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RESUMEN

Se presenta el sistema informatico MODELAGUA, desarrollado para la modelacion de los
procesos geoquimicos que originan la composicion quimica de las aguas naturales, se compara con
otros sistemas comerciales y se explica el algoritmo de los principales calculos que realiza. Como
ejemplos de aplicacion se muestran los resultados obtenidos en la determinacion del origen de la
composicién quimica de las aguas presentes en acuiferos de diferente naturaleza hidrogeoldgica,

desarrollados en sedimentos carbonatados y no carbonatadas de la Sierra del Rosario.
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ABSTRACT

MODELAGUA, software developed for modeling the hydrogeochemical processes, which
originate the chemical composition of the natural waters, is shown and it is compared with other
commercial systems. The algorithm with the main calculations is also discussed. The results of its
application in the determination of the water chemical composition origin which occur at different
hydrogeological nature aquifers developed at carbonate and no carbonate sediments of Sierra del

Rosario is shown.
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INTRODUCCION

Las redes de control de la calidad del agua, que existen en muchos paises, asi como las parcelas
y cuencas experimentales que se instalan en amplios intervalos de tiempo, generan un volumen tal
de datos que para su procesamiento es necesario la existencia de sistemas computarizados rapidos y

eficaces. (Fagundo y Alvarez, 1997).

Entre los paquetes de programa de tipo hidrogeoquimico se encuentran NETPATH, PHREEQE y
BALANCE. El NETPATH y el PHREEQE realizan calculos quimico-fisicos como la distribucién
de las distintas especies en solucidn, las concentraciones molales y actividades de los iones y los
estados de equilibrios respecto a las fases solidas. Ademas permiten calcular diferentes tipos de
reacciones quimicas en diferentes condiciones como son mezcla de dos disoluciones y evolucion de

las reacciones al afiadir un numero determinado de elementos quimicos.

El programa BALANCE por su parte, se basa solamente en el modelo de balance de masas y
calcula la cantidad de cada fase solida que entra o sale de la disolucién a lo largo de una linea de
flujo, necesaria para justificar los cambios quimicos observados entre los dos puntos. Permite

ademas abordar problemas de mezcla y de reacciones redox. (Scientific Software Group, 1998).

La principal limitacion de estos sistemas es que al estar implementados en FORTRAN, exigen

una entrada en un formato muy estricto y no permiten la utilizacion de bases de datos estandar.

En este trabajo se describe el sistema MODELAGUA que al igual que el BALANCE se basa en
el modelo de balance de masas pero presenta la ventaja de estar soportado sobre Windows, lo que le
proporciona mayor flexibilidad de entrada de datos y mayor facilidad de operacion. El programa

incorpora también modelos de mezcla de aguas y de reconocimiento de patrones.

Por ultimo se presenta el resultado de la aplicacion del programa al estudio de sistemas
hidrogeoquimicos de caracteristicas diferentes como son los acuiferos carbonatados y los acuiferos

no carbonatados de la Sierra del Rosario.



MATERIALES Y METODOS

Para la realizacion de este trabajo se seleccionaron muestras de la Sierra del Rosario
correspondientes a un estudio de exploracion detallado realizado por Pelaez et al (1993) y a
mestreos mas recientes efectuados por Gonzalez et al (2000).

Las mediciones de los parametros geoquimicos se realizaron en el campo, mediante pHmetro y
medidor de temperatura y potencial redox. Los contenidos de CO, y H,S, asi como la alcalinidad
total (HCO; + COs3%) fueron también determinados en el campo, mientras que los restantes
macroconstituyentes (CI, SO,%, Ca®*, Na*, K* y Mg*") se analizaron en el laboratorio antes de las
24 horas de tomadas las muestras. Las marchas analiticas se efectuaron mediante las técnicas

analiticas estandar (APHA, AWWA, WPCF, 1992).

RESULTADOS Y DISCUSION

El programa Modelagua fue desarrollado en Borland Delphi 4 sobre Windows (figura 1). Su
objetivo fundamental es comparar la composicion quimica de una muestra de estudio, con una o dos
muestras de referencias para llegar a la determinacién de los procesos quimicos que dieron lugar a

su composicion mediante calculo de balance de masas o anélisis de mezcla.
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Figura 1) Ventana principal del programa MODELAGUA.



Si dos aguas se encuentran conectadas en una misma linea de flujo, se debe esperar que ambas
posean la misma composicion quimica, de no ser asi resulta claro que durante la trayectoria de la
primera muestra hasta la segunda, han ocurrido procesos quimicos que modificaron su composicion.
Esta diferencia de composicion o delta i6nico puede entonces ser utilizada para la determinacion de

los procesos quimicos que tienen lugar en la region (figura 2).

Ci = Ci(final) — F * Cj(inicial)

(1

» Ci(final): Concentracion del compuesto i en la solucién final.
» Ci(inicial): Concentracion del compuesto i en la solucidn inicial.
> F Factor de concentracion por evapotranspiracion.
> Gy Delta ionico.
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Figura 2) Ventana de ajuste del delta ionico del programa MODELAGUA.

En el caso que la solucion final se deba a la mezcla de dos soluciones A 'y B, el delta ionico sera
la diferencia entre la composicion final de la muestra y el promedio de la composicion de las
soluciones iniciales. (Pascual, 1990).

Ci = Ci(final)- [x(Caj) + (1 - x)(Chy)] (I

» X Tanto por uno de mezcla para el componente A

> (1-x) Tanto por uno de mezcla para el componente B



El primer paso en el célculo es la determinacion del factor de concentracion o el factor de mezcla
segun el caso. Para esto es necesario la seleccion de un ion conservativo (q), es decir, un ion que no
participe en ningun proceso, por lo que para ese ion debe cumplirse Cy=0, sustituyendo y

despejando en (1) se tiene:
F = Cy(final) / Cqy(inicial) (D)

De este modo (ec. Ill) el programa calcula F segln el ion conservativo que se seleccione y
sustituyendo en (1) calcula el delta ionico para el resto de los iones. Para el caso de mezclas el
procedimiento es el mismo, calculandose el factor de mezcla (x) al sustituir y despejar C4=0en la

ecuacion (I1).

Una vez conocido el valor del delta idnico se puede efectuar el balance de masas (figura 3) para
la determinacion de los procesos quimicos presentes. El célculo del balance de masas se realiza

mediante la solucion de un sistema de ecuaciones lineales de la forma (Appelo y Postma, 1993):

Ci = Yk a*bik (V)
> ax. Masa transferida en cada proceso k (valor a calcular).
> bik: Coeficiente estequiométrico de cada componente i en cada reaccién k.
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Figura 3) Ventana de seleccion de los procesos quimicas a modelar y calculo de la masa transferida

en cada una.



Finalmente se obtiene un reporte con los procesos geogquimicos que da origen a la composicion

de la muestra estudiada y la cantidad de material transformado por cada uno (tabla 1).

Tabla 1) Balance de masas y procesos geoquimicos producidos por extraccion de las lluvias en

sedimentos no carbonatados (ultrabasicas) de la Sierra del Rosario. Concentraciones en mmol/I.

DATOS: H4SiO4 | H2S [CO2 | CL |HCO3| SO4 | NA | CA | MG | K

Cajalbana 1,10] 000 006 045 370 006] 055 006 185 002
luvia 0,00 000] 005 016 020 000 021 004 003 001
Factor de concentracion: 2,81

DELTAIONICO:| 1,10/ 000 001 000 314 006 -0,04f -0,05 1,77] 001
PROCESOS:

Serpentina (Dis.) 1,18| 0,00 -354/ 000] 354 0,00 000/ 000 177| 0,00
Caolinita-Albita 008 000 004 000 -004] 000 -0,04 000 000 0,00|
Caolinita-Anorthita| 0,00 0,00] 0,10 0,00 -0,10] 000 000 -005 0,00 0,00
Pirita - Hemetita 000 000 012[ 000 -012] 006 000 000 000 0,00|
CO2 (biogénico) 000 000 315 000 000 000 000 000 000 000|
CO2 - HCO3 000/ 000/ 014/ 000 -0,14 000 000/ 000 000 0,00
TOTAL: 1,100 000 001 000 314 006 -0,04f -0,05 1,77] 0,00
ERROR: 0,00 000/ 000 000 000 000 000 000 000 001

Procesos geoquimicos:

3.54 CO;, + 2.95 H,0 + 0.30 Mgs(Siz0s)(OH)s = 1.77 Mg + 3.54 HCOjy + 1.18 H4SiO,
Serpentina

0.04 Na" + 0.04 HCO5; + 0.08 H,SiO, + 0.02 Al,SiOg(OH), = 0.04 CO, + 0.22 H,0 + 0.04NaAlSi;Og
Caolinita

Albita

0.05 Ca®* + 0.10 HCOs; + 0.05 Al;SiOg(OH), = 0.10 CO, + 0.15 H,0 + 0.05 CaAl,Si,0s
Anorthita

Caolinita

0.03 FeS, + 0.11 O, + 0.12 HCO; = 0.03 Fe(OH); + 0.06 S0,* +0.12 CO, + 0.02 H,O
Hematita

Pirita

3.15CH,0 +3.150, = 3.15CO, + 3.15 H,0



El programa Modelagua se aplicé al estudio de sedimentos carbonatados y no carbonatadas de la
Sierra del Rosario determinandose los procesos geoguimicos que originan la composicion de sus
aguas Y la proporcién en que cada uno de los minerales es transformado en los diferentes acuiferos

presentes en estas zonas.

La region de la Sierra del Rosario se caracteriza por la cantidad y diversidad de sus aguas, lo cual
se debe a las complejas condiciones geoldgicas e hidrolégicas existentes, como consecuencia del
desplazamiento y transporte tectonico de rocas de diferente naturaleza, asi como la presencia de
numerosas fallas orientadas en diferentes direcciones. Por sus caracteristicas litologicas se pueden
distinguir entre acuiferos carbonatados, formados fundamentalmente por calizas, y acuiferos no
carbonatados, constituidos por aluminosilicatos de tipos acidos (aleurolitas, argilitas, areniscass y
silicatos), basicos (serpentinitas, harzburgitas y otras rocas serpentinizadas) y ultrabasicos (Fagundo

et al, 1993).

En los acuiferos carbonatados de la Sierra del Rosario se determinaron procesos de disolucion
congruente de calcita, dolomita y halita, disolucion incongruente de albita y microclino, procesos de
redox que implican oxidacion de pirita y reduccion parcial de sulfatos, asi como procesos de

generacion biogénica de CO» y de precipitacion de silice, especialmente en la zona mas profunda.

En la region no carbonatada se determinaron procesos de disolucion de halita y serpentina,
disolucion incongruente de plagioclasas (albita, microclino y anorthita), oxidacion de pirita,

reduccion de sulfatos y generacion de CO..

En ambos tipos de acuiferos los procesos ocurren con mayor intensidad, por lo general, en las
zonas mas profundas, como resultado del aumento de la presion de CO,, asi como de una mayor

temperatura producto del calentamiento geotérmico.

Estos resultados fueron validados con criterios quimico-fisicos mediante la confeccion de
diagramas de estabilidad, determinacion de indices de saturacion y andlisis del estado redox

mediante graficos pH-Eh. (Fagundo-Sierra, 2000)



Tabla 3) Procesos geoquimicos en acuiferos carbonatados.

Proceso Zonano |Zona saturada ana de_ saturacion y Total
saturada circulacion profunda
Calcita (D) CaCO; 188 (16 %) 94 (8 %) 896 (76 %) 1178
Dolomita (D) |CaMg(COs),| 19 (6 %) 49 (16 %) 244 (76 %) 311
Halita (D/P) NaCl 0 (0 %) 36 (100 %) 0 (0 %) 36
Albita (D/P) NaAlSizOs | 66 (4 %) 0 (0 %) 1483 (96 %) 1548
Pirita (O) FeS, 23 (2 %) 49 (4 %) 1093 (94 %) 1165
Formacion de HzS 0 (0 %) 17 (70 %) 7 (30 %) 24
H,S (R)

Microclino (D) | KAISizOg 0 (0 %) 0 (0 %) 19 (100 %) 19
Cuarzo (P) SiO, 0 (0 %) 0 (0 %) 702 (100 %) 702
E;?ég‘:l%‘zg g | €O |87 B | 63 (2%) 792 (-100 %)

Tabla 4) Procesos geoquimicos en acuiferos no carbonatados

Proceso Acuiferos en rocas ultrabasicas| Acuiferos en rocas acidas Total
Somero Profundo Somero Profundo

Halita (D) NaCl 0 (0 %) 15 (100 %) 0(0%) | 212 (100%)| 227
Serpentina (D)| Mgs(Si-Os)(OH),| 131 (87 %) 16 (11 %) 11 (18%) | 50 (82 %) | 208
Albita (D/P) NaAlSizOg 0 (0%) 1153 (100 %) | 815 (33 %) | 1596 (66 %) | 3564
Microclino (D))  KAISi;Og 0 (0 %) 39 (100 %) | 25(23%) | 83 (77 %) | 147
Anorthita (D/F  CaAl,;Si,Og 0 (0%) 1390 (100 %) | 22 (13%) | 147 (87 %) | 1559
Pirita (O) FeS, 26 (41%) 375 (59 %) 22 (2%) | 925 (98 %) | 1348
Sulfato (R) H.,S 0 (0 %) 426 (100 %) 0 (0%) | 120 (100 %) | 546
Cuarzo (P) SiO, 0 (0%) 559 (100 %) |[-400 (32 %) | 845 (68 %) | 1004
E;?ég‘:l%‘zg ) Co, 140 (69%) | -63 (100%) | 119 (11%) | 148 (89 %) | 218

D: disolucidén
O: oxidacion

G: generacion

P: precipitacion

R: reduccién

E: escape

Concentraciones en mg/l (%)




CONCLUSIONES

1. Se desarrolld6 un nuevo sistema informatico (MODELAGUA) para la modelacion de los
procesos geoquimicos que originan la composiciéon quimica de las aguas naturales. En el mismo
se integran modelos de balance de masas, analisis de mezcla de aguas y reconocimiento de

patrones hidrogeoquimicos.

2. Se demostré la aplicabilidad del programa MODELAGUA a través del estudio de sistemas
hidrogeoquimicos de caracteristicas diferentes como son los acuiferos carbonatados y los

acuiferos no carbonatados.

3. Se determinaron los procesos geoquimicos que originan la composicion quimica de las aguas de
los acuiferos carbonatados y no carbonatados de la Sierra del Rosario, asi como la proporcion de

minerales transformados por la accion de los mismos.
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