Contribucién a la Educacion y la Proteccion Ambiental. Vol. 6. (2005) ISBN: 959-7136-35-X

HIDROGEOQUIM

J. R. Fagundo y otros Q 58

HIDROGEOQUIM

J. R. Fagundo Castillo*, P. Gonzalez Hernandez', M. Suarez Mufioz*, J. Fagundo Sierra®, C. Melian
Rodriguez, E. Alvarez Varela®.

1-Centro Nacional de Medicina Natural y Tradicional (CENAMENT). 44 esq 5 ®. Playa
2-Centro Nacional de Investigaciones Cientificas. e-mail: juanrfag@infomed.sld.cu

RESUMEN

HIDROGEOQUIM es un paquete de programas, elaborado en DELPHI 3 e implementado sobre
Windows, que permite el procesamiento rapido y eficaz de informacion hidroquimica (datos de analisis
fisicos y quimicos del agua). Su importancia practica radica en que puede ser usado tanto en la
evaluacion de las propiedades de los recursos hidricos y yacimientos de aguas minerales, como con
fines docentes en cursos de Hidrogeoquimica, Hidroquimica y Calidad del Agua, Quimica Ambiental y
otros relacionados con la hidrogeologia y la hidrogeoquimica. El sistema permite ademas realizar una
caracterizacion de aguas naturales superficiales o subterraneas, afectadas o no por la accion del hombre
0 la intrusion salina. Es un Sistema integrador que unifica los sistemas SAPHIQ e HIDROINPUT e
interactUa con las bases de datos TERMADAT y PRODAT, unién que le permite al sistema de célculo
SAPHIQ tener amplia interaccion con bases de datos y facilidades de entrada incorporadas con
HIDROINPUT. Permite expresar las Ci en diferentes unidades, calcula la dureza y la mineralizacion,
determinando en cada caso los principales estadigrafos del fichero. También determina relaciones
iGnicas de interés geoquimico; asi como los indices de agresividad de las aguas, ademas de permitir la
representacion grafica en funcion del tiempo y de la dureza de diferentes parametros e indices.
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ABSTRACT

HIDROGEOQUIM is a program package, elaborated in DELPHI 3 for Windows, allowing a easy
manipulation of the hydrochemical information (water physic-chemical data). It can be used in the
evaluation of hydric resources and mineral water deposit as well as a instrument in Hydrogeochemistry,
Hydrochemistry and Water Quality courses. This system allow the characterization of deep and
superficial natural waters, affected or not by sea intrusion or human activity. It is a system that unifies
SAPHIQ and HIDROINPUT and interacts with TERMADAT and PRODAT databases. The
software express the Ci in different units, calculate hardness, mineralization, and the statistical indexes
in each case. It also determines geochemical relationships, water aggressiveness, temporal series, and
different graphical representations.

Key words: software, water, quality

INTRODUCCION

El empleo de cddigos basados en modelos quimico - fisicos ha abierto un novedoso campo de
aplicaciones en la hidrogeologia (Martinez et al, 2000: Carrera et al, 2005). En la década de 1970
aparecieron los primeros trabajos referidos a programas de computacion, que permitieron simplificar
los complejos calculos que son necesarios realizar para determinar el estado de equilibrio del agua con
respecto a diferentes minerales: Truesdell y Jones, 1974; Jacobson y Langmuir, 1975; Fagundo y
Valdés; 1975, Wigley, 1977 La evolucion de estos programas, especialmente WATEC (Truesdell y
Jones, 1974), dio lugar a otros mas modernos, con mayores facilidades para su aplicacion por parte de
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los hidroge6logos: BALANCE (Parkhurst et al., 1982); NETPATH (Plummer et al., 1991); PREEQC
(Parkhurst y Appelo, 1999). En Cuba en los afios recientes han sido implementado algunos sistemas
informaticos basados en modelos termodinamicos (SAPHIQ, Alvarez y Fagundo, 1991), cinéticos
(SIMUCIN; Alvarez y Fagundo, 1995), de reconocimiento de patrones (SAMA,; Alvarez et al, 1990a;
SACAN; Tillan et al., 1996) y de balance de masas y mezcla de aguas (MODELAGUA, Fagundo-
Sierra et al., 2001): asi como sistemas de bases de datos que facilitan el empleo de los programas de
computacion: PRODAT (Delegacion INRH Pinar del Rio, 2002), TERMADAT (Fagundo-Sierra et al,
2002).

Desde la década del 80, se han realizando por el colectivo de autores, una serie de investigaciones
relacionadas con la caracterizacion de acuiferos y cuencas hidrograficas (Fagundo et al, 2003), y para
cumplimentar este objetivo se desarrollaron varios software especificos (SAPHIQ, SAMA,
BATOMET, GEOQUIM, SACAN y SIMUCIN), que con el paso del tiempo fueron ademas
introducidos en el pais, asi como en algunas universidades extranjeras. Las primeras versiones de estos
programas se desarrollaron en lenguaje TURBO PASCAL vy tenian ciertas limitaciones en la ejecucion
y entrada de datos, por lo cual, ha sido implementado este nuevo sistema denominado
HIDROGEOQUIM, en lenguaje DELPHI 3 sobre WINDOWS.

El objetivo de este sistema informatico es evaluar las propiedades de las fuentes de aguas naturales
(rios, lagos, embalses, manantiales, pozos, datos de redes de calidad, etc.) para diferentes usos.

Es un Sistema integrador que unifica los sistemas SAPHIQ e HIDROINPUT e interactia con las
bases de datos TERMADAT y PRODAT, unién que le permite al sistema de calculo SAPHIQ tener
amplia interaccion con bases de datos y facilidades de entrada incorporadas con HIDROINPUT. Es
importante considerar que a partir de la elaboracion de este paquete se facilita la entrada de datos al
sistema provenientes de Excel, Access y otros programas y la exportacionén de datos, tablas y gréaficos
a otros sistemas, lo que no era posible en los sistemas anteriores, dando como resultado que el usuario
tuviera algunas dificultades en la importacion y exportacion de la data y en muchos casos llevando a la
entrada manual de los datos.

MATERIALES Y METODOS

Los datos hidroguimicos utilizados para la implementacion del sistema corresponden a muestreos
efectuados en el poligono experimental del Pan de Guajaibdn, Sierra del Rosario, durante el intervalo
1984-1989 (Fagundo et al, 1993) y a trabajos de seguimiento realizados por el INRH en los acueductos
de Lopez Pefia y La Coloma, Pinar del Rio, entre 1974 y 1988 (en: Alvarez et al, 1997).

Las mediciones de pardmetros fisico-quimicos se realizaron en el campo mediante medidores de pH y
conductimetros portétiles. EI contenido de CO, y los principales macroconstituyentes se analizaron en
laboratorios de campo (Pan de Guajaibdn) y en las instalaciones del INRH (Lopez Pefia y La Coloma)
mediante las técnicas analiticas estdndar (APHA, AWWA, WPCF, 1971).

Para la programacion se utilizé el programa Delphi 3 para Windows y se trabajo sobre la base del
software SAPHIQ, al cual se le hicieron modificaciones y se le unificO el programa nuevo
HIDROINPUT.

RESULTADOS Y DISCUSION

Este sistema informatico consta de varios subsistemas disefiados con el objetivo de evaluar las
propiedades quimico-fisicas de las aguas naturales y minerales con vistas a su utilizacion en diferentes
usos, asi como para el monitoreo y control de su calidad de forma automatizada. Es util para la
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caracterizacion hidroquimica espacial y temporal de aguas naturales en general (superficiales y

subterraneas de tipo natural acuifera, natural mineral o mineromedicinal). En el caso de aguas

estratificadas en profundidad (embalses, acuiferos costeros, etc.), brinda la posibilidad adicional de

establecer los patrones hidrogeoquimicos correspondiente a cada estrato u horizonte acuifero.

Las opciones del sistema como resultado de la programacién son:

Entrada de Datos
Permite la entrada de datos de un fichero o a partir del teclado.
Los ficheros que son utilizados con esta opcion tienen la siguiente estructura:

e Muestra

* Fecha

e Hora

* Temperatura

° pH

e Conductividad eléctrica
b C02

e HCO3, COs3, Cl, SO4, Ca, Mg, Na+K, Dureza (CaCOs)

Permite importar datos que se encuentren en los siguientes formatos:

» Archivo dbf (*.dbf)

» Tabla de Paradox (*.db)

» Base de datos de ACCESS (*.mdb)

» Hojas de célculo de excel (*.xIs)

Permite la entrada de datos directamente de los sistemas de base de datos:
» TermaDat

» ProDat

» Access

Graficos
Gréficos en funcion del tiempo:
Permite obtener las funciones temporales de las siguientes variables:
Temperatura, pH, CE, CO2, Mineralizacion, Dureza, TSS, RSC, RSD y RSY. Se fija el periodo de
tiempo para el cual se desea realizar el grafico. Se muestra una ventana con la fecha inicial y final del
fichero de datos que se est& procesando. Para realizar los gréficos de la temperatura, el pH, el CO, y la
Conductividad eléctrica se toman los datos originales. En el caso de la mineralizacion, la dureza y el
TSS se convierten a mg/l. Las variables RSC, RSD y RSY se toman del célculo de los indices quimico-
fisicos. En todos los casos se calcula el coeficiente de variacion definido por la formula:

cv=s/x * 100
donde s: desviacion estandar
X : media aritmética
Esta magnitud se expresa en porciento y permite conocer el grado de fluctuacion estacional de las
variables estudiadas, lo cual esta relacionado con la respuesta de las aguas a las variaciones del régimen
de lluvias y en forma indirecta ofrece informacion sobre las caracteristicas del drenaje en la cuenca.
Con los graficos temporales se puede hacer andlisis de tendencia en forma cualitativa, lo cual permite
hacer pronosticos sobre la evolucion de la calidad de las aguas, como se muestra en la figura 1.
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Diagrama de Tillman-Trombe:
Permite apreciar el grado de saturacion de un agua, para una temperatura dada, en funcion del pH y la
dureza.
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Figura 1. Determinacion de serie temporal de conductividad eléctrica (CE) de un agua que presenta un
deterioro progresivo de su calidad

Calculos Numéricos

Concentraciones en mg/I:

Permite obtener los datos originales en mg/l. Ademas se calcula el Na+K, el TSS (Total de sélidos
Solubles), la dureza (CaCOg3) y la mineralizacion en términos de residuo seco, que se basa en una
relacion matematica entre la mineralizacion y la conductividad eléctrica.

Concentraciones en % meq/I:

Muestra los datos originales en %meqg/l, lo cual permite realizar estudios geoquimicos. Esta
informacidn es Util para clasificar las aguas y constituye la base de algunos tipos de representaciones
graficas.

A continuacion, en la Figura 2, se muestra la presentacion de los datos y los célculos de los estadigrafos
a traves del modulo mejorado de SAPHIQ en el HIDROGEOQUIM.

Conductividad Teorica:
Modelo de Dudley:
Segun este modelo se calcula la conductividad eléctrica (CE) tedrica utilizando la formula:

logCE; =log Z C;S; —0.03log Z C,

Modelo de Miller:
Utilizando este modelo la CE tedrica tiene la siguiente expresion:

CE; = ai (CS)
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Los datos obtenidos entonces a partir de la conductividad teorica (Figura 3), permitira establecer la
calidad de los datos, de la conductividad real y de la determinacion de los iones.
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Figura. 2. Presentacion de los datos
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Figura 3. Presentacion de los resultados obtenidos en los modelos de conductividad tedrica
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Relaciones ionicas:

Las relaciones idnicas permiten definir las propiedades hidrogeolégicas de un acuifero y determinar si
las mismas estan afectadas por elementos ajenos al medio geoldgico. Este programa permite el calculo
de las relaciones entre cada ion y la suma total de iones, asi como otras relaciones idnicas reportadas en
la literatura. Tiene las siguientes opciones:

Con la suma total de iones:

Se calcula:

HCO3/Suma, Cl/Suma, SO,/Suma, Ca/Suma, Mg/Suma, Na+K/Suma

donde Suma representa la suma total de los iones.

Simples:

Se calcula

Ca/Mg, NaK/Ca, NaK/Mg, SO,/Ca, Cl/NaK, CI/SO4, CI/HCO3, SO,/HCO;, Ca/HCO3

Complejas:

Se calcula

(CatMg)/NaK, HCO3/(Ca+HCO3), HCO3/(SO4+Cl), SO4/(CI+HCO3), Cl/(SO4+HCO3), (Cl-Nak)/NaK.
La forma de presentacion de los resultados obtenidos se muestra en la figura 4.
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Figura 4. Relaciones ionicas

indices quimico-fisicos:
Relaciones Concentracion ionica-Conductividad eléctrica:
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Esta opcion permite determinar las relaciones entre la concentracion de cada ion y la conductividad

eléctrica. Se calculan ademéas las relaciones entre la suma idnica, el TSS y la dureza con la

conductividad eléctrica. Estas relaciones pueden utilizarse para caracterizar acuiferos y evaluar la

posibilidad de encontrar modelos de correlacién para el control de la composicion quimica y la

mineralizacion de las aguas mediante mediciones de conductividad eléctrica.

Modelos de Back y Tillman-Trombe

Permiten determinar en las aguas naturales, la capacidad de un agua de disolucion de los minerales
calcita, dolomita y yeso, la cantidad de CO; disuelto y el pH de saturacion.

Modelo de Tillman-Trombe: Se calcula el pH de saturacion y el indice de Tillman-Trombe.

Modelo de Back: Se calculan la fuerza idnica y los indices de saturacion de la calcita, la dolomita y el
yeso, mediante las formulas:

2+ 2-
RSC =log (Ca™)(CO, )

(Ca*")(Mg*")(CO,™)
Kd

log (3 )(S0.)
K

y

RSD =log

RSY =

pH
850
FEQ
6. 70 ) ) . .ﬂ,;__;__v;;.h..___f___h‘;_"- 15°C
' 0 ! e c—
i i i ."’_’) 20C
580 o D . I T R Lo P
g90) . Ll . . L.
4. OD 1 1 1 1
0.00 90,00 150.00 270.00 360.00 450,00
Dureza

Figura 5. Digrama de Tillman Trombe

Valores de pk a la temperatura del agua:
Se calcula pkB, pk1, pk2, pkC, pkD, pkY, CaHCO3;, MgHCO3;, CaCO3

Molalidades ionicas:
Se calcula para HCOg3, CI, SO,, Ca, Mg, Na, CO3, H,CO3, HSO,
Esto puede ser representado en la figura 6.
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Figura 6. Presentacion de los resultados obtenidos en el célculo de las molalidades ionicas

Coeficientes de actividad:

Se calculan para el Ca, Mg, HCO3, SO4, Na, CO3, CaHCO3, MgHCO3, HSO,4, NaSO,4, NaCO3
Actualidad y novedad

Los programas hasta ahora desarrollados, en su conjunto, constituyen herramientas de gran utilidad para
la evaluacion de las propiedades hidroguimicas y el control de la calidad de las aguas en acuiferos y
cuencas hidrograficas. Algunos de estos software realizan operaciones similares a las que se hacen por
otros sistemas informéticos comerciales. Sin embargo, la gran mayoria de los algoritmos que
implementados en el conjunto de software desarrollados hasta el presente con la participacion de
especialistas de CENAMENT son novedosos, y no existe ningn programa comercial que realice esas
operaciones.

CONCLUSIONES

Sobre la base de los principios que rigen el proceso de adquisicion de la composicion quimica de las
aguas naturales, se disefid e implementé un sistema automatizado (HIDROGEOQUIM) para
caracterizar, desde el punto de vista hidrogeoquimico, las aguas subterraneas y superficiales que drenan
los que acuiferos y discurren por cuencas hidrograficas respectivamente. Tiene aplicacion en diferentes
instituciones que estudian las propiedades del agua y con fines docentes.

RECOMENDACIONES

Continuar la introduccion y generalizacion de este sistema informatico en aquellos organismo e
instituciones que se dedican a evaluar y controlar la calidad de las aguas fines de abasto y uso
terapéutico. Para una mejor explotacion de este programa es necesario formar especialistas en el campo
de la hidrogeoquimica, que dominen principios de la Quimica Fisica y la Hidrogeologia.
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