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Resumen

El codigo TRANSIN ha sido disenado por el Grupo
de Hidrogeologia de la ETSICCPB para simular el
flujo de agua subterranea y el transporte de solutos
bajo un amplio espectro de posibilidades. Su alcan-
ce se demuestra en los numerosos estudios de dis-
tinto tipo a los que se ha aplicado, enire los que
destacan los enfocados a almacenamiento de resi-
duos (Proyectos CABRIL y PA), a transporte en me-
dios muy heterogeneos (Proyectos GAM y ASPQO), a
planificacion de actuaciones (Proyecto de la cober-
tera de la FUA) y otros muchos. De este modo,
ademas, con el uso continuado del codigo se con-
sigue una gran fiabilidad.

El objetivo de este trabajo es mostrar las capacida-
des del codigo. Para ello, se presentan en primer
lugar sus generalidades, describiendo posterior-
mente las ecuaciones de los dos tipos de problemas
que es capaz de resolver: el problema directo o si-
mulacion y el problema inverso o calibracion, resol-
viéndose este ultimo de forma automatica. Final-
mente se presentan los resultados obtenidos en un
ejemplo sintético homogéneo y en un caso real he-
terogéneo, la fractura del Proyecto GAM (GAs Mi-
gration).

Introduccion

Si bien el uso de modelos matematicos es una téc-
nica comunmente extendida para estudiar los pro-
cesos de flujo de agua subterranea y transporte de
solutos, existen factores importantes que limitan la
validez de los resultados. Uno de ellos es el desco-
nocimiento del medio, dado que generalmente,
solo se cuenta con informacion de una pequena
parte del dominio a modelar, que no suele ser re-

presentativa del total. Si ademas se trata de un me-
dio muy heterogéneo, esta limitacion es aun mas
importante.

El primer paso en cualquier proceso de modelacion
(Galarza, 1993; Medina, 1993) requiere la con-
ceptualizacion del medio, incluyendo los procesos
relevantes y representandolos mediante una estruc-
tura del modelo adecuada. El resultado de esta eta-
pa es la obtencion de una vision global del com-
portamiento del sistema y su traduccion a una serie
de expresiones matematicas. No obstante, de esta
etapa suele surgir mas de un modelo conceptual
del medio por lo que posiblemente, el usuario ne-
cesitara planificar experimentos adicionales, que
ayudaran a completar la informacion disponible.

El segundo paso consiste en discretizar el medio,
lo que hara que dichas expresiones se presenten
de una forma resoluble. De este modo, el medio
quedara expresado en términos de una serie finita
de parametros que gobernaran el comportamiento
del modelo (conductividades hidrdulicas, porosida-
des, etc.).

El ultimo paso consiste en la calibracion de estos
parametros y la evaluacion de sus incertidumbres.
Esto se realiza por comparacion entre las medidas
disponibles y los resultados del modelo. TRANSIN
realiza este proceso de forma automatica, lo que
supone una gran ventaja, dado que la realizacion
manual de la calibracion puede resultar tan anar-
quica como frustrante. La calibracion automatica li-
bera al usuario de la manipulacion de los valores
de los parametros (y de los errores que esto conlle-
va), asi como de la subjetividad en la seleccion de
los mejores ajustes, obteniéndose ademas informa-
cion adicional acerca de la matriz de covarianzas,
sensibilidad a los parametros del modelo, etc. El
codigo TRANSIN permite realizar tanto simulaciones
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como calibraciones, obteniendo los resultados an-
tes comentados, habiéndose aplicado a diversos
casos reales como ya se ha dicho antes.

Generalidades del codigo

El conjunto de posibilidades que cubre el codigo se
resume a continuacion:

0 El régimen de las ecuaciones puede ser esta-
cionario y/o transitorio.

(]

El medio puede estar saturado y/o no saturado
(0 mezcla de ambos en espacio y tiempo).

(]

El codigo permite contemplar problemas en
una, dos, tres dimensiones o mezclas de ellas.
Esto ultimo resulta muy util en casos de mode-
lacion de fracturas embebidas en un medio tri-
dimensional o para representar los sondeos
como elementos unidimensionales.

(]

Pueden considerarse las hipotesis de acuifero
confinado, semiconfinado o no confinado.

(]

Las condiciones de contorno pueden variar en
el espacio y/o en el tiempo (incluso ser funcion
de la/s variable/s de estado en algun caso).

U

Es posible considerar condiciones iniciales
(caso de tratarse de un problema en régimen
transitorio) arbitrarias dadas o solucion en ré-
gimen estacionario.

(]

En general, cualquier parametro puede depen-
der del espacio, del tiempo y de la variable de
estado (nivel piezométrico, concentracion, efc.)
a través de una funcion no lineal. Dicha op-
cion se encuentra operativa para la conductivi-
dad hidraulica, el coeficiente de almacena-
miento y el coeficiente de goteo.

0 Los datos necesarios para la calibracion son
medidas puntuales en el espacio y en el tiem-
po (niveles, presiones y concentraciones), si
bien se esta trabajando en otros tipos de medi-
das como, por ejemplo, medidas integradas
en el espacio y/o en el tiempo y dependientes
de la variable (contenidos volumétricos de
agua, flujo masico de radionucleido, efc.).
Esto puede resultar especialmente util para la
estimacion de caudales de recarga rio-acuife-
ro a lo largo de un cauce, entre otros.

0 Es posible resolver varios problemas de forma
simultanea (varios ensayos hidrdulicos o de
trazadores considerados simultaneamente, ca-
denas de desintegracion radioactiva, efc.) o
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sucesiva (varios ensayos hidraulicos o de traza-
dores, por ejemplo). Ademds, se puede simu-
lar un régimen transitorio a partir de varios es-
tacionarios, lo que conlleva una gran reduc-
cion del coste computacional asociado a las
simulaciones y/o calibraciones de flujo de
agua y transporte de radionucleidos.

Al nivel de resultados, el codigo ofrece un amplio
espectro de posibilidades, entre las que destacan:

0 Evolucion temporal de la/s variables de esta-
do, en determinados puntos (puntos de obser-
vacion).

]

Distribucion espacial de la/s variables de esta-
do, en determinados tiempos (tiempos de ob-
servacion).

0 Balance de masas y analisis de residuos del
mismo.

2 Valor de los parametros estimados y su evolu-
cion a lo largo del proceso de calibracion.

Evolucion de los parametros del algoritmo de
optimizacion que controla el problema inverso,
lo que permite evaluar posibles estrategias de
calibracion, caso de no obtenerse un resultado
aceptable.

]

2 Andlisis estadistico de las diferencias entre va-
lores calculados por el codigo y valores medi-
dos en los puntos de observacion.

1 La matriz de covarianza de los parametros esti-
mados, lo que ofrece una idea sobre la incerti-
dumbre de los parametros estimados. Asimis-
mo, se lleva a cabo un analisis de los auto-
valores de dicha matriz.

0 Si el problema a resolver es no lineal, el codi-
go emplea el método de Newton-Raphson
completo, presentando la evolucion de este
proceso.

A partir de estos resultados, pueden obtenerse de
forma sencilla, otros que resulten de interés al
usuario.

Formulacion del problema directo

El problema directo consiste en la resolucion de
una ecuacion conocidos sus parametros, obtenien-
do la evolucion espacio-temporal de la variable de
estado, que representa la respuesta del sistema.




El problema directo de flujo

El flujo de agua esta gobernado por la ecuacion de
tipo difusion (Bear,1972). En el caso tridimensional,
Se expresa como:

V-(KVh)+qr=Ssz—? en Q [1]

sujeto a la condicion inicial
h=hy t=t, (2]

y la condicion de contorno
—KVhn=a(H—-h)+Q enT [3]

donde Q es el dominio espacial del acuifero, T su
contorno, V el operador nabla, K el tensor de con-
ductividad hidraulica, h el nivel piezométrico, g un
término que engloba las fuentes y sumideros, Ss el
almacenamiento especifico, t el tiempo, n un vector
unitario normal a I" hacia el exterior de Q, Hy Q el
nivel piezométrico y el flujo prescrito respectivamen-
te y a el coeficiente de goteo, parametro que con-
trola el tipo de condicion de contorno: representa
flujo prescrito cuando ¢ =0 (condicion de contorno
de Neuman), nivel piezométrico prescrito cuando
a - o (Dirichlet) o una condicién mixta en caso
contrario (Cauchy).

En caso de resolver varios problemas de flujo (si-
multaneos o sucesivos), las ecuaciones [1]-[3] se re-
piten para cada problema, pudiendo tener distintos
valores de los parametros y distintas condiciones de
contorno. Esto resulta particularmente util cuando
se simulan varios ensayos hidraulicos a la vez, pu-
diendo tener en cuenta distintos valores de cauda-
les de bombeo realizandose estos en puntos distin-
tos, por ejemplo.

El problema directo de transporte

El transporte de radionucleidos, incluyendo los pro-
cesos de difusion, dispersion, adveccion y retardo
del radionucleido, esta gobernado por la ecuacion
(Bear,1972):

Jc.
BR "= V- (OVe) - Ve, — AgRc, +
+ A 4#R ¢, +q,c'—c,) en Q (4]
sujeto a la condicion inicial
c,=cq t=t, (5]

y la condicion de contorno generalizada
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—-DVen= flc,—c)+M enT [6]

donde Q es el dominio espacial del acuifero, T" su
contorno y V el operador nabla. D el tensor de dis-
persion (incluye el término correspondiente a la di-
fusion molecular), ¢ la concentracion del radionu-
cleido “i” en el acuifero, ¢4 la concentracion del
radionucleido “i-1", que tiene como producto de
desintegracion el radionucleido “i". q denota el flu-
jo de Darcy, g un término de recarga de agua con
una concentracion determinada c’, M el flujo masi-
co, t el tiempo, n un vector unitario normal aI" y di-
rigido hacia el exterior de Q. c. representa un térmi-
no de concentracion prescrita y § es un parametro
que controla el tipo de condicion de contorno: flujo
madsico prescrito cuando 8=0, concentracion pres-
crita cuando B - o 0 una condicion mixta en caso
contrario.

Al igual que en el flujo, caso de resolverse varios
problemas de transporte, pueden variarse los valo-
res de todos los parametros. Asimismo, la generali-
dad en la programacion del codigo permite consi-
derar una fuente natural (distinta de la de desin-
tegracion) para cada uno de los radionucleidos
considerados.

La ecuacion [4] esta expresada en su forma mas
general, incluyendo el caso de una cadena de de-
sintegracion. Si en el modelo conceptual no se con-
sidera este proceso, el término del radionucleido
“i-1" no aparece en dicha ecuacion.

Formulacion del problema inverso

El problema inverso consiste en obtener un estima-
dor de los parametros de la ecuacion que represen-
ta el problema fisico a modelar, utilizando informa-
cion previa sobre los mismos (obtenida, por ejem-
plo, mediante ensayos de campo o de laboratorio,
o bien a partir de la experiencia del usuario), su es-
tructura de correlacion, asi como informacion acer-
ca de la variable de estado.

Existen distintas formulaciones del problema inverso
(Carrera y Neuman, 1986 a, Cooley, 1985, eic.).
En lo que sigue, se adopta la formulacion basada
en el método de la Maxima Verosimilitud, incorpo-
rando informacion previa (Carrera y Neuman, 1986
b.c).

La verosimilitud L (o] z") de una hipdtesis sobre los
valores de los parametros p, dados los datos
Z=(h"c,p’) y una estructura del modelo prefijada,
se define como proporcional a f(z'| p), funcion de
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densidad de probabilidad de haber observado z',
dados los parametros p, de acuerdo con algun mo-
delo estadistico.

Asi, la estimacion por maxima verosimilitud consis-
te en hallar p de forma que el valor de [ (p|z") sea
maximo.

Para completar los datos, es necesario especificar
el vector 7' y la estructura de correlacion o de error
de las componentes de dicho vector. En adelante,
se supondra que la diferencia entre valores calcula-
dos y medidos sigue una distribucion multigaussia-
na con media nula, con lo que dicha estructura
queda completamente definida mediante la matriz
de covarianza. La hipotesis de multinormalidad vie-
ne avalada por el teorema central del limite, el cual
demuestra que un gran numero de pequefos erro-
res en la medida de las componentes de z* se pue-
de aproximar por una distribucion multigaussiana
de media nula. Por otra parte, la hipotesis de una
distribucion de probabilidad conocida permite el
calculo de intervalos de confianza de la estimacion
de parametros y la realizacion de tests de hipotesis.

Es conveniente (sin pérdida de generalidad), supo-
ner que la matriz de covarianza puede expresarse
como (Neuman y Yakowitz, 1979):

C,=apV,
C.=0’V. [7]
=0V

donde C,, C.y C; son las matrices de covarianza de
niveles, concentraciones y de la informacion previa
asociada al i-ésimo tipo de parametro, respectiva-
mente. V,, V. y V, son matrices conocidas y definidas
positivas y o,,0_, y o, son escalares desconocidos.
Las matrices V,, V. y V; pueden obtenerse a partir de
algun modelo geoestadistico, por ejemplo, median-
te kriging.

Con las hipotesis anteriores y suponiendo multinor-
malidad, la verosimilitud de p dado z*, se expresa
como:

N N

Lplz')= @) ?|C| 2explz— 2% C'(z — z7)] (8]

siendo N el numero total de datos y z un vector que
contiene los valores calculados (niveles, concentra-
ciones, etc.). En general, las medidas de niveles y
concentraciones y la informacion previa de los pa-
rametros no estan correlacionadas entre si. Asi, sin
pérdida de generalidad, puede suponerse que C es
de la forma:
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En la expresion anterior, C, y C, representan las
matrices de covarianza de los errores en las medi-
das de niveles y concentraciones, asi como C, de
las referentes a los parametros. Esta ultima puede
considerarse diagonal por blogques, suponiendo que
las estimaciones previas de los distintos parametros
no estan correlacionadas.

En lugar de maximizar L, es m&s sencillo minimizar
S, definida como:

S=-2In(L(p|2") [10]

Sustituyendo [7], [8] y [9] en [10] y asumiendo co-
nocida la estructura estadistica del modelo, se ob-
tiene:

S=S,+A.S.+ D45 +p [11]

Sy =(h=h) V' (h=h)
S.=(c—=cVic—c? [12]

S,=—p)VV o= p)
donde S, y Sc son las componentes de la funcion
objetivo referente a niveles y concentraciones, S; la
correspondiente al pardmetro i-ésimo, 8 un término
constante (dependiente de los pardmetros estadisti-
cos del modelo) y los escalares 4,y 4, y se definen
como:

3=

i 0,2
L 3]
c o_f

Asi pues, la resolucion del problema inverso en su
formulacion segun el método de Maxima Verosimi-
litud, se transforma en la minimizacion de una fun-
cion dependiente de los valores de los parametros y
niveles y concentraciones calculados y medidos y de
la estructura de correlacion entre los mismos. No
obstante, pueden anadirse a la funcion objetivo
otros términos, referentes a contenidos volumétricos
de agua, caudales, etc.

Para la minimizacion del funcional S pueden em-
plearse distintos métodos de optimizacion. El algo-
ritmo empleado en TRANSIN es el propuesto por
Marquardt (1963), si bien se han realizado diversas
pruebas con otros tipos de técnicas, intentando sos-




layar las dificultades de convergencia que el algorit-
mo original presenta en algunos problemas (Alco-
lea et al., 1999).

Ejemplos

En este capitulo se presentan los resultados obteni-
dos aplicando TRANSIN a dos ejemplos. El primero
de ellos es sintético, y en él se simula un problema
de cadenas de desintegracion radiactiva de dos so-
lutos. El segundo se corresponde con un caso real
de aplicacion al Proyecto GAM (GAs Migration).

Ejemplo sintético

Como ya se ha comentado en el apartado Formula-
cién del problema directo, una de las opciones que
tiene el codigo TRANSIN es la de simular proble-
mas de transporte de radionucleidos incluyendo ca-
denas de desintegracion. Esta opcion es importan-
te, porque gran parte de los almacenamientos
geologicos profundos estan pensados para el alma-
cenamiento de residuos radioactivos. No obstante,
el codigo esta pensado para la simulacion de cual-
quier otro tipo de problemas en los que un soluto
(padre) pueda generar un término fuente para la
ecuacion de otro soluto (hijo). En estos momentos,
unicamente esta programado el término fuente de
la ecuacion (4), las cadenas de desintegracion.

Como muestra de aplicacion, se presenta un ejem-
plo bidimensional con 40 elementos y 30 nudos. El
ejemplo es muy sencillo, pretendiendo mostrar uni-
camente una de las ultimas posibilidades anadidas
al codigo TRANSIN. EI dominio del ejemplo se
muestra en la Figura 1. El ejemplo es sintético y se
simula el comportamiento de dos elementos ra-
dioactivos hipotéticos, A y B, cuyas caracteristicas
se reflejan en la tabla 1. En dicha tabla casi todos
los parametros de transporte son iguales para los
dos trazadores, cosa que es lo habitual en cuanto a
porosidad y dispersividad, pero el codigo, por moti-
vos de generalidad permite que estos parametros
sean distintos.

Las condiciones de contorno de flujo son de caudal
prefijado en el lado izquierdo, igual a 1 m3/dia por
metro lineal de contorno, impermeable en los lados
superior e inferior del rectangulo y de nivel fijo, H=
0 m en el lado derecho. Ademas hay un arroyo in-
terior en el que hay una condicion de goteo y un
pozo de bombeo (ver Figura 1) y un pozo del que
se extraen 5.5 m3/dia. El flujo se considera estacio-
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nario. Por lo que respecta al transporte de solutos,
el elemento A se introduce en el sistema a través
del contorno izquierdo con el caudal de agua en-
trante (condicion de contorno de flujo masico) con
una concentracion constante igual a 1 ppm. El ele-
mento B aparece en el sistema como producto de
desintegracion del A.

En la Figura 2 se observan las curvas de llegada del
trazador en los puntos marcados en la Figura 1. La
curva del radionucleido B seria cero si no fuese por
el aporte en la desintegracion del elemento A.

Gas migration test

El laboratorio en roca de Grimsel (Suiza) consiste
en una serie de galerias a 450 metros de profundi-
dad en el seno de un macizo granitico. El experi-
mento GAM se realiz6 en una fractura practicamen-
te vertical (bastante aislada de las demas) que buza
paralelamente a la foliacion de la roca madre (Fi-
gura 3). Dicha fractura se encuentra milonitizada,
condicionando esto sobremanera el campo de trans-
misividades. Se excavaron 19 sondeos intersectan-
do la fractura y dichas intersecciones fueron sella-
das mediante “packers”. En ellas se llevaron a cabo
ensayos de interferencia y de trazadores (Figura 4).

El dominio se model6 como un plano de 184 m?,
tomando el campo de transmisividades de trabajos
previos (Ramajo et al., 1999), quedando dividido el
dominio en 484 zonas. La estimacion de dichos va-
lores de transmisividad se llevo a cabo en base a
datos de nivel piezométrico obtenidos mediante la
realizacion de cuatro ensayos hidraulicos en el do-
minio de la fractura. Debido a la milonitizacion de
ciertas partes de la fractura, ésta se comporta como
un medio poroso equivalente (Fischer et al, 1998).
Por este motivo no puede aplicarse una relacion cu-
bica transmisividad-porosidad en todo el dominio.
No obstante, se ha adoptado un modelo mixto
donde la porosidad es funcion de la transmisividad
en cada zona del dominio. Asi, si se considera la
zona como altamente conductiva, se le aplica una
ley cubica. En caso contrario, se le aplica la ley de
Kozeny, considerando como valor umbral de trans-
misividad el de 10® m2/s). Una vez se ha definido
la apertura de cada zona (a partir del valor de
transmisividad) (Alcolea et al., 2000), se calcula la
porosidad como el producto del valor “regional” de
la porosidad (constante) por la apertura calculada:
¢[ = (I)bv

El proposito del presente ejercicio es el de obtener
una estimacion de alguno de los parametros de
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transporte que caracterizan la fractura. Para ello se
consideran dos ensayos de trazadores dipolo reali-
zados en la fractura, entre los sondeos 98.02 y
98.04 el primero, y entre los sondeos 98.02 vy
98.01 el segundo (Figura 5). Los dos conjuntos de
datos de concentracion se usaron de forma simulta-
nea para calibrar la porosidad regional y la disper-
sividad de la fractura.

La calidad de los ajustes obtenidos se puede apre-
ciar en la Figura 6, donde se presentan las compa-
raciones entre calculado y medido, en los puntos
de observacion, tras el proceso de calibracion.

Conclusiones

Se han presentado las generalidades y alguna de
las aplicaciones del codigo TRANSIN. Se ha hecho
especial hincapié a la gran versatilidad del codigo,
que abarca un amplio abanico de posibilidades.

Como una de sus principales ventajas, se destaca
la posibilidad de poder estimar de forma automati-
ca los parametros hidraulicos que caracterizan el
medio.

Por otra parte, su versatilidad requiere un chequeo
continuado de sus aptitudes , ya que no hay ningun
proyecto en el que se puedan contemplar todas sus
posibilidades, debiendo emplearlo por tanto en mu-
chos problemas para abarcar el mayor numero de
opciones posible. Este se lleva a cabo mediante la
aplicacion del mismo en distintos estudios, abar-
cando las distintas ramas de la Hidrogeologia (al-
macenamiento de residuos, caracterizacion de
acuiferos, diseno de redes de observacion, etc.). Es
ademas, este uso continuado lo que confiere una
gran fiabilidad y robustez al codigo.
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Modelos de flujo y transporte en la geosfera: el cédigo TRANSIN

Tabla 1
0} a, (m) aq(m) Retardo Periodo semides. (dias)
Elemento A 0.2 2 1 1 7
Elemento B 0.2 2 1 1 0.5
Rio (goteo)
Impermeable

Punto 1

Q N

i

v

e

|

Punto 2
‘ O Punto de observacion ‘
\

Impermeable

Figura 1. Dominio, condiciones de conforo y puntos de observacidn.
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Figura 2. Concentraciones en los puntos 1 y 2 para el radionucleido A (arriba) y para el radionucleido B (abajo).
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Modelos de flujo y transporte en lo geosfera: el cédigo TRANSIN

Figura 3. Croquis de situacidn de lu fractura de estudio, en relacion con lo posicidn del laboratorio.
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Figura 4. Situacion de las intersecciones de los sondeos con el plano de lo fractura.
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IV Jomadas de 1+D en gestion de residuos radiactivos. Seminario 2: Modelizacién numérica y evaluacin de lo seguridod a largo plozo...

18m

Figura 5. Localizacion de los pozos de inyeccin y bombeo, asi como los valores de los pardmetros utilizados en el ensayo.
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Figura 6. Comparacién entre valores calculados y medidos en los puntos de observacidn, s el proceso de calibracién automdtica.
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Modelos de fransporte reactivo: RETRASO

MODELOS DE TRANSPORTE REACTIVO: RETRASO

Carlos Ayora, Joaquin Salas
Instituto de Ciencias de la Tierra Jaume Almera (CSIC)

Maarten W. Saaltink, Jesus Carrera, Imma Benet, Francisco Batlle
Dpto. de Ingenieria del Terreno, Mineria y Cartografia (UPC)

Introduccion

El estudio de los riesgos del almacenamiento de re-
siduos radioactivos se basa en la evaluacion de los
procesos de migracion de los radionucléidos en las
aguas subterraneas. Estos analisis solo son posibles
con herramientas de simulacion del transporte de
solutos y de las reacciones quimicas que experi-
mentan dichos contaminantes. Desde hace dos dé-
cadas existen codigos de ordenador que modelizan
sofisticadamente los procesos quimicos, aunque
tratan al transporte de manera muy simplificada.
Los ejemplos mas conocidos de tales codigos son
PHREEQE (Parkhurst et al., 1980) y EQ3 (Wolery et
al., 1992), que calculan las concentraciones de to-
das las especies quimicas mediante leyes termodi-
ndmicas a partir de datos analiticos (concentracio-
nes totales, pH, Eh y composicion mineraldgica).
Por otra parte, existen codigos que modelizan fiel-
mente los procesos de transporte y las heterogenei-
dades del medio, aunque las reacciones quimicas
son tratadas de manera muy simplificada. En los ul-
timos anos se han desarrollado codigos que pue-
den simular tanto los procesos de transporte como
las reacciones quimicas de manera sofisticada. En
este contexto, y como parte de las actividades de
I+D promovidas por ENRESA, el Departamento de
Ingenieria del Terreno de la UPC y el Instituto Jau-
me Almera del CSIC han desarrollado el codigo
RETRASO (REactive TRAnsport of SOlutes).

Este articulo presenta varios temas del codigo
RETRASO. Se inicia con una breve descripcion de
las capacidades del codigo (Saaltink et al., 1997).
Seguidamente, se discute la solucion numérica de
las ecuaciones matematicas (Saaltink et al., 2000)
y, en los ultimos capitulos, se exponen dos ejemplos
de aplicacion (Salas y Ayora, 1999, y Salas et al.,

2000) enmarcados en proyectos del programa eu-
ropeo de Analogos Naturales: Palmottu (Finlandia)
y Oklo (Gabon). Aparte de los ejemplos descritos,
se ha aplicado RETRASO a multiples casos, como
el proceso de dedolomitizacion (Ayora et al.,
1998), el cambio de la calidad del agua subterra-
nea por recarga artificial (Saaltink et al., 1998), la
interpretacion de experimentos de disolucion de ar-
cillas (Cama y Ayora, 1998) y la simulacion de ba-
rreras geoldgicas (Guardiola, 2000).

Descripcion del codigo

El codigo RETRASO simula el flujo de agua, los pro-
cesos de transporte de solutos y las reacciones qui-
micas. El flujo de agua se basa en la ley de Darcy en
medio saturado, bajo la suposicion de que los pro-
cesos de transporte no influyen en el flujo. EI codigo
permite contornos irregulares en dominios bidimen-
sionales, heterogéneos y anisotropos, mediante una
red de elementos finitos triangulares (la discretiza-
cion temporal se efectua mediante el método de las
diferencias finitas). Es capaz de implementar un es-
quema explicito, implicito o de Cranck-Nicholson, y
las condiciones de contorno pueden ser de nivel o
caudal prescritos, o mixta.

A partir del campo de flujo, se calcula el transporte.
RETRASO simula la adveccion, la difusion molecu-
lar y la dispersion hidrodinamica, mediante elemen-
tos finitos para la discretizacion especial y diferen-
cias finitas para la discretizacion temporal. Las
condiciones de contorno pueden ser de concentra-
cion y caudal masico prescritos o caudal masico
asociado al caudal del agua.

RETRASO permite la modelizacion de reacciones ho-
mogéneas (complejacion, &cido-base, rédox), asor-
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