar de longitud L como funcion del volumen poral del
efluente.

» Desplazamiento con difusion molecular

Taylor (1953) proporcion6 enfoques para separar la disper-
sion de solutos en un capilar, causado por la difusion molecular
de este en la distribucion de velocidad de un fluido. Asumiendo
que la concentracion de soluto en un capilar es simétrica al eje
central y la velocidad del flujo es descrita por (5), 1a mezcla de
un soluto por difusion y conveccion es descrita por:

oC 9’C 19C 9*C
EArT

Donde se asume que el coeficiente de difusion molecular D

es independiente de la concentracion.

Las siguientes condiciones iniciales y de fronteras aproxi-
man la suposicion de que la solucion desplazada C, que entra
en uncapilar con velocidad uniforme desde x= 0 comenzando
en t=0:

C=0 t=0 x>0 0<r<a

C=Co t>0 x=0 0<r<a

C=0 t>0 X — o 0<r<a

oC

a—=0 t>0 0<x<ow r=0yr=a
-

(10)

Detalles sobre la solucion numérica de (9) sujeta a (10)
son dados por Amanthakrishnan y otros (1965). El caso limite
para pequeiias velocidades de flujo, cuando v — 0, la solucion

analitica es:
erfc al
4Dt

Para pequenas velocidades considerablemente mayores
que cero, Taylor (1953) asumid que la mezcla de soluto por una
difusion molecular puede ser despreciada comparada con la
producida por conexion, y sugiri6 una alternativa experimental
%azrg medir el coeficiente de difusion molecular. Asumiendo que
dx’  en(9), haciendo una transformacion de galileo x=x-v,
t)], para cambiar las coordenadas del cilindro al fluido y mas
asumiendo que:

(o) 1c)
Co i Co x,
ox,  0x

del soluto de x, es:

Cx,t) _
Co

, encontrd que la densidad del flujo

612 ﬁzac

48D, ° dx,

=" dx,

(11)

Aris (1956) extendi6 el andlisis anterior para capilares
irregularmente formados que también incluye la contribucion
mixta de la difusion molecular longitudinal. Su analisis permite
una distribucion de velocidad local no parabdlica en capilares
irregulares y una concentracion dependiente del coeficiente
de difusion molecular, lo que esta dado por el coeficiente de
difusion aparente:

a2
p,=p +% 4%
D, (12)

donde:
a-es un nimero adimensional que depende del corte de la sec-
cion, 4 es el radio efectivo y v, -la velocidad media del flujo.

Desplazamiento en un volumen representativo
elemental y reemplazable en medio poroso

La difusién molecular, la conveccion de solutos y el flujo de
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agua en poros individuales son descritos a escala poral mientras
que la difusion 6 dispersion de solutos en agua ocurre a escala
macroscopica. Bear y Bachmat imaginaron el medio poroso
como una red de canales estrechos aleatoriamente interconec-
tados de varias longitudes, cortes seccionales y orientaciones.
Elliquido quimicamente inerte y no compresible de viscosidad
variable y densidad que satura los poros obedece a la Ley de
Poiseulle y tiene dos componentes, uno solvente y otro soluto.
Después de derivar y promediar la ecuacion de conservacion y
movimiento de masa para un liquido en y a través de los canales,
estas ecuaciones locales fueron promediadas para obtener las
ecuaciones macroscopicas. Se repite aqui la ecuacion final de
conservacion de masa en una direccion evitando la notacion
tensorial de segundo orden necesario para el analisis tridimen-
sional (Kutilek and Nielsen, 1994):
B_C = i[(DC +D, )B_C] -
ot dx ox
Donde vy C- son los valores promedios en un REV (Volu-
men Elemental Representativo) y Dy D, -son los coeficientes
de la dispersion convectivo (6 mecanicista) y de difusion mo-
lecular respectivamente. Combinando los Gltimos coeficientes
en un unico término D (comunmente llamado coeficiente de
dispersion hidrodinamica 6 coeficiente de difusion aparente),
tenemos que:

oL C)
dx

I C)

8t [( )aC] dx (13)

Para la cual varios investigadores han buscado las relacio-
nes teodricas y experimentales entre el valor D (que abarca la
mezcla de solutos en las dos escalas: escala poral y secuencial
en un REV) y el valor v (promedio de la velocidad del agua
que pasa por los poros usualmente estimada por la razon de la
densidad del flujo darciano y el contenido de humedad 6).

El resultado de varios estudios resumidos por Pfannkuch
(1962) relacionan el valor de D, con el nimero de Peclet de di-
fusién molecular Pe-igual a ud/D, , donde d—tamafio medio de
la particula solida u otras caracteristicas de longitud del medio
pososo. Reconociendo que los efectos de ambas: difusion mo-
lecular y conveccion en la mezcla de solutos en experimentos
tipicos de una sola dimension son dificiles de separar; Fried
y Combarnous (1971) sugirieron cinco rangos de los nimeros
de Peclet 6 zonas para delinear las relativas magnitudes en
cada proceso. Para el laboratorio 6 campo, se sugiere que las
siguientes cuatro zonas seran suficientes excepto bajo algunas
condiciones de campo cuando el flujo turbulento debajo de las
grandes hendiduras y grietas prevalecen durante periodos de
rapida infiltracion:

Zona 1 Pe<0.3 Da=Dm Dc<<Dm

Zona2 0.3<Pe<5 Da=(Dm+Dc) Dc = Dm

Zona3 5< Pe<20 Dc<Da<(Dc+Dm) Dc>Dm

Zona4 Pe<2(0 Da=Dc Dc>>Dm v

Las Zonas 1 y 2 son ilustradas en la Figura 3 para un

Volumen del poro del efluente v/s
Concentracion Relativa del ** CL-C/C-,

1
0=5,75-10
D=1,59-10"

0.5

A - v=0499 cm

@® _ v=0,499cm

| | | I A | |

0 1

1.8

experimento de desplazamiento miscible conectado con una columna uniformemente cubierta con 390 p inicialmente saturada

con 0,10 de N NaCl.

FIGURA 3. Curvas de ruptura del **C/ para un desplazamiento de 0.10 N NaCL en dos cantidades de flujo a través de una columna uniforme.

Esta solucion inicial fue desplazada con dos diferentes velocidades de agua en poros (0.499 y 7.80 cmh)con una solucién
de igual composicion quimica, conteniendo Na*® Cl para observar el proceso donde se mezclan y se igualan la distribucion de
concentracion medida en x=30 cm con una solucion de (13) sujeto a las siguientes condiciones (Kutilek and Nielsen, 1994):

C=0x>0t=0
C=Cox=0t>0

C=0x—>wt>0

(14
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Donde Co es la concentracion de **CL. Para cada una de las
dos velocidades de agua en los poros, la figura 4, muestra los
valores medidos de la concentracion relativa C/C )y la suavidad
de las curvas que satisfacen (13) y (14) ajustados a los datos por
una seleccion de la tinica entidad no medible Da. Los valores
de Da para cada valor de v satisfacen la ecuacion (Fried and
Combarnous, 1971):

A Pl
m m (1 5)
donde:

Dm=1,98-10"° cm*s"' (Wang, 1952) y d=3,9-10 cm. Experi-
mentalmente se determinaron los valores de a= 0,51 y n=1,02
de acuerdo con los sugerido por Fried y Combarnous (1971).
Para bajas velocidades de agua en los poros (0,499 cm-h) con
Pe=0,27 (correspondiente al extremo superior de la zonal),
83% de la mezcla es causado por la difusion molecular. Para
velocidades mayores (7,80 ch ') con Pe=0,43 (correspondiente
al extremo inferior de la Zona2), solo el 23% de la mezcla es
causada por la difusion molecular.
La ecuacion (15) frecuentemente es reducida a:

Da=0,67 Dm+-v" (16)

Para las Zonas 3 y 4 se desprecia el término de la difusion
molecular y se toma el valor de n=1. En tales instancias 3 es
llamado dispersividad.

Piedra angular de la descripcion tedrica
del transporte de solutos en medio poroso

Para la presentacion de la piedra angular de la descripcion
teodrica del transporte de solutos en medio poroso, se reconoce
que su forma es provisional en varios aspectos, ademas de
estar llena de incertidumbres en la aplicacion a escala tempo-
ral (Skopp, 1986)y espacial (Dagan, 1986), las cuales no son
faciles de resolver.

En este punto se deben abordar conceptos actuales impor-
tantes como la concentracion residente y concentracion en el
flujo y pueden plantearse las siguientes interrogantes:

% ¢(Cuando se podria estar interesado en una concen-
tracion en el flujo y qué relacion habra entre las
mismas?

¢ (Qué relacion existira entre el flujo del agua y el
transporte de contaminantes?

Estas y otras respuestas importantes complementaran los
fundamentos teéricos en el transporte de solutos en suelos que
se expondran en la segunda parte de este trabajo.

CONSIDERACIONES PARCIALES

+ Existe una relativa importancia de la difusion molecular
comparada con la conveccion, debido a esto es posible com-
pletar las reacciones quimicas y de intercambio que tienen
lugar en la estructura microscopica del suelo.

+ Bajo condiciones de saturacion, la cantidad relativa de solu-
tos que esta siendo desplazado depende de la concentracion
de solutos en agua, cuando la velocidad media en los poros
es mayor comparada con el transporte por difusion mole-
cular.

+ Siasumimos que no hay difusiéon molecular la velocidad del
flujo puede estimarse por (5) por lo que la distribucioén de un
flujo de concentracion C,con concentracion inicial cero en
un capilar estara expresada por la concentracion promedio
resumida en la tabla de este epigrafe. Ademas, ain para
geometrias muy simples como un tubo capilar, no resulta
sencillo conciliar con la forma de la curva de la distribucion
de concentracion en un tubo vista en la Figura 1.b.

+ Siseasume la difusion molecular, la densidad del flujo dado
por (11) muestra que un soluto es dispersado relativo al plano
en que se mueve con una velocidad v, exactamente como si
estuviera mezclado por la difusion molecular (comparan-
dolo con (1)), pero con un coeficiente aparente de difusion

D, definido por: ¢ 48D,
+ Varios investigadores usan (11) u otros tipos de difusién mo-
2
ac/ar=pLC g .
lecular como: J x?2 con suposiciones particulares

considerando el papel de la difusion molecular longitudinal
y transversal de una relacion tedrica 6 experimental de Da
como una funcion de v ((13) 6 (14)). Simpson (1969), en
un articulo referativo sobre la relacion entre la velocidad
del agua en los poros y el valor del coeficiente longitudinal
de dispersion expone “Los experimentos criticos restantes
pueden llevarse a cabo con una investigacion sistematica
del efecto en la dispersion de los cambios en la difusividad
molecular”. Afios mas tardes Expdsito y otros (1979) pre-
sentaron una revision critica de diferentes teorias utilizadas
para describir el transporte de solutos en medio poroso. Sus
comentarios relacionados con los enfoques de las bases

tedricas sobre mecanica de fluidos y cinematica empleando varias técnicas estadisticas muestran las mejores oportunidades
para perfeccionar la comprension del desplazamiento miscible en un medio poroso reemplazable.
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