
RLA/7/019 :Developing Indicators to 
Determine the Effect of Pesticides, Heavy 

Metals and Emerging Contaminants on 
Continental Aquatic Ecosystems Important to 

Agriculture and Agroindustry (ARCAL 
CXXXIX), 

Primera reunión de coordinación

San José, Costa Rica, 24-28 de febrero 2014



Conceptos teóricos básicos sobre 
modelaje, ejemplos y aplicación en el 

proyecto RLA/7/019 

Ana Cecilia Dufilho



Contenido 

� Introducción
� Modelos 

� Definición, datos, procedimiento. 
� Ecuaciones. 
� Resolución. 

� Programas gratuitos (software) para 
modelar 

� Bibliografia basica



Clasificación de modelos
Los modelos se pueden clasificar de acuerdo a sus características
distintivas, como son: a) tipo, b) comportamiento en el tiempo, y c)
ámbito de aplicación,



Empiricos

� Ensayos y mediciones de campo
� Análisis de regresión
� Multivariado



Modelación en el estudio del agua y sustancias  Modelación en el estudio del agua y sustancias  Modelación en el estudio del agua y sustancias  Modelación en el estudio del agua y sustancias  

Y tambien: 

Según el ámbito Modelos de hidrología urbana vs. modelos de cuencas

Según como resuelven las ecuaciones de flujo Analíticos vs. Numéricos 



En evaluación del Riesgo los resultados del 
modelo (variable en estudio) es Predicted 
Environmental Concentration (PEC) o 
Concentración Ambiental Esperada (CAE)



Aproximaciones al estudio de procesos

Ejemplo: proceso de Infiltración
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Conceptos
� Modelo Matemático Modelo Matemático Modelo Matemático Modelo Matemático Representación simplificada 

del sistema que simula las relaciones dando las 
respuestas ante las solicitudes 

� Es el procedimiento (matemático) que permite realizar la 
simulación de su comportamiento.



� Los modelos empíricos modelos empíricos modelos empíricos modelos empíricos son aquellos que predicen cómo 
una variable afecta una respuesta y no por qué la afecta, 
por lo que no se logra entender la totalidad de un 
sistema, además de que puede tener menor capacidad 
predictiva. Se determinan a través de técnicas de 
regresión y correlación. Modelo de Vollenweider, Curva 
Número,  

� El modelo físico modelo físico modelo físico modelo físico o teórico o teórico o teórico o teórico se basa en una teoría, será 
correcto siempre y cuando la teoría lo sea y sólo para el 
ámbito de condiciones para el cual ella sea propuesta. 

� Modelo conceptual Modelo conceptual Modelo conceptual Modelo conceptual se puede concebir como una idea, 
una representación simplificada acerca de cómo 
funciona un sistema. Estas representaciones pueden 
materializarse tanto en la forma de formulaciones 
matemáticas, analogías o en artefactos materiales. Son 
una representación simplificada de objetos, fenómenos 
o situaciones reales y no necesitan de una teoría que los 
expliquen. Se describe con diagramas que muestran los 
procesos, sistemas mayores y las relaciones 
cualitativas- cuantitativas entre las entidades.



Modelos deterministicos se les puede definir como 
aquellos que se aplican a problemas en los que hay un solo 
estado de la naturaleza, y dónde variables, limitaciones y 
alternativas son, después de que se aceptan los supuestos, 
conocidos, definibles, finitos y predecibles con confidencia 
estadística. Algunos modelos, herramientas o técnicas 
determinísticas son: programación lineal, análisis de 
Markov, 

Los modelos estocásticos contienen elementos aleatorios 
distribuidos dentro del modelo; de tal manera que predicen 
el valor previsto o una cantidad en términos de probabilidad 
de ocurrencia; también se les puede definir como aquellos 
modelos cuantitativos en los que hay más de un estado de 
la naturaleza y donde cada estado debe estimarse o 
definirse para permitir el cálculo de los resultados 
condicionales de cada alternativa de decisión en cada 
estado; cuando riesgo e incertidumbre están implicados en 
el problema de decisión, se emplean los modelos 
probabilísticas cuantitativos (Krone, 1980; López, 2001). 



Pasos básicos en la modelación matemática



Objetivos de estudio 



Las escalas dependerán 
del objeto del estudio, 
del alcance, del tiempo, 
del presupuesto.
Los procesos estudiados 
dependen de la escala 

ESCALAS Y PROCESOS



Ejemplo: Procesos implicados en el vertido al mar a través de emisario submarino

ESCALAS Y PROCESOS



Desarrollo de modelo conceptual

ciclo hidrológico en la 
cuenca – esquema de 
procesos

acuífero

Es el paso más importante
en la aplicación de modelos
numéricos



La selección de un modelo 
apropiado depende de



Fuente: Marta Paris – UNL (2010)





Procesos de transporte de 
sustancias y su expresión 
matemática



ríos
El destino de los contaminantes en los sistemas acuáticos depende de:

1. Tipo y clase de fuente de contaminación 
2. Transporte de sustancias a través de los 

elementos del ciclo hidrológico
3. La transformación química, biológica o 

bioquímica de las sustancias

Vertido permanente o no, puntual o difuso

Varios tipos de corrientes 
� distinta magnitud procesos de mezcla

Procesos físicos: 
advección – dispersión – difusión

Procesos químicos: 
reacciones � Sustancias conservativas o no



Ecuación general del Ecuación general del Ecuación general del Ecuación general del transportetransportetransportetransporte
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Transporte advectivo: entrada o salida de contaminante en el volumen 
de control debido a la velocidad de la corriente. 

Transporte dispersivo: entradas y salidas debido a difusión y dispersión 
turbulenta e hidrodinámica en el volumen de control.  Ley de Fick

Reacciones: producen variación de masa en el volume n de control
a.- reacciones internas: que producen pérdidas (asimilación biológica) o 
ganancia (nitrificación)  
b.- fuentes externas: aportes (vertidos) o detracciones (sumidero) de 
sustancias 



En una dimensión

Se puede escribir esta ecuación para cada sustancia presente en el tramo y se 
obtiene un sistema de ecuaciones diferenciales que son el modelo matemático 
de los procesos actuantes.  



Balance de OD en una corriente fluvialBalance de OD en una corriente fluvialBalance de OD en una corriente fluvialBalance de OD en una corriente fluvial

El contenido de oxígeno disuelto (OD)oxígeno disuelto (OD)oxígeno disuelto (OD)oxígeno disuelto (OD) es uno de los parámetros 
relevantes de calidad del agua y de salud del ecosistema .

El balance de masas resulta de los siguientes procesos:
EgresosEgresosEgresosEgresos

Oxidación bioquímica del material de desecho carbonáceo.
Oxidación del material de desecho nitrogenado.
Demanda de oxígeno de sedimentos del curso de agua.
Uso de oxígeno para la respiración de plantas acuáticas.

IngresosIngresosIngresosIngresos
Reaireación desde la atmósfera
Producción de oxígeno por el proceso de fotosíntesis
Aporte de tributarios o efluentes

Período más crítico: caudales más bajos y las temperaturas mas elevadas.
Caudales bajos hay menor velocidad y turbulencia y mayor temperatura que disminuye la
solubilidad del oxígeno en agua, lo que afecta negativamente a la reaireación.
Mayor temperatura aumenta la tasa de oxidación microbiológica.



En una dimensiónEn una dimensiónEn una dimensiónEn una dimensión



Soluciones aproximadas a la ecuación 
general

� Deben realizarse simplificaciones :
� Cinéticas de tipo lineal
� Geometrías sencillas (1D)
� Caudal y nivel constantes 
� Vertidos ideales

� Por ejemplo 
� Ríos unidimensionales
� Lagos completamente mezclados
� Déficit de oxigeno para ríos (Streter Phelps)



Sistema flujo pistón (PFS Sistema flujo pistón (PFS Sistema flujo pistón (PFS Sistema flujo pistón (PFS pistonpistonpistonpiston flowflowflowflow systemsystemsystemsystem))))

En condiciones estacionarias, las 
propiedades no varían con el 
tiempo. 

Solución

Datos de campo: Grafico x/u vs. Ln(C/Co) � obtener k

Co: concentración en la fuente
U:velocidad
X: distancia 

C/Co: concentración relativa

Se puede reescribir



Caso unidimensional estacionario sin reaccionesCaso unidimensional estacionario sin reaccionesCaso unidimensional estacionario sin reaccionesCaso unidimensional estacionario sin reacciones

Supuestos: 
•Proceso de transporte principal en dirección flujo. 
•Se supone mezcla transversal completa en toda la sección.
•Velocidad U promedio de la  sección.
•La sustancia es conservativa
•No hay intercambios con el medio
•Flujo uniforme U y DL constantes

Concentración máxima a una distancia x de un 
derrame de masa M realizada en X=0

Propagación de un pulso. La superficie bajo la campana es constante

Condición inicial: vertido de Masa M en punto x=0



Caso unidimensional con reaccionesCaso unidimensional con reaccionesCaso unidimensional con reaccionesCaso unidimensional con reacciones

Mismos supuestos que caso anterior salvo reacciones

Reacciones = k.C  (decaimiento de primer orden)

K [T-1] : tasa de decaimiento o constante de reacción (inverso de la constante tiempo de reacción).



Acuíferos
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Ecuación del flujo y transporte de solutos
u velocidad. (se obtiene por Darcy) 
D coeficiente de dispersión (se obtiene con trazadores o empíricamente) 
p densidad volumétrica
n porosidad específica 
r reacciones químicas y biológicas

Contaminantes conservativos (y también los trazadores) se mueven por advección y dispersión. No sufren 
reacciones. 

Sorción . Los mecanismos de sorción incluyen la adsorción, que es la atracción de un compuesto hacia una 
superficie sólida, y la absorción, que es la penetración de un contaminante en un sólido.

La sorción de un químico tiene un gran impacto en su degradación y depende de las propiedades del 
contaminante y del suelo. 

Término reactivo: engloba las posibles reacciones en medio acuoso.
En materiales orgánicos: biodegradación, hidrólisis, reacciones Redox, y volatilización. 

En metales: principalmente intercambio iónico y reacciones Redox. 



Primer orden
•Adsorción y desorción de plaguidas, degradación biológica, 
degradación fotolítica, degradación química
•decaimiento radiactivo, degradación DBO son de primer orden

Aproximación a la modelación de la degradación de sustancias



Aproximación a la modelación del flujo con adsorción
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Kd = coef. de distribución o partición (mL/g)
= densidad aparente del medio poroso
= contenido de humedad (= n en acuifero) 
= densidad media del sólido del acuífero 

(generalmente 2.65 g/cm3)
n  = porosidad 
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Para procesos de adsorción se define factor de retardo (R) (adimensional)

Va = velocidad del agua
Vc = velocidad contaminante
X = distancia
T  = tiempo

Asunciones: adsorción instantánea y condiciones de equilibrio 

Tc
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R ===

Es una medida del transporte atenuado por adsorción comparado con el 
transporte advectivo-dispersivo

R = 1 no hay retardo de las sustancias (cuando Kd = 0) 
R > 1 hay procesos de retardo

La ecuación de transporte en La ecuación de transporte en La ecuación de transporte en La ecuación de transporte en 
1D conservativa 1D conservativa 1D conservativa 1D conservativa puede 
entonces ser reescrita: 
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Modelos numéricos
� Cuando no es posible simplificar el sistema estudiado se 

recurre a modelación numérica. 

� Métodos más utilizados: 
� Diferencias finitas
� Elementos finitos



Discretización del espacio y del 
tiempo



Discretización



Condiciones de borde



Calibración

� Ajuste de los parámetros que intervienen 
en las ecuaciones de los procesos.
� Ajuste de las constantes cinéticas que intervienen en los 

procesos químicos y biológicos.

� Se requieren datos de campo y muestreos
� Período de muestreo condiciones más desfavorables: por ej. 

Estiaje para descarga en ríos.  
� Ajustar los resultados del modelos con los datos de campo 

durante un período de tiempo. 
� Etapas: 

� Selección de las funciones matemáticas y obtener los parámetros
� Realizar el análisis de sensibilidadanálisis de sensibilidadanálisis de sensibilidadanálisis de sensibilidad: influencia de todos los 

parámetros en el resultado final de la simulación
� Determinación de parámetros con datos de campo para más 

sensibles
� Asignación de bibliografía para parámetros menos sensibles
� Diseñar el proceso de calibración: realizar simulaciones por 

parámetros significativos que afectan a una o pocas variables. 
Modificar el valor de un parámetro por vez. Iniciar   



Análisis de sensibilidad
� AntesAntesAntesAntes de la calibración para: 

� analizar cuales son los parámetros más influyentes en la solución y de esa 
manera centrarse en estos. 

� Cuales influyen en todas las variables de estado y cuales solo en algunas. 
Empezar la calibración por las generales. 

� Métodos:
� Analizar el resultado de la variable para una disminución del 50% del 

parámetro
� Indice de sensibilidad relativa Sx de Hopkins (1983). X variable de estado

� Análisis de incertidumbreAnálisis de incertidumbreAnálisis de incertidumbreAnálisis de incertidumbre: debido a que los parámetros se conocen 
en un rango de variación. Se determina que parámetros aportan más 
incertidumbre a las variables de estado para poner más esfuerzo. 
� Simulaciones de Montecarlo para resultados 



validación
� Comprobar el buen funcionamiento del 

modelo para otra serie de datos.



BalanceBalanceBalanceBalance

� La ley de conservación de la materia establece que la masa ni La ley de conservación de la materia establece que la masa ni La ley de conservación de la materia establece que la masa ni La ley de conservación de la materia establece que la masa ni 
se produce ni se destruyese produce ni se destruyese produce ni se destruyese produce ni se destruye

La cantidad de agua total permanece constante en el tiempo, varía la forma en 
que se encuentra  

Entradas = SalidasEntradas = SalidasEntradas = SalidasEntradas = Salidas
Entradas Entradas Entradas Entradas ---- Salidas = Variación del AlmacenamientoSalidas = Variación del AlmacenamientoSalidas = Variación del AlmacenamientoSalidas = Variación del Almacenamiento

Para el agua que circula a través de dos secciones (sean éstas S1 y S2) 
de un conducto (poros, canales, ríos), la masa que entra es igual a la 

masa que sale.
La ecuación de continuidad se escribe: La ecuación de continuidad se escribe: La ecuación de continuidad se escribe: La ecuación de continuidad se escribe: v1 S1 = v2 S2v1 S1 = v2 S2v1 S1 = v2 S2v1 S1 = v2 S2

Ecuación de continuidadEcuación de continuidadEcuación de continuidadEcuación de continuidad expresa una ley de 
conservación de masa de forma matemática



Balance hidrológicoBalance hidrológicoBalance hidrológicoBalance hidrológico

Precipitación = Detención en superficie (evaporación) +Precipitación = Detención en superficie (evaporación) +Precipitación = Detención en superficie (evaporación) +Precipitación = Detención en superficie (evaporación) +
Escorrentía superficial + Infiltración + variación almacenamientoEscorrentía superficial + Infiltración + variación almacenamientoEscorrentía superficial + Infiltración + variación almacenamientoEscorrentía superficial + Infiltración + variación almacenamiento

O con más detalle: 

P + Qsup_i + Qsub_i = Qsup_o + Qsub_o + Ev + P + Qsup_i + Qsub_i = Qsup_o + Qsub_o + Ev + P + Qsup_i + Qsub_i = Qsup_o + Qsub_o + Ev + P + Qsup_i + Qsub_i = Qsup_o + Qsub_o + Ev + ∆∆∆∆S

Las mediciones deberán ser al menos de un año. Más datos menos error de 
cierre. 

Aplicación balance definir: Aplicación balance definir: Aplicación balance definir: Aplicación balance definir: 

� Unidad hidrológica de análisis (en general: volumen de control)Unidad hidrológica de análisis (en general: volumen de control)Unidad hidrológica de análisis (en general: volumen de control)Unidad hidrológica de análisis (en general: volumen de control)
� Período de tiempoPeríodo de tiempoPeríodo de tiempoPeríodo de tiempo::::



Evitar

Sugerencias 



Datos necesarios
� Geometría del sistema
� Características hidráulicas: velocidad, 

pendiente, caudal, conductancia, 
relaciones con acuíferos, areas de recarga 
y descarga

� Acciones sobre el sistema: pérdidas, 
detracciones, ingresos (caudales y 
concentraciones)

� Respuesta a las acciones: 
concentraciones, niveles de agua, 
caudales, hidrogramas

� Leyes hidrológicas y químicas: evolución 
infiltración excedentes riego, evolución 
escorrentía, movimiento de plaguicidas. 



Síntesis



Paquetes informáticos 
� Cuencas: HEC HMS (USACE), WMS (Brighman Young Univ), HSPF, SHE (Sistema 

hidrológico Europeo) Mike-SHE, TopModel. 
� Erosión suelos: Rusle (USDA) – USLE – MUSLE
� Calidad de agua en ríos: Qual2E (CEAM – EPA) – TOXSWA – WASP3 – MIKE SHE
� Plaguicidas en ambientes acuáticos: 

� GENEEC (EPA) GENEEC (GENeric Estimated Environmental Concentration) 
� Exams – (CEAM – EPA)
� Express - (CEAM – EPA) 
� PRZM (CEAM – EPA) 
� Pelmo
� Pearl

� calidad de agua en cuenca 
� WASP (EPA) BASINS (Better Assessment Science Integrating point & Non-point Sources) 

basado en HSPF – EPA
� SWAT (USDA) modelo de transporte hidrológico en cuencas, agricultura. Musle. 

ARCSWAT
� NSPECT erosión y calidad  fuentes no puntuales . GIS 
� SHETRAN SHE transporte de sedimentos y solutos en cuencas, puntuales y no
� NPSM (EPA)
� PRZM-RIVWQ (EPA)

� Ecología acuática: Aquatox ((CEAM – EPA)
� Plaguicidas en suelos: Macro, PRZM GW



Modelos de simulación para predecir las 
concentraciones de plaguicidas en aguas 
superficiales y subterráneas para su uso en la salud 
humana y evaluaciones de la exposición ecológicos 
acuáticos.

�SurfaceSurfaceSurfaceSurface WaterWaterWaterWater
PRZM, EXAMS, PRZM/EXAMS SHELL, KABAM, FIRST, GENEEC2, Tier I Rice 
Model, PFAM

• GENEEC es un modelo de agua superficial que se utiliza para evaluar la 
exposición de los plaguicidas para los organismos acuáticos y el 
medio ambiente. 

� EXPRESS (EXAMS - PRZM Exposure Simulation Shell) v 1.03.02 
(2007) está diseñado para facilitar una evaluación rápida y coherente 
de la exposición a plaguicidas acuático en una variedad de 
cultivos. EXPRESS es un proyecto conjunto de la Oficina de la USEPA de 
Destino y Efectos Ambientales División de Programas de Pesticidas 
"(OPP / EFED) y la Oficina de la USEPA de Investigación y Desarrollo 
(ORD). 

�GroundGroundGroundGround WaterWaterWaterWater
SCI-GROW, PRZM-GW http://www.epa.gov/oppefed1/models/water/



Diferencias modelos matemáticos usados 
para evaluación de exposición por 
plaguicidas

� Utilizan las mismas ecuaciones que 
describen las funciones pero tienen
�Modelo conceptual definido. Escenarios. 
� Límites, dimensiones y condiciones 

iniciales definidas. 
� Son aplicaciones parciales de los 

modelos completos
� Macro y Macro in Focus
� PRZM y PRZM/EXAMS  



Modelos en registro plaguicidas
Europa EEUU

Tier 1 Step 1 Geneec: farm pond
First: Embalse agua potable
Scigrow: A.Subte

Tier 2 Step 2 PRZM escenarios (+100)

Tier 3 Scenarios (10)
SWS - superficial
SGN - subterraneos

SWASH  (AgDrift, Macro, 
PRZM , TOXSWA) 

EXAMS: superfice + Deriva

Tier 4 L&M (Landscape & 
Mitigation)

Monitoring



Modelos hidrológicos de cuencas

� HEC HMS
http://www.hec.usace.army.mil/software/hec-hms/

� HEC GEOHMS

El Sistema de Modelación Hidrológica (HEC-HMS) 
está diseñado para simular los procesos de 
precipitación-escorrentía de los sistemas de 
cuencas dendríticas. 

Analizando los datos digitales del terreno con ArcGIS, HEC-GEOHMS 
transforma las vías de drenaje y límites de la cuenca en una estructura 
de datos hidrológicos que representa la red de drenaje. El programa 
permite a los usuarios visualizar la información espacial, las 
características de las cuencas hidrográficas de documentos, lleve a 
cabo el análisis espacial, y delinean subcuencas y arroyos.

http://www.hec.usace.army.mil/software/hec-geohms/



Modelos de cuencas calidad

� BASINS 4.1

BASINS es una herramienta útil para manejo de cuencas, desarrollo de cargas diarias máximas 
totales (TMDL), la gestión de las zonas costeras, los programas de fuentes no puntuales, 
modelización de la calidad del agua,  

http://water.epa.gov/scitech/datait/models/basins/index.cfm



Modelos de erosión de suelos

� Rusle USDA: 

RUSLE2 estima tasas de surcos e interrill la erosión del suelo causada por las 
lluvias y su asociado el flujo superficial .

Tambien USLE y MUSLE





Modelos ecológicos 

� AQUAtox

APLICACIONES
•El desarrollo de los objetivos alimenticios numéricos basados   en los puntos finales biológicos deseados.
•Evaluar cuál de los diferentes factores de estrés que está causando el deterioro biológico observado.
•Predecir los efectos de los plaguicidas y otras sustancias tóxicas en la vida acuática.
•La evaluación de las respuestas del ecosistema potenciales para el cambio climático.
•La determinación de los efectos de los cambios de uso en la vida acuática mediante el vínculo con BASINS.
•Estimar el tiempo de recuperación de los tejidos de peces contaminados a niveles seguros después de la reducción de 
cargas contaminantes.

http://water.epa.gov/scitech/datait/models/aquatox/index.cfm



MODELOS ATMOSFÉRICOS

�AgDRIFT 2.0 
http://www.agdrift.com/AgDRIFt2/DownloadAgDrift2_0.htm

�AgDISP
http://www.continuum-dynamics.com/pr-agdisp.html

Principales formas en que un agroquímico puede convertirse en contaminante 
del ambiente (Martini, P. 2008). 



Análisis multivariado



Propiedades de los plaguicidas que definen su 
cinética ambiental y por ende son utilizados por 
los modelos

� Solubilidad en agua

� Coeficiente de partición lípido/agua

� Degradabilidad

� Presión de vapor

� Disociación y ionización

Fuente: Los Indicadores Biológicos en la Evaluación  de la 
Contaminación por Agroquímicos en Ecosistemas Acuát icos y 
Asociados 
Ph.D. Mohammad H. Badii Zabeh1, Dr. Raúl Garza Cuevas2, Dr. 
Victoriano Garza Almanza3, Dr. Jerónimo Landeros Flores4 



Paginas modelos
� http://www.ewater.com.au/
� http://www.usgs.gov/water/
� :http://water.usgs.gov/software/
� http://www.usace.army.mil/
� http://www.nrcs.usda.gov/
� http://www.epa.gov/
� http://www2.epa.gov/exposure-assessment-models
� http://www.hec.usace.army.mil/software/
� http://coastalmanagement.noaa.gov/nonpoint/docs/packet/NSPECT_CSC
� http://www.epa.gov/oppefed1/models/water
� http://swat.tamu.edu/
� http://www2.mst.dk/common/Udgivramme/Frame.asp?http://www2.mst

.dk/udgiv/publications/2004/87-7614-274-4/html/kap02_eng.htm
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