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Resumen. En este trabajo, presentamos y calibramos un modelo de calidad
de agua basado en primeros principios, el cual representa los procesos
ecologicos a través de un complejo set de ecuaciones algebraico-
diferenciales. EI modelo requiere la estimacion de numerosos pardmetros
para ajustar a las condiciones ambientales especificas del sitio en estudio. Se
consideran los gradientes de las variables de estado a lo largo de la columna
de agua, resultando en un sistema de ecuaciones algebraicas y diferenciales
a derivadas parciales. Luego, el sistema es transformado a un sistema
ordinario diferencial-algebraico (EDA) por discretizacion espacial del
cuerpo de agua en capas horizontales. Los principales parametros
biogeoquimicos del modelo son obtenidos por resolucion de un problema de
estimacion dindmica de parametros, sujeto al EDA formulado. Los
parametros calculados permiten una representacion apropiada de la

dinamica del cuerpo de agua, como se muestra en los resultados numéricos.

Palabras clave: Modelo Ecol6gico, Embalse Los Molinos, Calibracion.

AAIQ Asociacion Argentina de Ingenieros Quimicos - CSPQ



VII CAIQ 2013 y 2das JASP

1. Introduccién

La eutrofizacién de lagos, rios y zonas costeras se ha intensificado recientemente por
la creciente descarga de nutrientes a los cuerpos de agua. Las actividades humanas,
como las industriales y agricolas, son la principal causa de este problema ambiental que
afecta directamente la biomasa de fitoplancton. En este contexto, la formulacién de
modelos de eutrofizacién capaces de describir los principales fendmenos fisicos,
quimicos y bioldgicos relacionados con la biomasa de fitoplancton y la dinamica de
nutrientes son esenciales para el manejo del recurso hidrico (Estrada et al., 2011). Este
tipo de modelos representan los procesos ecologicos a traves de un complejo set de
ecuaciones algebraico-diferenciales que contienen coeficientes de velocidad que deben
ser estimados para ajustar a las condiciones ambientales especificas del sitio en estudio.
En consecuencia, el primer paso para el desarrollo de un modelo de eutrofizacion es
resolver un problema de estimacion dindmica de parametros. Este problema puede ser
resuelto a través de diferentes estrategias. Zhang et al. (2004) calibraron los parametros
fisicos y quimicos del modelo por prueba y error empleando un procedimiento
secuencial para determinar los parametros de fitoplancton y zooplancton usando la
exergia como funcién objetivo. Shen y Kuo (1996) utilizaron un método variacional
para estimar los pardmetros cinéticos desconocidos. Shen (2006) propuso una funcién
objetivo basada en minimos cuadrados y aplic6 un método de Gauss-Newton
modificado para resolver el problema de estimacion dinamica de pardmetros. Mas
recientemente (Estrada, 2009) resolvieron el problema de estimacion dindmica en un
marco de optimizacion simultanea y utilizaron una funcién objetivo basada en minimos
cuadrados ponderados para determinar los valores de los parametros mas sensitivos del
modelo establecidos en base a un andlisis de sensibilidad global (Estrada y Diaz, 2010.

En este trabajo, formulamos un problema de estimacion dinamica de pardmetros con
una funcién objetivo de cuadrados minimos ponderados sujeto a un modelo de gran
escala representado por un sistema complejo de ecuaciones diferenciales parciales
algebraicas (EDPA) que resulta de los balances de masa dinamicos de los principales
grupos de fitoplancton observados durante el afio 2007 (dinofitas y criptdfitas),
nutrientes (nitrato, nitrito, amonio, nitrégeno organico, fosfato y fosforo organico),

oxigeno disuelto y demanda bioquimica de oxigeno. Las ecuaciones algebraicas
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representan los perfiles de temperatura, radiacion solar, precipitaciones, evaporacion,
caudal de los afluentes y sus concentraciones de nutrientes asociadas; asi como las
ecuaciones de velocidad. Luego, el sistema EDPA es transformado a un sistema
ordinario diferencial-algebraico (EDA) por discretizacion espacial del cuerpo de agua
en capas horizontales.

El presente estudio ha sido realizado con base a datos observados para el embalse
Los Molinos ubicado en la Provincia de Cordoba (Argentina), que provee de agua
potable a medio millén de habitantes de la Ciudad de Cordoba. El problema de
estimacion de parametros ha sido formulado en un entorno de optimizacion dinamica, y
resuelto con una estrategia de parametrizacion del vector de variables de control
(gPROMS, 2012). Los resultados permiten una representacion adecuada de la dindmica

observada en el cuerpo de agua en estudio.

2. Area de Estudio

El embalse Los Molinos es un cuerpo de agua multiproposito ubicado a 65 km al
sudoeste de la ciudad de Cordoba capital. Las coordenadas geogréaficas del espejo de
agua son 31° 43’ 30” S y 64° 32’ 20" W. Fue construido con el propdsito del
abastecimiento de agua potable, la generacién de energia hidroeléctrica, el riego y la
atenuacion de crecidas. Actualmente, abastece de agua potable a medio millon de
habitantes de la ciudad de Cdrdoba. Sus afluentes principales son los rios San Pedro,
Los Espinillos, Del Medio y Los Reartes. El efluente es el rio Los Molinos. Su cuenca
de alimentacion se extiende a lo largo de un area de 978 km” EIl embalse posee una
profundidad media de 14 m, una profundidad maxima de 52 m y su superficie a nivel de
cota de labio de vertedero es de 21.1 km?. Su tiempo de retencion es de 288 dias. Se
tomaron datos fisicos, quimicos y biologicos del cuerpo de agua mensualmente en el
periodo de enero a diciembre de 2007 en cinco estaciones de muestreo (Bazan, 2011).
Se efectuaron analisis bioldgicos cualitativos y cuantitativos, asi como fisico quimicos,
que incluyen la determinacion de concentraciones de nitrato, nitrito, amonio, nitrégeno
total, fosfato, fésforo total, carbono organico y sales, oxigeno disuelto, temperatura del
agua, pH y profundidad del disco de Secchi (profundidad a la cual puede observarse el

disco desde afuera del agua). EI embalse Los Molinos es un cuerpo de agua
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multipropdsito sometido a un gran impacto como consecuencia de practicas agricola-
ganaderas y de un creciente desarrollo urbanistico en su cuenca. Estas actividades
contribuyen al aporte de nutrientes al embalse, especialmente el fosforo, constituyendo
éste uno de los factores esenciales para el crecimiento del fitoplancton. Entre las algas
que han desarrollado florecimientos se destaca Ceratium hirundinella (perteneciente a la
division Pyrrhophyta clase Dinophyceae) marcando su predominio durante el verano y
principio de otofio. Los eventos de mortandad de peces en el embalse Los Molinos
asociados a la presencia de C. hirundinella no son desconocidos, se han registrado tres
sucesos similares en los afios 1999, 2005 y 2006. Por otra parte, se conoce que el estado
trofico actual del cuerpo de agua es mesotréfico, es decir que avanza hacia un estado
eutrofico (con elevada concentracion de nutrientes) a menos que se tomen medidas de
gestion adecuadas (Cossavella, 2003; Estrada et al., 2009; Bazén, 2011). Aunque se ha
realizado el monitoreo de este Embalse y existen estudios preliminares de sus
parametros fisicos (Corral et al., 2002 y 2004), no se han desarrollado hasta el presente,
modelos en entornos dinamicos, que permitan la formulacion de problemas de control
Optimo para la determinacion estrategias de gestion adecuadas de este recurso hidrico.

El modelo planteado requiere datos de entrada de cuatro tipos: a) datos descriptivos
del embalse; b) perfiles de temperatura, radiacion solar, precipitaciones, evaporacion y
caudales de entrada de los tributarios y sus concentraciones de nutrientes asociadas; c)
condiciones iniciales para las variables de estado diferenciales; d) cotas sobre los
parametros del modelo. Las entradas del modelo del punto b) fueron aproximadas con

funciones sinusoidales, como se muestra en la Fig. 1 para la temperatura del agua.
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Fig. 1. Temperatura del agua en la capa superior (m, —) e inferior (o, ---) en funcién
del tiempo.

3. Modelo de Calidad de Agua y Estimacién Dinamica de Parametros

Los modelos de eutrofizacion estan representados por un sistema de ecuaciones
diferenciales parciales algebraicas (EDPA), que se obtiene al formular los balances de
masa para los principales componentes del ecosistema del embalse. En este caso se
consideraron balances dinamicos para los dos principales grupos de fitoplancton
observados (dinofitas y criptofitas), nutrientes (nitrato, nitrito, amonio, nitrégeno
organico, fosfato y fosforo organico), asi como para oxigeno disuelto y demanda
biogquimica de oxigeno. Luego, el sistema es transformado a un sistema ordinario
diferencial-algebraico (DAE) por discretizacion espacial del cuerpo de agua en capas
horizontales. EI embalse Los Molinos es un cuerpo de agua monomictico, estratificado
térmicamente en verano. La segmentacion fisica definida es consistente con las
profundidades epilimnética e hipolimnética observadas. Asi mismo, se consideraron
temperaturas diferenciadas para ambas capas. Las principales hipotesis simplificatorias
que se han asumido en el modelo son: densidad del agua constante, area transversal de

la capa superior constante, el fésforo como nutriente limitante, y concentraciones

AAIQ, Asociacion Argentina de Ingenieros Quimicos - CSPQ



VII CAIQ 2013 y 2das JASP

horizontales promedio (se consideran los gradientes de concentracion espaciales sélo
en la direccion vertical).

Los balances dinamicos en cada capa incluyen los ingresos (de agua y nutrientes) a
partir de los tributarios, las lluvias, la evaporacion, las salidas para potabilizacion y del
rio Los Molinos, los términos de generacion y consumo, la transferencia entre capas, y
la variabilidad de volumen del embalse (a través del cambio en la altura de la capa
superior). Los parametros estimados forman parte de los términos de generacién y
consumo. Los dos grupos de fitoplancton considerados se diferencian en sus tasas
méaximas de crecimiento y mortalidad, la cinetica del fosforo y del nitrogeno y sus
requerimientos de luz.

Ademas de las ecuaciones diferenciales, el modelo posee ecuaciones algebraicas que
consideran los perfiles de temperatura (para cada capa), radiacion solar,
precipitaciones, evaporacion y tributarios (caudales y concentraciones de nutrientes).
Se formularon ecuaciones adicionales para el calculo de la generacion y consumo de
cada componente.

Se considerd una funcion objetivo de minimos cuadrados ponderados. El problema
de estimacion de pardmetros EDA restringido se formulé dentro en un entorno de
optimizacion dinamica y resuelto con una estrategia de parametrizacion del vector de
variables de control (JPROMS, 2012).

La Tabla 1 presenta las ecuaciones del modelo ecol6gico formulado, con base en el
modelo de (Estrada et al., 2009).

Tabla 1. Ecuaciones del modelo de calidad de agua formulado para el Embalse Los

Molinos. i = capa superior (U) e inferior (L). j = Dy, Crip (Dindfita y Criptdéfita).

Balance de masa total

M = — [ZNIN QINk nglln‘ QOUTm + Qprec - Qevap] (1)

= ingresos por tributarios (rios San Pedro, Los Espinillos, Del Medio y Los Reartes).

k = salidas por potabilizacion y rio Los Moalinos.

Balances de masa para las capas horizontales

Capa superior:

dCU]' _ NIN QINUk NOUT QOUTUm kgqA CU] dhu
a = k=1 CINyjk = Em=1 —— Cuj +Tuj ~ Ahuhu( uj = Cij) = hy dt )
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Capa inferior:

dCyj NouT QOUT 1 kgA Crjdhy,
e T — . Ty; —a L — V) — L
dt Zm_l vy CL] + Lj + Ahyhy, (CL] CU}) hy dt (3)

Ecuaciones de Generacién/Consumo:

Ecuaciones de velocidad para fitoplancton

rj = Rij,gTOWt h Rij,resp - Rij,death - Rij,settling (4)
Tasa especifica de crecimiento del fitoplancton Ry growe n = ki growe nf (T)ij f(Di; f(N); Cj (5)
Limitacion de temperatura f(M); = Tiexp (1 - TTi ) Q)
opt opt j
- - -7 10 i 10 L
Limitacion de luz fD)y =—exp(1—-— @)
Igptj Iapt]
Limitacion de nutrientes fN)y = T ®)
Ci,po4+Kpj
. ., T-20
Respiracion R resp = K resp 08 20C; ©)
T-20
Muerte Rij deatn = kj,deathe‘rgl )Cij (10)
. ., Cij
Sedimentacion Rij settling = Kj settling h_f (11)

Tasa de cambio para los compuestos del ciclo de fosforo (fésforo organico —OP, ortofosfato —
PO,)

Ti0p = Riopdeath T Riopminer — RioN settling (12)
r _ {_Ri,PO4,uptake +Ri,PO4,death +Ri,OP,miner i=U (13)
LPO4 —Ripo 4 uptake TRip0o, death TRi,0p miner TRipoysea 1=1L
Liberacion de OP por muerte del fitoplancton  R; op uprake = 2 (Ci]- K; death Opc (fop)) (14)
. o T—20 % Cjj
Mineralizacion de OP Ri,0p miner = Kmp 00 )mci_op (15)
H P4 k setllin 1-
Sedimentacién de OP Riop settling = —= ‘;( foor) Ciop (16)
Captacion de PO, por el fitoplancton Ripo,uptake = 2y (0pe Rj growth ) (17)
Liberacion de PO, por muerte del fitoplancton R;po, death = X (Ci,- K; death Opc (1 — fop)) (18)
Liberacion de PO, desde los sedimentos Rip0,sed = Sp (1 — CL¢) A 19
ne Kpos +Cr,po

Tasa de cambio para los compuestos del ciclo de nitrégeno (nitrégeno organico —ON, nitrato —
NO;, amonio- NH,)

ri,ON = Ri,ON,death + Ri,ON,miner - Ri,ON,settling (20)

IiNO3 = _Ri,NO3,uptake + Ri,NH4,nit - Ri,NO 3,denit (21)
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- _ {_Ri,NH4,uptake —Ri NH 4 nit TRiNH  death TRi,oN miner i=U (22)
LNH4 —RiNH 4,uptake —RiNH 4nit TRiNH 4,death TRioNminer TRiNH sed 1=1L
- - .z — Cl
Tasa de mineralizacion de ON RioN miner = Kunn 050 20 KZ’# LN (23)
mpc j “ij
Liberacion de ON por muerte del fitoplancton R 0N uptake = X (Ci]- K; death Onc (fON)) (24)
. L, _ kon setiting (1=fpon)
Tasa de sedimentacion de ON Ri 0N setting = - Cion (25)
Captacion de NO; por el fitoplancton RiNOsuptake = X ((lnc R growth (1 — Pug 4)) (26)
. .. _ (T-20) K deni
Tasa de denitrificacion RiNosdenit = Kdenit Odenit m iNO3 (27)
Captacion de NH, por el fitoplancton RiNH uptake = 2j (e R growth Puii, ) (28)
. Ci,NH 4 Ci,No 3 F+CiNH 4 KNj
Factor de preferencia de NH Py, =—2——3 4 7 29
P 4 NHy, (knj +CiNn 4 )(knj +CiNo 3) (29)
Liberacion de NH, por muerte del fitoplancton  Riny, death = 2 (Ci]- K; death Onc (1 — fON)) (30)
- -pe -7 _ Cl
Tasa de nitrificacion RiNH ot = Ky 020 _Zipo LN, (31)
A Knit +Cipo
. ., . C
Liberacion de NH, desde el sedimento R N, sed = SN (1 - L—DO) A (32)
S Kpos +CL,po
Tasa de cambio para la concentracién de la demanda bioquimica de oxigeno (BOD)
rigop = RiBoD,death — Ri,BoD oxid — Ri,B0D settling (33)
Generacion de BOD por el fitoplancton Rigop death = % (Rjdeath %oc) (34)
Demanda de DO para oxidacién de la materia organica
_ o (T-20) Cipo )
R1,BOD ,oxid — kbod ebod Kbod +Ci.po C1,BOD (35)
T . ., __ kpop setiing 1—fpBoD )
asa de sedimentacion de BOD R; BoD settling = - Ci gop (36)
Tasa de cambio para la concentracién de oxigeno disuelto (OD)
r _ {Ri,DO,reair _Ri,DO,nit +Ri,D0,resp /photo _Ri,BDO,oxid i=U (37)
DO [ R po nit +Ri,p0 resp /photo —Ri,p0 bod —RiBpo oxid i=L
S ka0{T 72
Tasa de re-aireacion Ru,p0 reair =~ (C* = Cypo) (38)
U
Concentracion de saturacion de DO *? C*=165— %T (39)
DO . I ., _ (T-20) Cipo
consumido en la nitrificacion Riponit = Knit Onit WCLNH 4+%on (40)
nit i,DO
Produccién neta de oxigeno por respiracion/fotosintesis
Ri,DO,resp /phot = (Zj(Ri]’,growth - Rij,resp )) Ooc (41)
p : Ksod G(Td_zo) CL,po
Demanda de oxigeno del sedimento Riposed = 50 - (42)

hy, Ksod +CL,00
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& Zhang et al., 2004.

4. Resultados

El problema de optimizacion para estimar los valores de 10 parametros en el modelo

de calidad de agua formulado para el embalse Los Molinos tiene 19 ecuaciones

diferenciales y 51 algebraicas, luego de la discretizacién espacial en dos capas. Se

consider6 un horizonte de 330 dias ya que para este periodo se conocian los datos de

entrada necesarios para el modelo. Los parametros estimados se muestran en la Tabla 2.

Tabla 2. Pardmetros éptimos obtenidos para el modelo de calidad de agua formulado (ver

Tabla 1).

Simbolo Descripcion Valor

Kcrip growe n  T@Sa maxima de crecimiento de criptofitas (d?h 0.833528

kpy growt h Tasa maxima de crecimiento de dinéfitas (d™) 1.0851

ko Tasa de mineralizacion de fosforo organico (d™) 0.099

Kyt Constante a la mitad de saturacion para la limitacion por O, de la  0.148665
nitrificacion (mg.l™)

Kpcrip Constante a la mitad de saturacion para la captacion de P por 0.0170722
criptofitas (mgP.I™)

Kppy Constante a la mitad de saturacion para la captacion de P por 0.00447164
dinofitas (mgP.I™")

Lopt ¢, Intensidad de luz 6ptima de crecimiento de criptéfitas (ly.d™) 50

Lopt 1, Intensidad de luz 6ptima de crecimiento de dindfitas (ly.d™) 197.3

Topt ¢v Temperatura 6ptima de crecimiento de criptéfita (°C) 33

Topt by Temperatura 6ptima de crecimiento de dindfita (°C) 18

Los valores obtenidos permiten el célculo de los perfiles de las variables de estado,

los cuales representan satisfactoriamente los datos obtenidos para el embalse (ver Fig.

2). La Fig. 2 muestra los perfiles de dinofitas, criptdfitas, nitrato, fosfato, amonio y

oxigeno disuelto comparados con los datos experimentales para 330 de simulacion (el
dia 0 corresponde al 16 de enero de 2007 y el dia 330 al 12 de diciembre de 2007).
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Fig. 2. Datos experimentales (marcadores) y perfiles simulados (lineas) con los

parametros estimados para el modelo formulado (ver Tabla 2).
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Actualmente, el modelo esta siendo validado con datos adicionales obtenidos para el
embalse. La validacion permitira conocer si el modelo, con los parametros establecidos
aqui, es capaz de representar el patrén del comportamiento biolégico del embalse en
otros periodos (Arhonditsis y Brett, 2005; Estrada et al., 2010).

5. Conclusiones

En este trabajo se formul6 un modelo de calidad de agua para el embalse Los
Molinos, y se resolvid un problema de estimacion dinamica para establecer los
parametros Optimos del modelo con una estrategia de parametrizacion del vector de
variables de control. Esta técnica ya ha sido empleada para resolver, en forma rigurosa y
satisfactoria, problemas de este tipo (Estrada el at., 2009). En este trabajo se ajustaron
los pardmetros cinéticos del modelo en base a los datos experimentales obtenidos para
el embalse Los Molinos mensualmente durante el afio 2007. Los resultados numéricos
presentados muestran que los parametros calculados permiten una representacion
apropiada de la dinamica del cuerpo de agua. Actualmente, se esta trabajando en la
validacion del modelo con un set independiente de datos experimentales. La validacion
es un paso previo al empleo de este modelo como herramienta para la determinacion de
estrategias de manejo del recurso hidrico, especialmente en lo referido a la
determinacion de los perfiles de nutrientes 6ptimos que permitan controlar las

floraciones algales y de cianobacterias.
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