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Transporte unidimensional con flujo lateral y almacenamiento
(OTIS, One-Dimensional Transport with Inflow and Storage):

Un modelo de transporte de solutos para arroyos y rios

Por Robert L. Runkel

El manual de OTIS ha sido traducido, de forma desinteresada, del inglés al espafiol por José
Antonio Cuchi-Oterino (cuchi@unizar.es). Escuela Politécnica Superior de Huesca, Huesca.
Espafa) y por Luis Camacho-Botero (Universidad Nacional de Colombia, Bogota. Colombia).
Es altamente apreciado su generoso esfuerzo.

Resimen

OTIS esun model o de simulacién matemética utilizado para caracterizar laevolucion y transporte
de solutos transportados por agua en arroyos 'y rios. La ecuacion basica que sostiene el modelo esla
ecuacion de adveccion-dispersion con términos adicionales para considerar € almacenamiento
transitorio, €l flujo lateral, ladescomposicion de primer ordeny lasorcién. Estaecuaciony las ecuaciones
asociadas para describir el almacenamiento transitorio y la sorcion se resuelven utilizando una solucion
Crack-Nicolson por diferencias finitas.

OTIS puede ser usado junto con datos de experimentos de campo con trazadores para cuantificar
los parametros hidrol 6gicos que afectan al transporte de solutos. Esta aplicacion habitualmente implica
una aproximacion por tanteo y error en donde |os parédmetros estimados son gjustados para obtener una
aceptable concordancia entre | as concentraciones de trazador ssmuladas y observadas. Aplicaciones
adicionalesincluyen €l andlisis de solutos no conservativos gque estén sujetos a procesos de sorcion 'y de
decaimiento. OTIS-P, unaversion modificadade OTIS, combinala solucion de laecuacion basicacon un
programa de regresion no lineal. OTIS P determina un conjunto optimo de estimaciones de parametros
gue minimiza el cuadrado de las diferencias entre las concentraciones observadas y estimadas
automatizando, de este modo, €l proceso de estimacién de parametros.

Este informe detalla el desarrollo y aplicacion de OTISy OTIS-P. Secciones del mismo describen
lateoriadel model o, especificaciones de input/output, model os de aplicaciones e instrucciones de
instalacion.
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1.0 INTRODUCCION

Este informe describe el desarrollo y uso de un model o de transporte de solutos incorporando,
transporte unidimensional, flujo lateral y almacenamiento (OTIS, del ingles One dimensiona Transport
with Inflow and Storage). El modelo OTIS de transporte de solutos fue originalmente documentado por
Runkel y Broshears (1991). El presente documento reemplaza dicho trabajo. Toda lainformacién
relevante contenida en €l trabajo de Runkel y Broshears (1991) ha sido actualizada e incluida en este
informe, con la excepcion de los apéndices A-D que estén ahora disponibles en
http://co.water.usgs.gov/otis.

1.1 Mejoras del modelo

Varios aspectos y opciones han sido afiadidos al modelo OTIS de transporte de solutos desde la
aparicion del trabajo original descrito por Runkel y Broshears(1991). A continuacion seincluye un breve
resumen de las megjoras introducidas en e modelo.

» Algoritmosde sorcién. El modelo original se desarrollé inicialmente para solutos conservativos,
como los trazadores, que no estan sujetos a transformaciones quimicas y/o biolégicas. El com-
portamiento no conservativo se modelaba a través de la especificacion de un decaimiento de pri-
mer orden o de la velocidad de produccion. El modelo incluye ahora un mecanismo por medio
del cual se puede considerar la sorcién sobre el lecho del cauce. Los algoritmos de la cinéticade
la sorcién, basados en €l trabajo de Bencala (1983), se describen en la seccion 2.2.

Estimacién automéatica de parametros. El modelo OTIS se usa tipicamente en conjunto con
datos de diluciéon de trazadores con €l fin de estimar |os pardmetros que caracterizan la hidrodi-
namica de la corriente. La estimacion de pardmetros se ha hecho, de formatradicional, por un
procedimiento de tanteo y error, en el cual |os parametros del model o se gjustan manual mente
mediante una serie de simulaciones hasta obtener un gjuste aceptable entre los valores smula-
dosy observados. OTIS-P es una version modificada de OTIS que permite la estimacion auto-
matizada de parametros usando técnicas de regresion no lineal. (Seccién 2.7).

Respuesta en Estado Estacionario. Como se describe en la seccion 3.7.1, para cada segmento
en el sistema modelado ahora se proporciona la respuesta en estado estacionario.

Opciones de condiciones de frontera. El model o proporciona ahora tres opciones para la espe-
cificacién de la condicion de frontera aguas arriba: (a) Como un pulso de duracion finita de con-
centracion. (b) Como un pulso de duracion finita de flujo de masa. () Como una sefial continua
de concentracion. Estas opciones se describen en la seccion 3.5.4.

* Opcion deinterpolacion. Los usuarios pueden solicitar generacion de resultados en cual quier
punto dentro del sistema modelado. En el modelo original, la concentracién para cada“ punto a
imprimir” especificado por el usuario, se determinaba mediante interpolacion. El usuario tiene
ahoralaopcion defijar laconcentracion en un punto de impresion dado igual alaconcentracion
del segmento mas cercano de aguas arriba (Seccién 3.5.4).

* Documentacion para €l fichero de entrada. Los usuarios del modelo pueden incluir ahora
comentarios en los ficheros de entrada de OTIS con € fin de documentar su trabajo. Cualquier
registro de entrada antecedido en la columna 1 con un # sera tratado como un comentario y no
tenido en cuenta por |as subrutinas de entrada (Seccion 3.5.2).

» Cambios diver sos en entradas/salidas. Dos cambios relacionados con | as entradas/salidas del
model o incluyen un nuevo formato de entrada para |as vel ocidades de decaimiento de primer
orden (Seccion 3.5.4), y laeliminacion de la opcion de procesamiento multiple (Seccion 3.5.3).
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1.2 Organizacién del informe

A continuacién se describen las restantes secciones del informe. La seccidn 2.0 proporciona una
descripciodn de las bases tedricas que soportan € model o de transporte de solutos. Esta seccion incluye
descripciones de los procesos simulados, |as ecuaciones diferenciales gobernantes y los métodos
numéricos usados dentro del modelo. La seccion 3.0, una Guia del Usuario, presentalos requerimientos
de entrada (input) y salida (output) del programa en Fortran. En esta seccion se detallan los pardmetros
del modelo, opciones deimpresiény variables de control de lasimulacion. Laseccion 4.0 presentavarias
aplicaciones del modelo eincluye ejemplos de ficheros de entraday salida. La seccién final, una Guiade
Software, (seccion 5.0) describe como obtener e modelo, procedimientos de instalacion del mismo y
varios aspectos de la programacion.

1.3 Agradecimientos

Muchos delos conceptosy técnicas que fundamentan el modelo de transporte de solutos OTI S estan
basados en € trabajo pionero de Ken Bencaladel U.S. Geological Survey (USGS). El autor también
reconoce laguiay vision de Bob Broshearsy Briant Kimball (USGS) y Diane McKnight (University of
Colorado, Boulder). Iguamente, las discusiones con Jud Harvey y Brian Wagner (USGS), Alan Jackman
(University of California, Davis), y Janet Rogers (National Institute of Standards and Technology, U.S.
Department of Commerce) llevaron a desarrollo de OTIS-P. Zac Vohs (USGS) colabor6 en el desarrollo
y distribucién de los programas de computador.
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2.0 TEORIA

2.1 Fundamentos - Modelos de almacenamiento transitorio

El model o agui escrito se basa en un model o de almacenamiento transitorio presentado por Bencala
y Walters (1983). Por almacenamiento transitorio se entiende la detencion temporal de solutos en
pequefios remolinos y bolsas estancadas de agua, que permanecen relativamente estacionarios frente al
movimiento mas rapido de las aguas cercadel centro del canal (fig. 1a). Ademas, porciones significantes
del flujo pueden moverse através de lagrava gruesa del lecho de la corriente y las areas porosas dentro
delasorillas. (fig. 1b). El tiempo de vigje paralos solutos transportados a través de estas &reas porosas
puede ser significantemente mas largo que el de aquellos que vigjan dentro de la columna de agua. Estas
bolsas de aguay las areas porosas del lecho son las dos zonas que contribuyen al amacenamiento
transitorio, como se muestraen lafigura 1.

Mecanismos de almacenamiento transitorio

Figura 1. Mecanismos de almacenamiento transitorio. El almacenamiento transitorio sucede (a) cuando los solutos entran
en pequefas bolsas de agua que se mueven lentamente y (b) cuando los solutos dejan el canal principal y entran en el
medio poroso que forma el lecho y las orillas del canal. Las flechas indican el movimiento de soluto entre el canal principal
y la zona de almacenamiento transitorio (adaptado de Runkel y Bencala, 1995).

El model o seforma escribiendo | as ecuaciones de balance de masas paralas dos areas conceptual es:
el canal principa y lazona de amacenamiento. Como canal principa se define aquella parte de la
corriente en la cua |os mecanismos de transporte dominantes son la adveccion y la dispersion. Por zona
de almacenamiento se entiende la porcion de la corriente que contribuye al almacenamiento transitorio
(bolsas de agua estancada y areas porosas del lecho fig. 1).

Lafigura 2 describe los procesos que afectan a la concentracion de solutos en € canal principal y
en lazona de almacenamiento. Dentro del canal principal, |0s solutos son transportados aguas abajo, por
advecciony dispersion. Adveccion y dispersion no estén incluidos en la zona de a macenamiento, donde
el transporte aguas abajo es despreciable. El flujo lateral representa el agua adicional que entraal canal
principal como flujo superficial, flujo subsuperficial y descarga de agua subterranea. El flujo lateral
saliente representa el agua que sale del canal principal haciala cuenca circundante. El canal principal y
la zona de almacenamiento estan relacionadas a través del proceso de almacenamiento transitorio; €l
intercambio de masa de soluto entre el canal principal y la zona de amacenamiento atribuible al
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almacenamiento transitorio se modela como un proceso de transferencia de masa de primer orden. Las
reacciones quimicas se producen dentro del canal principal y de la zona de almacenamiento.

Modelo conceptual: Canal Principal y Zona de almacenamiento

Canal Principal
Transporte aguas abajo
— >
Reaccion - . -
A D
el (Adveccién y Dispersion)

Entrada de ? hN ﬁ k{> Entrada |ateral
flujo laterdl Intercam |odeb|doal deflujo

Al macenam ento Transitorio

Reaccion
quimica

Zona de a macenamiento

Figura 2. Modelo conceptual que incluye el canal principal y la zona de almacenamiento.

Descripciones adicionales sobre el almacenamiento transitorio se encuentran en Thackston y
Krenkel (1967), Thackston y Schnelle (1970), Vaentiney Wood(1977), Nordin y Troutman (1980),
Jackman y otros (1984), Rutherford (1994), y Harvey y otros (1996). Una representacion matematica del
almacenamiento transitorio se presenta en la siguiente seccion.

2.2 Ecuaciones diferenciales rectoras

2.2.1 Procesos considerados / Supuestos del modelo

L as ecuaciones que sustentan el modelo OTIS de transporte de solutos se presentan en la seccion
gue sigue. Estas ecuaciones fueron originalmente presentadas por Bencala (1983), Bencalay Walters
(1983), y Runkel y Broshears(1991). Una detallada derivacion se presentaen el Apéndice A de Runkel y
Broshears (1991). El supuesto basico utilizado dentro de la derivacion es que la concentracién de soluto
solo variaen ladireccion longitudinal (es decir que la concentracion no varia con la profundidad o la
anchura), A partir de este supuesto, |as ecuaciones de desarrollan para un sistema unidimensional que
consiste en una serie de segmentos de corriente (vol imenes de control). Cada segmento incluye el canal
principal y lazona de amacenamiento, dos &reas conceptual es en las que se conservalamasa. A
continuacioén se resumen |os supuestos adicionales del modelo.
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Canal principal - Supuestos del modelo

» Losprocesos fisicos que afectan ala concentracion de solutos incluyen adveccion, dispersion,
entrada de flujo lateral, salida de flujo lateral y almacenamiento transitorio.

» Lasreacciones quimicas que afectan ala concentracion de soluto incluyen la sorcion sobre el
lecho y descomposicion de primer orden.

» Todos los parametros del modelo que describen procesos fisicos y reacciones quimicas pueden
cambiar en €l espacio.

» Lospardmetros del modelo que describen la adveccién y la entrada de flujo lateral pueden variar
en el tiempo. Estos parametros incluyen la variacién de flujo volumétrico (caudal), €l areadela
seccion transversal del canal principal, lavelocidad del flujo de entrada lateral y la concentra-
cion de soluto asociada con € flujo de entrada lateral. Los restantes parametros del modelo son
constantes en & tiempo.

Zona de almacenamiento. Suposiciones del modelo

» Enlazonade amacenamiento no hay adveccion, dispersion, flujo de entrada lateral ni flujo de
salidalateral. El Unico proceso que afecta alas concentraciones de soluto es el almacenamiento
transitorio.

» Lasreacciones quimicas que afectan alas concentraciones de soluto incluyen lasorcion y lades-
composicion de primer orden.

» Todos los parametros del modelo que describen el almacenamiento transitorio y las reacciones
guimicas pueden ser variables en el espacio.

» Todos los parametros del modelo que describen el almacenamiento transitorio y las reacciones
guimicas son constantes en € tiempo.

2.2.2 Ecuaciones de variable temporal

La consideracion de los procesos fisicos descritos en la seccion 2.2.1 dalugar a un conjunto
acoplado de ecuaciones diferenciales para el canal principal y la zona de amacenamiento. (Runkel y
Broshears, 1991):

JC _ QBC 10 qLIN

3% - A Aax(AD ) + ——(C,-C) + a(CG—C) (1)
ac, CcC-C 2
— = ( N 2
donde*
A - é&eadelaseccion transversal del canal principal [L?]
Ag - areadelaseccion transversal delazonadealmacenamento [L ]
C - concentracion de soluto en e canal principal [M/LS]

C_ - concentracion de soluto en €l flujo lateral de entrada |ateral [M/L 3]
Cg - concentracion de soluto en Ia zona de almacenamiento [M/L3]
D - coeficiente de dispersion [L /T]

Q - variacion de flujo volumétrico (caudal) [L3/T]

gun - variacion del flujo de entrada lateral [L°/T—L]

t - tiempo [T]

X - distancia[L]

o - coeficiente de cambio de la zona de almacenamiento [/T]

ILas unidades fundamentales de Masa [M], Longitud [L], y Tiempo [T] se usan a través de esta seccién. Otras unidades
especificas se introducen en la Seccién 3.0.
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Estas ecuaciones describen los procesos fisicos que afectan alos solutos en el sistema acuético y
por o tanto son aplicables a solutos conservativos (no reactivos), como |os trazadores. Los solutos no
conservativos (reactivos) pueden ser considerados afiadiendo términos a las ecuaciones (1) y (2). Aqui
consideramos dos tipos de reacciones quimicas: cinética de sorcion y descomposicion de primer orden.
La sorcion puede tener lugar directamente en el lecho del cauce o dentro de la zona de almacenamiento.
La adicion de términos representando la sorcién y la descomposicion produce:

%7 = £(C) + pAM(G,y—K,4C) — AC 3)
dc, . .
— = S(C) + As(G = Cy) = AgCy €

donde

N

Cy - concentracion base de soluto en la zona de almacenamiento [M/L
Ceqg - COncentracion de sorbato sobre el sedimento del lecho [M/M]

Kq - coeficiente de distribucién (particion) [L3/M]

A - coeficiente de descomposicion de primer orden en el canal principal [/T]

As - coeficiente de descomposicion de primer orden en la zona de almacenamiento [/T]
A - coeficiente de velocidad de sorcion en el cana principal [/T]

As - coeficiente de velocidad de sorcion en la zona de almacenamiento [/T]

p - masa de sedimento accesible/volumen de agua[M/L3]

]

y £(C) y S(Cg) representan los procesos fisicos en el canal principal y la zona de almacenamiento, res-
pectivamente[el lado derecho delas ecuaciones (1) y (2)]. Los parametros de sorcion introducidos aqui
(Cg, Ky A, As y p) sediscuten en detalle en Bencala (1983). La ecuacion (3) introduce Cgy, Unater-
cera variable de concentracion parala cual se requiere un balance de masas. La concentracion de sedi-
mento del lecho (concentracion de sorbato) esta regida por:

Coot _ 5k, —C 5

dt - ( d - sed) ( )

Para resolver |as ecuaciones (3)-(5) en el caso general donde |os pardmetros varian en €l tiempo y

€l espacio, deben empl earse técni cas de solucion numeéricas. L as técnicas numeéricas paralaresolucion de
ecuaciones de variable temporal son el temade la seccién 2.4.

2.2.3 Ecuaciones de estado estacionario

L as ecuaciones diferenciales rectoras y las correspondientes técnicas de solucion numérica pueden
simplificarse si se desea una solucién en estado estacionario. Se producen condiciones de estado
estacionario cuando los parametros del modelo, variables de flujo y condiciones de frontera (contorno)
(seccidn 2.6) se mantienen constantes por un periodo indefinido de tiempo. Bajo estas condiciones, €l
sistema al canza un estado de equilibrio en el cual |as concentraciones no cambian con el tiempo.
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Igualando a cero |os términos de cambio de concentracion (dC/at, dC4/dt, y dCgqqy/dt), las
ecuaciones (3)-(5) se convierten en:

0 = £(C) + pMG,;—K,C) — AC (6)
0 = S(C,) + As(G —Cy) — AsCq ©
0= AMK,C —C,,;) ©)

Las ecuaciones(7) y (8) seresuelven ahora paralas concentraciones en la zona de almacenamiento
y en el lecho del cauce, proporcionando:

0AC + AsACs
Cg = . 9)

Csed = KdC (10)

L a ecuacién rectora en estado estacionario para el canal principal [ecuacion (6)] esresuelta
numeéricamente, como se discute en la seccién 2.5.

2.3 El sistema conceptual

Paraimplementar un esgquema de solucién numérica, definimos primero el sistemafisico. Lafigura
3 describe un sistemaidealizado en el cual lacorriente se subdivide en un nimero de segmentos discretos.
Cada uno de estos segmentos representa un volumen de control dentro del cual se conservalamasa. Por
ello, las ecuaciones (3)-(5) se aplican a cada segmento dentro del sistema modelado.

Lafigurad4 muestratres segmentos arbitrarios del sistema conceptual representados en lafigura
3. Bajo este esquema de segmentacion, los subindicesi, i-1, ei+1 denotan las concentracionesy
pardmetros en €l centro de cada segmento, mientras que los subindices (i-1,i) e (i,i+ 1) definen los
valores en lainterfaz entre segmentos. Lalongitud de cada segmento, AX, se introduce también en la
figura. Estas definiciones se usan en la seccion 2.4.

2.4 Soluciones numéricas - Ecuaciones en variable temporal

2.4.1 Diferencias finitas

Debido ala presencia de derivadas temporales y espaciales, la ecuacion (3) es una ecuacion en
derivadas parciales (EDP). Un método comun pararesolver EDPs es aproximar las derivadas espacial es,
d/0x, usando diferencias finitas. Entonces pueden implementarse métodos estandarizados (por ejemplo
Método de Euler, Runge Kutta, Crank-Nicolson).
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Sistema conceptual

Figura 3. Sistema conceptual subdivido en un nimero dado de segmentos discretos (volumenes de control).

Q—»

Esquema de segmentacion

| M| a AX | AXii1 ]

segmento
-1

segmento
i

mento
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—>

Interfaz
-1, 1

Interfaz
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Figura 4. Esquema de segmentacion usado para la implementacién de la solucién numérica.
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L as aproximaciones en diferencias finitas utilizadas para las derivadas espacial es estan
desarrolladas en el apéndice B de Runkel y Broshears (1991). Usando estas aproximaciones, la ecuacion
(3) setransformaen:

% = LIC] + NG -C) + aC=C) + pA(G,a—K,C) - A, (12)

1

donde L[C] eslaaproximacion, en diferenciasfinitas, paralostérminos de adveccion y dispersion, dados
por

(12)

L[C] = _(Q)I(Ci+l_ci—l)+l{(AD)i,i+1(Ci+1_Ci)_(AD)i—l,i(Ci_Ci—l)}

A); 2Ax A; Ax?

1

Sefialar que Ax y los subindicesi son como se definen en la seccion 2.3 y lafigura4. Asi mismo
remarcar que la ecuacion (12) se establece para el caso especia de segmentos deigua tamafio (AX_q =
AX; = AX;+1). Puede consultarse el Apéndice B de Runkel y Broshears (1991) para el caso general de
segmentos de longitud variable.

2.4.2 Método Crank-Nicolson

Como se ha sefidlado en |os pérraf os precedentes, las ecuaciones diferencial es normales como (4),
(5) y (11) pueden ser resueltas usando una variedad de técnicas. Estas técnicas pueden ser, en sentido
amplio, agrupadas en métodos explicitos e implicitos. De forma resumida, |os métodos explicitos
proyectan una solucion usando variables de la variable dependiente (por g emplo la concentracién del
soluto) para el nivel actual de tiempo, mientras que los métodos implicitos usan valores tanto de niveles
de tiempo actual como futuros. Parainformacién adicional sobre técnicas de solucion, implicitasy
explicitas, € lector interesado puede consultar Chapray Canale (1988).

Por razones de seguridad, eficienciay estabilidad, se usa el método implicito Crank-Nicolson,
dentro del modelo del soluto. Varias ventgjas del método llevan a esta eleccion. Primero, el método
Crank-Nicolson es seguro, en segundo orden, tanto en tiempo como en espacio (Chapray Canale, 1988).
Segundo, la naturaleza unidimensional del modelo lleva alaformacion de unamatriz tridimensional de
coeficientes que puede ser resuelta usando un eficiente método LU de descomposicion, €l algoritmo de
Thomas. Finalmente el método Crank-Nicolson es incondicional mente estable; 1a solucién no oscilara
cuando se incremente el interval o de tiempo.

L as dos secciones siguientes esbozan la aplicacion de la aproximacion Crank-Nicolson alas
ecuaciones (4), (5), y (11). Un detallado desarrollo de la solucién Crank-Nicolson se presentaen el
apéndice C de Runkel y Broshears (1991).

2.4.3 Concentracion de soluto en el canal principal

En el algoritmo Crank-Nicolson, €l lado derecho delaecuacion (11) seeval Gatanto en tiempo actual
(tiempo j) y en tiempo futuro (tiempo j+1). En adicidn, la derivada con respecto al tiempo dC/dt, se
estima usando una aproximacién en diferencias centradas:

dc _¢l"t-cl

dt 1 At Z (13)
donde
At - intervalo detiempo de integracion [T]
] - indica el valor de un pardmetro o variable en el tiempo actual

j+1 -indicael valor de un parametro o variable atiempo avanzado

10 Transporte unidimensional con flujo lateral y almacenamiento (OTIS): Un modelo de transporte de solutos para arroyos y rios



Laecuacion (11) se convierte asi en:

ci*'-cl  qGicc.c,,l +Gle .,
= (14)
At 2
donde
q ~
GIC, C,, C,41 = LIC] + —Lil—v(c —C) + a(Cg—C,) + pMG,;—K,C;) — AC, (15)

Dado que la ecuacion (14) envuelve las concentraciones de soluto en 10s segmentos vecinos en €l
nivel de tiempo avanzado (C;_;, Ci+1 atiempo j+ 1), no es posible resolverla explicitamente para C; j+1
(agui tenemos un método implicito). Podemos, sin embargo, reagrupar la ecuacion (14) de modo que
todas | as cantidades conocidas aparezcan en la parte derechay todas las incognitas aparezcan en la
izquierda. Hay dos excepciones a esta reagrupacion: las concentraci oneﬁ en la zona de almacenamiento
y en el sedimento del lecho a nivel de tiempo avanzado (Cg+1 CJ 1Y son incégnitas y permanecen en
el lado derecho. Estas excepciones se discuten en la seccion 2.4. 5 Por el momento, la reagrupacion
proporciona:

j+1

i : q
{”Azt(ALfN caspik el Baer ! = o/ v § 6 '+ TG vac ekl (16)
i

1

Esta a su vez, puede ser simplificada agrupando términos:

Eicijjll * Ficij+l * GiCij:ll = R (17)
donde
j+l AD ]+1
247 TAx \ 2 Ax
t((AD)I* +(AD)I%T] gl .
F, = ]+ A L bl N 4o+ pAK, + A (19)
2 A{“Ax Ail+1
o= At (Q{“ ~ (AD){Til) 20)
: 2A{+1Ax 2 Ax
At i qL]I}-\Il +1 +1 +1
R, = Cl + =|GIC,C,, Cpyl’ + G CJ + aCi™! + pACGLE (21)
1

L as ecuaciones (18)-(21) son parael caso especial de segmentos de igual tamafio. El apéndice C de
Runkel y Broshears (1991) puede consultarse para el caso general de segmentos de longitud variable.

Después de desarrollar |a ecuacion (17) paratodos|os segmentos en € sistema model ado, podemos
[legar aun conjunto de ecuaciones lineales algebraicas. Estas ecuaciones deben ser resueltas
simultaneamente para obtener la concentracion de soluto en €l canal principal, Cc*1 en cadauno delos
segmentos de la corriente. A continuacién se presenta un conjunto hipotético de ecuaciones para un
sistema de cinco segmentos.
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_ _ i j+1 ] o
F, G, i R,
1
E, F, G, Cé R,
Ey Fy Gy Cé” = |Rs (22)
E, F, G, Ci+1 R,
E. F .
L 5 5_ Cé+1 _R5_

Sistemas de ecuaciones tal como el que se muestra en la ecuacion (22) pueden ser eficientemente
resueltos usando el algoritmo de Thomas. Unadescripcion completadel algoritmo de Thomas se presenta
en Runkel y Chapra (1993).

2.4.4 Concentraciones en la zona de almacenamiento y en el sedimento del lecho

L os conceptos presentados en la seccién precedente pueden ahora ser aplicados alas ecuaciones
paralazonade almacenamiento y el sedimento del lecho [ecuaciones (4) y (5)]. De aqui se obtienen las
siguientes expresiones Crank-Nicol son:

A A j+1 A A j
citl_ (a;(c—csn A(G —cs)—xscs) +(ocx(c—cs) + Ag(G —Cs)—lscs)

S — Y9 — S S 23)
At 2 (
A ero ;

citl_ o [MK,C -C,p)]  + [MK;C -C,,)]
sed sed _
= = > (24)

En contraste con la ecuacion para el canal principal, |as ecuaciones (23) y (24) puede resolverse
explicitamente paralas variables deinterés, Cs/*1y ¢/*'. Esto proporciona

(2—Yi = Aths—Athg)C + Yigi + yi*1ci* ! + 2AthsCs

Cé'+1 ‘ _ (25)
2+t + Atk + Afhg
S (2-Ath)Cl, + ARK (CT+ 7Y )
sed 2+ At
donde
aAtA
= @)
S

Estas formul aciones explicitas se usan en la siguiente seccion.
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2.4.5 Desacoplando las ecuaciones del canal principal, zona de almacenamiento y

sedimento del lecho fluvial

Runkel y Chapra (1993, 1994) presentan una técnica para desacoplar las ecuaciones del canal
principal y lazonade almacenamiento. Aqui extendemoslatécnicaparaincluir laecuacion del sedimento
del lecho. Unainspeccion de la ecuacion (17) indica que la concentracion en el canal principal depende
tanto de las concentraciones en la zona de almacenamiento y en el sedimento del lecho para el nivel de
tiempo avanzado (Cg *lyc J 1 ;). Debido aque estas concentraciones son desconocidas, laecuacion (17)
esta acoplada alasecuaci on& (25) y (26). Este acoplamiento sugiere unatécnicade solucion iterativa por
la cual las ecuaciones (17), (25), y (26) se resuelvan en secuencia hasta alcanzar un nivel deseado de
convergencia. El proceso iterativo es ineficiente de modo que (17), (25), y (26) deben ser resueltas mas
de una vez durante cadaintervalo del tiempo.

Afortunadamente, estas ecuaciones pueden desacoplarse observando las ecuaciones (25) y (26).
Examinando (25) se ve quelaconcentracion del almacenamiento esfuncidn de dos cantidades conocidas,
c y Cgl, y unacantidad desconocida, c*l, Deformas milar, laconcentracion en el sedimento del lecho
es funcion de dos concentraciones conocidas (CJ y C/,;) y unadesconocida (CJ+ 1) Substituyendo las
ecuaciones (25) y (26) en laecuacion (21), llegamos a una nueva expresion para R:

+1
, At . q]
R/ = Cl+ S| GlC.Ci Gyl '+ ALJIN ci*! (28)

1
1

(2=7/ = Aths=AA)CL + yic + Y 1ci 1 + 2A1ksCs
+ 0o . =
2+ 9/t 4 Arhg + Athg

N 2-Ath)CL, + AK (CT+ M
2 + Ath

Aungue R todavia contiene una incognita, la ecuacion (28) es una expresion mucho mas dtil. La
anicai ncognlta&sCJJr unavariable que yaaparemaen el ladoizquierdo delaecuacion (17). Por lo tanto
podemos mover |os términos que envuelven C* L alaparteizquierdo de(17), creando nuevas expresiones
paaFyR:

1

]+1 ]+1 i+1 .
F/ =1+ At AD) i1 APV qL]IN +ofl- A (29)
2 Al 1Ax2 A{” 2+ 91+ Arhg + At

« At
+ pAK (1 - A) + A
PA5d 2+ At }
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. qf
R" = Cl+ A—t GIC,Cy Gyl + A“N cit! (30)

(2—yJ'—At713—At7uS)C£ + yicl + 2Atisés
+ o i ~
2+ YT+ Atk + Atk

. p}l[ (2-AtA)CL, +AAtM<dC]]
2 + At
Dado que R ahora envuel ve sol o cantidades conocidas, laecuacion (17) puede ser resuelta, deforma
independiente, parala concentracion de soluto en €l canal principal, c*1. Habiendo resudlto (17, las
ecuaciones delazonade almacenamiento y del sedimento del lecho [ecuaC| ones(25) y (26)] seconvierten
en funcién de la concentracion conocida en el canal principal, c*1, Asi hemos desacoplado las
expresiones Crank-Nicolson rectoras.

2.5 Soluciones numéricas - Ecuaciones en estado estacionario

Deigua maneraque | as ecuaciones de tiempo variable, aproximamos las derivadas espacialesde la
ecuacion (6) usando diferencias finitas. Estas aproximaciones se encuentran en el apéndice B de Runkel
y Broshears (1991). La ecuacion algebraica resultante para el canal principal viene dada por:

0 = L[C] +qﬂ(c ~C)+a(Cs—C,) + pA(G,;—K4C)—AC, (31)
L a dependencia de las ecuaciones del canal principal sobre las concentraciones en la zona de
almacenamiento y el sedimento del lecho puede ser eliminada substituyendo lasecuaciones (9) y (10) en
laanterior. Esto proporciona:

oA (AsCs—A:C; —AsC,
0 = LIC] + qﬂ(c —C) + s(AsCs —AsCi —As l)—xci (32)

Dado que la ecuacion (32) incluye las concentraciones de soluto en |os segmentos adyacentes (C;.
Ci+1), no es posible resolverla explicitamente paraC;. Podemos, sin embargo, reordenar la ecuacion
(32) de modo que las incognitas, C;_q, C; y Ci, 1, aparezcan en el lado izquierdo. Esta reordenacion
proporciona:

EC,_+FC,+GC,;,, = R, (33)
donde
_ —1 Qi (AD)i—l,i
E; = AAx (7 T TTAx ) .
AD). . .+ (AD). . Do+ A
P, - (AD),_, ; + (AD), s, QA SIS (35)
A Ax? A, 0A; + Aghg + Aghs
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1 (Q (AD); 4,
G = AIAX(2 B Ax ) (36)
oA 71 C
R = qLINC + sAhSVS (37)

L ~

L as ecuaciones (34)-(37) son parael caso especial de segmentos de idéntico tamafio. El apéndice D
de Runkel y Broshears (1991) puede ser consultado para el caso de segmentos de longitud variable. Las
concentraciones de soluto en el canal principal se determinan resolviendo un sistema de ecuaciones
analogo alas que muestran la ecuacion 22.

2.6 Condiciones de frontera (contorno)

Dos condiciones de frontera (contorno) deben ser especificadas para resolver las ecuaciones
diferenciales de segundo orden como la ecuacion (3). Parael caso de un canal de corriente
unidimensional, estas condiciones de frontera (contorno) se aplican alas fronteras aguas arribay aguas
abajo.

2.6.1 Condicién de frontera (contorno) aguas arriba

Lacondicién de frontera (contorno) aguas arriba se define en términos de una concentracion fijada,
(Cho). en € frontera (contorno) aguas arriba, como muestralafigura 5. Por o tanto esta condicion de
frontera (contorno) representa la concentracion de soluto que esta entrando por la parte superior de la
corriente del sistemamodelado. Paralas soluciones en las ecuaciones de variable temporal (seccion
2.2.2), las condiciones de frontera (contorno) aguas arriba, pueden variar alo largo del tiempo. La
especificacion por e usuario de lacondicion del frontera (contorno) aguas arriba se discute en la seccién
3.5.4.

Segmento 1 - Condicién de frontera aguas arriba

flujo | (o)

Figura 5. Condicion de frontera aguas arriba, definida en términos de una concentracion fija, Cy.

2.6.2 Condicioén de frontera (contorno) aguas abajo

En contraste con la condicion aguas arriba, la condicién de frontera (contorno) aguas abajo no es
una concentracion fijada sino un flujo dispersivo fijado. Paraimplementar la condicién de frontera
(contorno) aguas abajo se define un flujo dispersivo en lainterfaz entre los segmentosi ei+1. Aqui en
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subindicei serefiere a ultimo segmento del sistema modelado, ei+ 1 se refiere a un segmento ficticio
adyacente al ultimo segmento. El flujo dispersivo se define como:

(°5)

donde DSBOUND es un valor suministrado por el usuario para el flujo dispersivo. Notar que s
DSBOUND se establece igual a cero, la ecuacion (38) es una condicién de frontera (contorno) de gra-
diente nulo. Esto implica que la concentracion en el segmentoi esigual aladel segmento i+1.

= DSBOUND (39)

i,i+1

Laaplicacion de la condicion de frontera (contorno) aguas abajo se muestraen lafigura 6; la
especificacion de DSBOUND por €l usuario se discute en la seccion 3.5.4.

Condicién de frontera aguas abajo

—_——— e —— o,

flujo —p Cig C

O
s

oC
(P%). ...

Figura 6. Condicion de frontera aguas abajo definida en términos de un flujo dispersivo fijo.

2.7 Estimacion de parametros

La estimacion de parametros es un objetivo de muchos estudios de transporte de solutos: dado un
conjunto de concentraciones medidas, determinar un conjunto de valores de parametros que describan
adecuadamente al sistema bagjo estudio. Los estudios de dilucion de trazadores (ver Broshearsy otros,
1993), por ejemplo, pretenden cuantificar |os parametros hidrol 6gicos que caracterizan el transportefisico
y lamezcla(Q, A, Ag o, D).

L a estimacion de pardmetros envuel ve a menudo un procedimiento de tanteo y error, en donde las
estimaciones de |os pardmetros se gjustan manual mente durante una serie de simulaciones para obtener
unaigualdad aceptable entre las concentraciones simuladas y observadas. Una alternativaala
aproximacion por tanteo y error es utilizar técnicas de estimacion de parametros como laregresion no
lineal por minimos cuadrados (NL S) que autométicamente determinan un conjunto de estimaciones
Optimas de |os parametros.

El propésito de esta seccidn es proveer un breve resumen de como seimplementalaNL S dentro del
modelo OTIS de transporte de sol utos. L os|ectores que deseen masinformaci on pueden consultar Draper
y Smith (1981), Wagner y Gorelick (1986), y Donaldsony Tryon (1990). Detalles adicionales sobre NL S
dentro de OTIS se presentan en la Guia del Usuario (secciones 3.2 y 3.5) y dos aplicaciones del modelo
(secciones 4.5y 4.6).
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En general, las concentraciones observadas de solutos pueden ser expresadas como lasumade la
concentracion simuladay un término de error a azar:

= fG O+ g, k=1N (39)
donde
N - &l nimero de observaciones
NP - €l nimero de parametros del modelo
Ck - lavariable dependiente de estado, |a concentracion observada de la concentracion de

. soluto en el canal principal [M/L3]
f(E, B) -unafuncidn no lineal que simulala observacion k ésima, |a solucion de lasecuaciones

(3)-(5), proporcionan la concentracion simulada en el canal principal, Cy

¢ - lavariable independiente. Paralos problemas con variacion temporal { = ¢, mientras
que paralos problemas en estado estacionario, { = x

4 - un vector de longitud NP conteniendo las estimaciones de |os parametros

€ - error al azar asociado con la observacion k ésima

y los parametros del model o donde 9 incl uyeD, A, Ag o, A, Ag, A, As, pY Kg

Laregresion no lineal por minimos cuadrados puede ser vista como un problema de optimizacion
con una funcién objetivo dada por:

N N
RSS(®) = Y {wley— f(G %1} = Y (wed) (40)
k=1 k=1
donde
RSS(@) - suma ponderada de los cuadrados de | os residuales

Wi - factor ponderado asignado ala observacién k ésima

El objetivo del NLS esdeterminar el vector de parametros estimados, 0, gue minimizalasumade
los errores al cuadrado [esto minimiza RS(®) en la ecuacion (40)]. Como describen Wagner y Gorelick
(1986), este problema de minimizacion puede quedar imponderado, donde a cada error se le concede la
mismaimportancia (w=1, k=1,N). Alternativamente, la ponderacidn se pueden asignar con base en la
magnitud de la concentracién de soluto (Wagner y Gorelick, 1986):

we = 1/ f(§, 0) (41)

Aqui usamos unatécnica gjustada NL S descrita por Dennisy otros (1981) que minimiza RSS(@ )
usando un procedimiento iterativo. Dentro del procedimiento iterativo, |os estimados de |os parametros
se mejoran de acuerdo con:

Brt = 0= JTWIHS+Y] W 8] (42)
sometido a
NP
(em+l l_em l) 2
’ 2] <
4/121[ SCALE, } <y, (43)
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donde

S - matriz NP por NP que aproxima un término a partir de lamatriz de Hess

SCALE- tamafio tipico de un parametro dado

W - diagonal de unamatriz N por N de factores de ponderacion, wy, k=1,N

Y - diagonal de una matriz NP por NP escogida de modo que se satisfaga la ecuacion (43)
d - didmetro de laregion de confianza (Donaldson y Tryon, 1990)

I - denota las cantidades que corresponden al pardmetro |

m - denotalam ésimaiteracion

g - vector de longitud N de residuales g, k=1,N

0 - estimacion del pardmetro | en laiteracion m

y J esunamatriz N por NP con elementos Jy | definidos por:

— a_f(c.n é)k

- ael (44)

Tk

El procedimiento iterativo continua hasta que se alcance uno de dos criterios de convergencia. La
convergencia puede estar basado en €l relativo cambio en los parametros:

max[|9m+1,l—9m, l|/SCALEl], I=1, NP

TOPP 4
max[(|eﬂ’l+l,l| + |em, l|)/SCALE[]’ l:l’ NP < S O ( 5)

o en el cambio en lasuma de los cuadrados de |os residual es:
cst[RSS(0)] - STOPSS .

RSS(D,,)

donde STOPP y STOPSS son criterios de convergencia especificados por el usuarioy fcst[RSS(é)] es
el cambio predicho en la suma de los cuadrados de los residual es.

Lafigura 7 muestra un diagrama resumiendo el procedimiento iterativo de estimacion de
parametros. El proceso iterativo comienza obteniendo los estimadosiniciales delos pardmetros, 0o, y e
diametro inicial de laregion de confianza, dy. Se resuelven entonces | as ecuaciones (3)-(5) para
determinar las concentraciones simuladas en el canal principal, f (g, 9), correspondiendo alas N
concentraciones observadas, L os estimados de los NP parametros, 6,,,, se revisan utilizando la ecuacion
(42) y serealiza un test de convergencia. Si se satisfacen las ecuaciones (45) o (46), la solucion ha
convergido y €l estimado final de los parametros queda dado por 0,,.Si nose cumple ninguna de las
ecuaciones mencionadas, comienza una nueva iteracion.
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Estimacion de parametros usando minimos cuadrados no lineales

Obtener la estimacion
inicial del parametro,
0,,=0,Y € didmetro
inicial delaregién de
confianza, dp, = o.

Comienzo
delaiteracion
m=m+1

Resolver las ecuaciones
(3)-(5) para obtener las
concentraciones en el canal

principal, f (&, 0),paralas
observaciones k=1,N.

'

Actudizar lal=1,NP
estimacion del
parametro, 9, , usando
laecuacion (42).

¢ Semantienen |a
ecuaciones (45)
0 (46)?

Fin

Figura 7. Procedimiento de estimacion iterativa de parametros.
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3.0 GUIA DEL USUARIO

Esta secciéon, laGuiadel Usuario de OTIS, provee informacion acercadel uso del modelo OTIS de
transporte de solutos. OTIS esta conformado por dos model os operacionales. El primero, al cual se hace
referenciaen adelante como OTIS, esunaversion actualizada del model o origina mente documentado por
Runkel y Broshears (1991). OTIS soluciona las ecuaciones gobernantes descritas en la seccion 2.2
utilizando los pardmetros del model o especificados por el usuario, informacion del flujoy dela
configuracion del sistema. El segundo modelo, OTIS-P, es unaversion modificadade OTIS acoplada con
algoritmos no-lineal es de minimos cuadrados descritos por Donaldsony Tyron (1990). OTIS-P determina
el conjunto Optimo de pardmetros estimados de acuerdo con datos observados de concentracion tal como
se describe en la seccién 2.7.

Las secciones 3.1 a 3.7 describen |as especificaciones de entrada/salidapara OTISy OTIS-P. Enlas
discusiones que siguen a continuacion, 1os términos “ model o de transporte de solutos OTIS” y “el
modelo” hacen referenciaalos dos modelos OTISy OTIS-P; a menos que se especifique lo contrario, la
informacion proporcionada es aplicable a ambos model os. Detall es especificos de un modelo dado se
proporcionan donde corresponde.

3.1 Aplicabilidad

El model o detransporte de solutos OTI S, originalmente desarrollado paraser utilizado en corrientes
o rios pequefios de montafia, puede ser aplicado en cualquier rio en el cual se pueda suponer flujo uni-
dimensional. Lasuposicion primordial del andlisis de flujo unidimensional es que lamasadel soluto esta
uniformemente distribuida alo ancho de la seccién transversal de la corriente. Bajo esta suposicion, la
concentracion del soluto varia solamente en la direccion longitudinal; 1a concentracion no varia con la
profundidad o €l ancho de la corriente. A pesar de gue esta condicion de uniformidad rara vez ocurre en
lanaturaleza, es unasuposicién razonable en muchas corrientesy rios. Fisher y otros (1979) proporcionan
detalles adicionales del andlisis del flujo uni-dimensional.

El modelo puede ser utilizado para cuantificar los procesos fisicos que afectan |as sustancias
conservativas tales como trazadores. Aplicaciones adicionales incluyen andlisis de solutos no-
conservativos que estan sujetos a sorcion y/o decaimiento de primer orden. Unarevision completadelos
procesos fisicos y quimicos incluidos en e modelo se proporcionaen la seccién 2.0.

3.2 Caracteristicas del modelo

Varias opciones de simulacion estan disponibles dentro en el modelo de transporte de solutos. A
continuacién se presenta una revision general de las diferentes opcionesy en la seccién 3.5 se presentan
detalles més especificos.

3.2.1 Modos de simulacion: dinamico y estado-estacionario

El modelo de transporte de solutos puede ser utilizado para resolver las ecuaciones variables en €
tiempo (dindmicas) de la seccidn 2.2.2 o | as ecuaciones de estado-estacionario de la seccion 2.2.3. Los
parrafos siguientes describen estos dos modos de simulacién. Una descripcion completa de los
pardmetros rel evantes de entrada se presenta en la seccién 3.5.4.

La opcion de simulacién dindmica se selecciona cuando € usuario estainteresado en determinar la
naturaleza variable en el tiempo del soluto gque es transportado. Esta opcién requiere que € usuario
especifique una condicién de frontera (contorno) variable en el tiempo aguas arriba, un intervalo de
tiempo de integracion (variable de entrada TSTEP), y un intervalo de tiempo paralaimpresion de
resultados (variable de entrada PSTEP). La opcion dindmica se invoca para cualquier valor no nulo de
TSTEP.
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La opcion de estado-estacionario se sel ecciona cuando hay un interés en larespuesta alargo plazo
del sistema a una condicién de carga constante. La opcion de estado-estacionario seinvocaal fijar el
intervalo de tiempo de integracion, TSTEP, en cero.

3.2.2 Solutos conservativos y no-conservativos

El modelo puede ssimular €l destino y transporte de solutos conservativos y no conservativos. Los
solutos conservativos estan sujetos a los procesos fisicos de adveccion, dispersion, flujo lateral, y
almacenamiento en transito. Dos procesos adicionales, sorcion y decaimiento de primer orden, pueden
considerarse al modelar solutos no-conservativos.

L os solutos conservativos se modelan fijando las variables auxiliares IDECAY el SORB en cero (0).
Solutos no-conservativos sujetos a sorcion se modelan fijando ISORB en uno (1) y especificando los
diferentes pardmetros de sorcion (LAMHAT, LAMHAT2, RHO, KD, CSBACK). Decaimiento (o
produccién) de primer-orden se modela fijando IDECAY en uno (1) y especificando coeficientes de
primer orden de decaimiento o velocidad de produccion (LAMBDA y LAMBDA2). Valores positivos de
LAMBDA y LAMBDA?2 deben especificarse si €l soluto esta sujeto a decaimiento de primer orden,
mientras que val ores negativos deben utilizarse si el soluto esta sujeto a produccion de primer orden. En
la seccion 3.5.4 se presentainformacion adicional de las diferentes variables auxiliares y parametros de
entrada.

3.2.3 Regimenes de flujo

Adicionalmente alas opciones anteriores, el model o tiene la capacidad de simular €l transporte bgjo
diversas condiciones de flujo. El modelo considera flujos variables espacialmente (uniformes/ no-
uniformes) y temporal mente (estacionarios (permanentes)/ no-estacionarios (no-permanentes)). La
especificacion por el usuario del régimen hidrol6gico gobernante se resume en latabla 1. Las primeras
dos opciones mostradas en la tabla son relativamente sencillas dado que involucran €l régimen de flujo
estacionario. Bajo el régimen deflujo estacionario, parametros del modelo talescomo flujo lateral y area
de la seccidn transversal permanecen constantes con respecto al tiempo. Laterceraopcion en latabla 1,
flujo no-estacionario involucra parametros del modelo que cambian en el tiempo. Esta opcién se
sel ecciona tipicamente cuando el modelo de transporte de solutos se utiliza en conjunto con un modelo
de trénsito de caudal es que proporciona flujos laterales, caudales y areas de |a seccidn transversal
variables en el tiempo. Muy pocas aplicaciones de flujo no-estacionario se han llevado a cabo alafecha;
los usuarios del model o deben por |o tanto contactar al autor con referenciaa aplicaciones queinvolucren
flujo no-estacionario.

El formato de entrada utilizado para especificar € régimen de flujo se presentaen la seccion 3.5.5.
Parainformacién adicional delos diferentes regimenesdeflujo, el lector esremitido aHenderson (1966).

GUIA DEL USUARIO 21



Tabla 1. Especificacion por parte del usuario del régimen hidroldgico de flujo

Régimen de flujo Especificaciones del usuario
Flujo estacionario, uniforme Fijelostérminosdeflujo lateral, QLATIN y QLATOUT,
en cero. Fije el indicador de cambio de caudal, QSTEPR,
en cero.
Flujo estacionario, no-uniforme Fijelostérminosdeflujo lateral, QLATIN y QLATOUT,

en los valores deseados. Fije el indicador de cambio de
caudal, QSTEP, en cero.

Flujo no estacionario, no-uniforme Prepare el fichero de flujo utilizando datos de caudal,
flujo lateral, y area que hayan sido generados por un
modelo pertinente de transito de caudales [por ejemplo,
DR3M, Alley y Smith (1982)]. Fije €l indicador de
cambio de caudal, QSTEP, igual a intervalo de tiempo
de impresion de resultados del modelo de transito.

3.2.4 Estimacion de parametros utilizando OTIS-P

Varios estudios de model aci6n invol ucran procedimientos manual es en | os cual es | os parametros del
model o se gjustan durante una serie de simulaciones hasta obtener una concordancia aceptable entre
valores ssimulados y observados. Un método alternativo es la utilizacion de técnicas autométicas de
estimacion de parametros tales como |os procedimientos de NL S descritos en la seccién 2.7. El modelo
OTIS-P acopla el marco matemético de OTIS con los algoritmos de NLS de STARPAC (Donaldson 'y
Tyron, 1990). De estamanera, OTI1S-P proporcionaun medio de estimacion automaticade | 0s parametros
del modelo.

Con €l fin de utilizar el procedimiento de estimacion automatica de pardmetros, €l usuario prepara
los ficheros de entrada basicos de OTIS y dos ficheros adicional es requeridos por OTIS-P. Estos ficheros
adicional es proveen | os datos observados de concentracion y varios parametros de entrada de STARPAC.
L os usuarios pueden solicitar estimacion de parametros para cual quier subconjunto de los 10 pardmetros
del modelo (DISP, AREA, AREA2, ALPHA, LAMBDA, LAMBDA2, LAMHAT, LAMHAT2, RHO, y
KD).

3.3 Revision del sistema conceptual

Antes de describir detalladamente | os requerimientos de entrada del modelo, es Util definir algunas
delasvariables del programaen términos del sistema conceptual. Lafigura8ilustrael sistemamodelado
como una serie de tramos. Para nuestros propésitos, un tramo se define como una distancia continuaalo
largo de la cual los pardmetros del modelo permanecen constantes. Un tramo, por € emplo, tendraun
coeficiente de dispersion, un coeficiente de decaimiento de primer orden y un flujo lateral constantes. El
numero de tramos definidos en un sistema dado reflgja tanto la variabilidad inherente del tramo como la
disponibilidad de datos. Un tramo uniforme espaci almente puede ser model ado utilizando un tramo anico,
mientras que una corriente con una, bien-caracterizada variacién de | as propiedades del canal, puede ser
simulada utilizando varios tramos. El nimero de tramos en € sistema model ado se especificamediante el
parametro de entrada NREACH.
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Sistema conceptual - Tramos y segmentos

> Tramo Tramo Tramo Tramo >
1 2 o ] e . NREACH
Tramoj
Segmento| Segmento Segmento Segmento
1 2 o [ o NSEG;
DELTAX;
< RCHLEN, -

Figura 8. Sistema conceptual que incluye uno o mas tramos. Cada tramo esta subdividido en un nimero de elementos
computacionales o segmentos.

Cada tramo se subdivide en un niUmero de el ementos computacionales 0 segmentos. Cada uno de
los cual es representa un volumen de control sobre el cual |as ecuaciones gobernantes de balance de masa
son aplicables. Para un tramo dado hay NSEG segmentos de longitud DELTAX. Note que DELTAX se
calculade lalongitud del tramo, RCHLEN, y € nimero de segmentos:

RCHLEN
DELTAX = NSEC (47)

Variables adicionales del programa se muestran en lafigura9. Aqui se observa el primer tramo en
lared de lacorriente y su relacién con las variables de entrada requeridas. Debido a que este tramo
comienzaen lafronterade aguas arriba del sistema, se define el caudal de entrada QSTART, y €l valor de
frontera (contorno) del soluto, USBC. USBC esla condicion de frontera (contorno) de aguas arriba, la
cual sediscute en las secciones 2.6.1y 3.5.4 (registro tipo 17, tabla 11). La variable del programa
denotando la coordenada o distancia referenciada del inicio de la corriente, XSTART, también se aplica
al extremo de aguas arriba del tramo uno. No6tese que estas tres variables aplican Unicamente a primer
tramo del sistema modelado.
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Sistema conceptual - Tramo 1

QLATIN
CLATIN
N N U N '\
QSTART
— 1 2 3 | . NSEG; | g
USBC
RN
QLATOUT
: >
x = XSTART

Figura 9. El primer tramo en el sistema conceptual y las variables de entrada (input) requeridas.

L as restantes variables del programa mostradas en lafigura, QLATIN, CLATIN y QLATOUT, se
especifican tipicamente para cada tramo del sistema modelado (una excepcion es el caso de flujo no-
estacionario; ver seccion 3.5.5). Latasade flujo lateral, QLATIN, representad flujo que entraa canal
como flujo superficial, flujo sub-superficial, y como caudal de agua subterranea. Este flujo adicional lleva
consigo una concentracion de soluto, CLATIN. Laultimavariable, QLATOUT, es un término deflujo de
salidalateral de salida que representa una pérdida de aguadel canal dela corriente. Los dos, QLATIN y
QLATOUT, se especifican sobre una base por unidad de longitud (en L3/T—L).

3.4 Estructura de entrada/salida

Esta seccion describe los ficheros de entrada y salida asociados con OTISy OTIS-P. Aqui se
presenta unadescripcion breve de cada fichero; descripciones méas detal | adas se presentan en las secciones
3.5-3.7.

3.4.1 OTIS

La estructura de entrada/salida de OTIS seilustraen lafigura 10. El primer fichero de entrada, €l
fichero de control, se utiliza para especificar |os nombres de los demas ficheros de entraday salida. De
manera contraria a los demés ficheros de entrada, el nombre del fichero de control esfijo, control.inp,
dentro del programa (software) y su nombre no puede ser cambiado. Un segundo fichero de entrada, €l
fichero de pardmetros, establ ece opciones de simulacion, condiciones defrontera(contorno) y parametros
del modelo que permanecen constantes durante la simulacién. El dltimo fichero, el fichero de flujo,
contiene parametros del modelo que pueden potencialmente variar durante lasimulacién (por jemplo, el
caudal y el area delaseccion transversal). Los nombres del fichero de pardmetrosy de flujo son
especificados por € usuario en e fichero de control, control.inp.
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Ficheros de entrada/salida: OTIS

Fichero de Fichero de
parametros » QTIs salida,

solutos
Fichero de
flujo

Figura 10. OTIS Ficheros de entrada/salida (Input/Output).

En lafigura 10 también se muestran los ficheros de salida creados por OTIS. Al final de una
simulacion, €l fichero echo.out contiene un “echo” (copia) de las opciones de simulacion y parametros
del model o especificados por el usuario. Estefichero contieneigual mentelos mensajesde error que hayan
podido ser generados durante la gjecucion del modelo. Adicionalmente a fichero echo, el modelo genera
un fichero de salida por cada soluto especificado. Si se modela sorcion, un fichero de salida de sorcion es
igualmente generado para cada soluto. Los nombres de | os ficheros de salida de solutos y sorcion son
especificados por €l usuario en e fichero de control, control.inp.

3.4.2 OTIS-P

Laestructura de entrada/salida de OTIS-P seilustraen lafigura 11. Se requieren cinco ficheros de
entrada. Los primeros tres ficheros de entrada (control, pardmetros y flujo) son idénticos alos descritos
en laseccion 3.4.1 para OTIS. Un cuarto fichero de entrada, €l fichero de datos, proporcionalos datos de
concentraci 6n observados que son utilizados en el procedimiento de estimacion de pardmetros. El Ultimo
fichero de entrada, €l fichero de entrada STARPAC, es utilizado con € fin de especificar |os parametros
gue deben ser estimados por OTIS-P, asi como otras opciones del procedimiento de estimacion de
parametros. Los nombres de |os ficheros de entrada datos y STARPAC son especificados por €l usuario
en control.inp.

En lafigura 11 también se muestran los ficheros de salida creados por OTIS-P. Al igual que €l
modelo OTIS, OTIS-P crea echo.out, un fichero de salida de solutos, y si es el caso correspondiente, un
fichero de salida de sorcion. Dos ficheros adicionales creados son € fichero de salida de parametrosy €l
fichero de salida de STARPAC. El fichero de salida de parametros contiene los estimados finales de los
parametros determinados mediante el uso de NL S, mientras que €l fichero de salida de STARPAC
contiene andlisis estadisticos relacionados con |os datos observados y el procedimiento de NLS. Los
nombres de |os ficheros de salida de solutos, sorcidn, parametrosy STARPAC son especificados por €l
usuario en control.inp.

Fichero de
salida,
sorcion
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Ficheros de entrada/salida: OTIS-P

Fichero de
salida,
solutos

Fichero de
salida,
sorcion

OTISP

Figura 11. OTIS-P Ficheros de entrada/salida (Input/Output).

3.5 Formato de entrada

Como se describe en la seccion 3.4, varios ficheros de entrada deben ensamblarse antes de la
gjecucion del modelo. Tres de estos ficheros de entrada son utilizados por OTISy OTIS-P (secciones
3.5.3-3.5.5), y los restantes dos son utilizados exclusivamente por OTIS-P (secciones 3.5.6-3.5.7).

En las secciones que siguen a continuacion, cada fichero de entrada se describe en términos de una
serie detiposderegistro. En cadatipo deregistro, uno 0 mas campos son utilizados para especificar varios
pardmetros de entrada. En general, tipos de registro hacen referenciaalineas en € fichero de entrada, y
los campos corresponden con columnas especificas dentro de cada registro. Ejemplos de ficheros de
entrada se presentan en la seccion 4.0.

3.5.1 Unidades

En la seccion 2.2 las ecuaciones gobernantes y los parametros de modelo se describen utilizando
unidades fundamentales de masa [M], longitud [L], y tiempo [T]. En & modelo OTIS de transporte de
solutos, unidades especificas deben asignarse alos diferentes parametros de entrada. El usuario del
model o puede seleccionar |as unidades correspondientes sujeto alo siguiente:
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Unidades delongitud [L]. Cualquier unidad de longitud puede ser utilizada al especificar las
variables de entrada al modelo. El Unico requerimiento es que la unidad de longitud debe ser
consistente para todos los parametros del modelo y variables de configuracién del sistema. La
unidad de longitud seleccionada se denota mediante una L en las descripciones del fichero de
entrada subsiguientes.

Unidades de concentracién [CU]. La seleccién de unidades de concentracion es generalmente
independiente de las unidades utilizadas para los parametros del modelo y variables de
configuracion del sistema. Unidades consistentes de concentracion deben utilizarse parala
especificacion de las condiciones de frontera (contorno) (USBC, DSBOUND), las
concentraciones de flujo lateral (CLATIN), y las variables de sorcion (RHO, KD, CSBACK).
Launidad de concentracién sel eccionada se denota mediante CU en las descripciones del
fichero de entrada que se presentan a continuacion.

Unidades de tiempo. Todos los pardmetros del modelo que requieren |a especificacion de una
unidad de tiempo (por gjemplo, caudalesy coeficientes de variacion) se definen en términos de
segundos. Notese, sin embargo, que variables de control de lasimulacion, tal como la hora
inicial de lasimulacion (TSTART) se especifican en términos de horas.

3.5.2 Comentarios internos

L os usuarios del modelo pueden documentar su trabajo mediante la incorporacion de comentarios
en cualquiera de los ficheros de entrada descritos a continuacion. Todas las lineas con €l signo (#)
localizado en la columna 1 seran tratadas como comentarios por el modelo. Esta caracteristica seilustra
en los g emplos de ficheros de entrada descritos en la seccion 4.0.

3.5.3 El fichero de control

El fichero de control, control.inp, se utiliza para especificar los nombres delosdiferentesficheros de
entraday salida. El formato del fichero de control se describe a continuacién; jemplos de ficheros de
control se presentan en la seccién 4.0.

El fichero de control deOTIS

El formato de control.inp para OTIS se muestra en latabla 2, donde se observa que € fichero de
control constade cuatro tiposderegistro. El registro tipo 1 especificael nombre del fichero de parametros,
el registro tipo 2 especifica el nombre del fichero de flujo, y €l registro tipo 3 especificalos nombres de
los ficheros de salida de solutos. Si se modela sorcion, €l registro tipo 4 especificalos nombres de los
ficheros de salida de sorcion. El registro 4 se omite si sorcién no es modelada.

A pesar de quelatabla2 lista4 tipos deregistro, € fichero de control puede contener mas de cuatro
registros dado que algunos tipos de registros pueden repetirse. Los registrostipo 3y 4, por giemplo, se
repiten por cada soluto (ficheros de salida se crean para cada soluto).
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Tabla 2.

El fichero de control de OTIS

Reglstro Ve Formato | Columnas | Descripcion
tipo de entrada

1 FICHERO 1-40 Nombre de fichero para Fichero de parametros

2 FICHERO 1-40 Nombre de fichero para Fichero de flujo

3" FICHEROS 1-40 Nombres de ficheros paraFicheros de Salida de
Soluto

4 FICHEROS C 1-40 Nombres de ficheros para Ficheros de Salida de
Sorcion

C - Caracter "Notas: (1) Omitir el registro tipo 4 si no se modela sorcion.

(2) Repetir los registros tipos 3 y 4 para cada soluto modelado (NSOLUTE veces).

El fichero de control de OTIS-P

El formato de control.inp para OTIS-P se presenta en latabla 3, donde se observa que el fichero de
control consta de ocho tipos de registros. L ostipos de registro 1-8 especifican |os nombres de los ficheros
de pardmetros, de flujo, de datos, de entrada STARPAC, de pardmetros de salida, de salida STARPAC, de

salida de solutos, y de salida de sorcion, respectivamente. El registro tipo 8 se omite si no se modela

sorcion.
Tabla 3.  El fichero de control de OTIS-P
REE[SIE vElElDles Formato | Columnas | Descripcién
tipo de entrada
1 FICHERO C 1-40 Nombre de fichero para Fichero de parametros
2 FICHERO C 1-40 Nombre de fichero para Fichero de flujo
3 FICHERO C 1-40 Nombre de fichero para Fichero de Datos
4 FICHERO C 1-40 Nombre de fichero para Fichero de Entrada
STARPAC
5 FICHERO C 1-40 Nombre de fichero para Fichero de Salida de
Parametros
6 FICHERO C 1-40 Nombre de fichero para Fichero de Salida
STARPAC
7 FICHERO C 1-40 Nombre de fichero para Fichero de salida de
Solutos
8" FICHERO C 1-40 Nombre de fichero para Fichero de salida de
Sorcién
C - Caracter “Nota: Omitir el registro tipo 8 si no se modela sorcion.
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3.5.4 Elfichero de pardmetros

El fichero de pardmetros especifica opciones de impresion, condiciones de frontera, y 10s
pardmetros del modelo que permanecen constantes alo largo de lasimulacion. El formato del fichero de
pardmetros se presenta en las tablas 4-11. El fichero de pardmetros se crea utilizando los 17 tipos de
registro que se discuten a continuacion.

Reqistrotipo 1 - Titulo dela simulacién

El primer registro en e fichero de parametros es el titulo de la simulacién de hasta 80 caracteres.
Este titulo se imprime como parte del fichero de salida echo.out.

Registrotipo 2y 3 - Parametrosde impresion

Laopcién de impresion, que sefijaen el registro tipo 2, determina el formato de los ficheros de
salida de solutos. Si laopcion deimpresion sefijaen 1, concentraciones del soluto se generan solamente
parael canal principal. Concentraciones de soluto tanto en el canal principal como en lazonade
almacenamiento se generan si laopcion de impresion sefijaen 2.

El registro tipo 3 establece €l intervalo de impresion, es decir € intervalo de tiempo al cual se
imprimen resultados. Si, por jemplo, se requieren resultados cada 15 minutos, se debe suministrar un
valor de0.25 horascomointervalo deimpresion. El intervalo deimpresionreal y el intervalo deimpresion
reguerido pueden resultar ser diferentessi el interval o requerido no es un multiplo exacto del intervalo de
tiempo de integracion. En este caso, €l model o establece € intervalo de impresién igual al multiplo mas
cercano del intervalo de tiempo de integracion.

Reqistrotipo 4-6 - Parametros detiempo

El siguiente paso en la construccion del fichero de pardmetros es suministrar |os parametros de
tiempo correspondientes. El registro tipo 4 se utiliza parafijar la variable de entrada TSTEP. Como se
discute en la seccion 3.2.1, la solucién de estado estacionario (seccion 2.5) se computasi TSTEP sefija
en cero. Paravalores diferentes de cero, TSTEP se utilizacomo €l interval o de tiempo de integracion (At)
en la solucion numeérica dinamica (seccion 2.4). Multiples simulaciones deben realizarse con €l fin de
determinar un interval o de tiempo de integracion que produzca una solucion precisa.

L os pardmetros de tiempo restantes, TSTART y TFINAL, sefijan utilizando los tipos de registro 5
y 6. Lavariable de entrada TSTART denotalahorade inicio delasimulacion, y TFINAL especificala
hora de finalizacion de la simulacion. Como seindicaen latabla 4, los valores de TSTEPR, TSTART, y
TFINAL se especifican en horas.

Registro tipo 7 - Distancia en la frontera de aguas arriba

El registro tipo 7 especifica X START, lacoordenadao distanciareferenciadaen lafrontera de aguas
arribade sistemamodelado. Durante la gjecucion del modelo, XSTART se utilizaen ladeterminacion de
las distancias en varios puntos aguas abajo. Como la frontera de aguas arriba esta al comienzo del area
modelada, comunmente a XSTART sele asignael valor 0.0.

Registro tipo 8 - Condicion de fronter a de aguas abajo

La condicion de frontera (contorno) de aguas abajo, DSBOUND, se fija utilizando €l registro tipo
8. En varias aplicaciones de modelacién, e flujo representado por la condicion de frontera (contorno) de
aguas abajo se fija en cero. Como se discutio en la seccidn 2.6, €l fijar DSBOUND en cero implica que
el gradiente de concentracion en la frontera de aguas abajo esigual acero. Debido a esta suposicion, la
longitud del dltimo tramo en el sistema modelado debe especificarse de tal forma que lalocalizacion de
lafrontera se sitUe suficientemente aguas abajo del punto de interés més cercano. Detalles adicionales de
lafrontera de aguas abajo se proporcionan en las secciones 2.6 y 4.1.
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Registro tipo 9 - NUmero de tramos

Como sediscutio enlaseccion 3.3, € sistemamodel ado se divide en unaserie detramos, NREACH.
Este parametro se establece en € registro 9. Para cada tramo, pardmetros espacialmente constantes se
especifican utilizando €l registro 10.

Tabla 4. Elfichero de parametros - registro tipos 1-9

Registro anlElEEs Formato | Columnas Unidades Descripcién
tipo de entrada

1 TITLE C 1-80 Titulo delasimulacion
2 PRTOPT I 15 --- Opcién de impresion
3 PSTEP D 1-13 horas Intervalo deimpresion
4 TSTEP D 1-13 horas Intervalo total de tiempo
5 TSTART D 1-13 hora Tiempo de comienzo de simulacion
6 TFINAL D 1-13 hora Tiempo de final de simulacién
7 XSTART D 1-13 L Distancia alafrontera aguas arriba
8 DSBOUND D 1-13 (L/seg) CU | Condicion de frontera de aguas abajo
9 NREACH I 1-5 - NUmero de tramos

| - Entero

C - Caracter

D - Doble precision

Registro tipo 10 - Par @metr os especificos a un tramo

El registro tipo 10 establece |os parametros para cada tramo (tabla5). En forma diferente alos
registrostipo 1-9, el registro 10 contiene méas de una variable de entrada. El primer campo en el registro
indicael nimero de segmentos contenidos en el tramo, NSEG, y € segundo campo especificalalongitud
del tramo, RCHLEN. Estos dos parametros definen lalongitud de cada segmento, DELTAX, tal como se
describe en la seccion 3.3. El coeficiente de dispersion, DISP, el érea de la zona de amacenamiento,
AREAZ2, y € coeficiente de intercambio de la zona de a macenamiento, ALPHA, complementan el
registro 10. Dado que este tipo de registro es utilizado para parametros especificos a un tramo, debe
repetirse NREACH veces, una vez por cadatramo de lared de la corriente.

El mecanismo de almacenamiento transitorio puede inhabilitarse fijando ALPHA en 0.0, tal como
seilustraen laaplicacion 3 (seccion 4.3). Paraevitar ladivision por cero, AREA2 debefijarse en un valor
diferente de cero. Este valor no afectarg, sin embargo, los resultados de la simulacion con lacondicion de
gque ALPHA sea 0.0.
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Tabla5. Elfichero de parametros - registro tipo 10
Variables . C
Formato | Columnas | Unidades Descripcion
de entrada
NSEG I 1-5 NuUmero de segmentos por tramo
RCHLEN D 6-18 L Longitud del tramo
DISP D 19-31 L2/seg Coeficiente de dispersion
AREA?2 D 32-44 2 Areade la seccion transversal en lazonade
almacenamiento
ALPHA D 45-57 /segundo Coeficiente de intercambio en lazona de
almacenamiento

| - Entero

D - Doble precision

Nota: Registro tipo 10 se repite para cada tramo (NREACH veces).

Registro tipo 11 - Numer o de solutos, opciones guimicas

El registro 11 contiene tres campos (tabla 6). El nimero de solutos, NSOLUTE, se especificaen €l
primer campo. El segundoy tercer campos especifican las opcionesquimicas, IDECAY el SORB. Solutos
conservativos tales como trazadores se modelan fijando IDECAY e ISORB en 0 (cero). Solutos no-
conservativos sujetos a decaimiento de primer orden se modelan fijando IDECAY en 1y especificando
los coeficientes de decaimiento de primer orden en €l registro tipo 12. La sorcién se modela fijando
ISORB en 1y especificando |os parametros de sorcion en el registro tipo 13.

Tabla 6. El fichero de parametros - registro tipo 11
d\ga(rair?t?fdsa Formato | Columnas | Descripcion
NSOLUTE I 1-5 NuUmero de solutos
IDECAY I 6-10 Opciones de decaimiento
|SORB I 11-15 Opciones de sorcién

- Entero
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Reqistro tipo 12 - Cosficientes de decaimiento de primer orden (opcional)

Nota: el registro 12 se omite si decaimiento de primer orden no se modela (IDECAY=0, registro tipo 11).

Coeficientes de decaimiento de primer orden se especifican en el registro 12 (tabla 7). El primer
campo en el registro tipo 12 especifica el coeficiente de decaimiento temporal parael canal principal,
LAMBDA; € coeficiente de decaimiento de primer orden paralazonade amacenamiento, LAMBDA?2,
se especifica en el segundo campo [ver ecuaciones (3) y (4)].

Dado que se permite la variacion de coeficientes de decai miento de primer orden de un tramo aotro
y entre solutos, € registro tipo 12 se utiliza varias veces dentro un fichero de parametros dado. Después
de especificar los coeficientes de decaimiento para el primer soluto en el tramo 1, el registro tipo 12 se
repite paralostramosrestantes (el registro tipo 12 esutilizado NREACH veces parael soluto 1). Enforma
similar, el registro 12 se repite NREACH veces para | 0s sol utos restantes.

Tabla 7. El fichero de pardmetros - registro tipo 12

VAl Formato | Columnas | Unidades Descripcién
de entrada
LAMBDA D 1-13 /segundo Cosficiente de decaimiento de primer orden
en canal principal
LAMBDA2 D 14-26 /segundo Coeficiente de decaimiento de primer orden
en zona de almacenamiento
D - Doble precision Nota: Para cada soluto, el registro tipo 12 se repite una vez por cada tramo (NREACH veces).

Registro tipo 13 - Par @metros de sorcién (opcional)

Nota: El registro 13 se omite si sorcién no se modela (ISORB=0. registro tipo 11).

El registro tipo 13 constade 5 campos que especifican |os parametros de sorcién para un soluto dado
en cadatramo (tabla 8). Los campos uno y dos contienen LAMHAT y LAMHAT2, los coeficientes de
sorcion en el canal principal y en lazona de almacenamiento; |os campos restantes especifican lamasade
sedimento / volumen de agua accesible (RHO), el coeficiente de distribucion (KD), y la concentracion de
soluto base ambiental (background) de lazona de almacenamiento (CSBACK) [ver ecuaciones (3) y (4)].

Dado que se permite la variacidn de pardmetros de sorcién de un tramo a otro y entre solutos, €l
registro tipo 13 se utiliza varias veces dentro de un fichero de parametros dado. Después de especificar
los parametros de sorcion para el soluto uno en el tramo uno, €l registro tipo 13 se repite paralos tramos
restantes (el registro tipo 13 se utiliza NREACH veces para el soluto 1). En formasimilar, €l registro 13
se repite NREACH veces para los solutos restantes.
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Tabla 8. El fichero de parametros - registro tipo 13

VUL Formato | Columnas | Unidades | Descripcion
de entrada
LAMHAT D 1-13 /segundo Cosficiente de tasa de sorcion en canal principal
LAMHAT?2 D 14-26 /segundo Coeficiente de tasa de sorcion en zona de alma-
cenamiento
RHO D 27-39 CuU Masa de sedimento accesible/volumen de agua
KD D 40-52 /CU Cosficiente de distribucion
CSBACK D 53-65 CuU Concentracion base ambiental de lazonade
almacenamiento
D - Doble precisién Nota: Para cada soluto, el registro Tipo 13 se repite una vez por cada tramo (NREACH veces).

Reqistrotipo 14 y 15 - Puntosdeimpresion

Mientras que los registrostipo 2 'y 3 especifican interval os de tiempo y tipo de impresion de salida,
los registros tipo 14 y 15 controlan los puntos (lugares) alo largo de la corriente paralos cuales se
imprimen resultados (tabla9). Laaproximacion descritaagui permite a usuario solicitar concentraciones
de solutos en varios lugares o nimero de puntos alo largo de la corriente. El registro 14 especifica el
nuimero de puntos de impresion, NPRINT, y laopcion deinterpolacion, |OPT. El registro 15 especificala
distancia de un punto de impresién dado, PRTLOC, y serepite NPRINT veces.

Si laopcion de interpolacién (I0OPT) sefijaen 1, la concentracién en cada punto de impresion se
determina mediante interpolacion lineal utilizando los centros de los dos segmentos mas cercanos al
punto deimpresion. Si alOPT seleasignaun valor 0, laconcentracion en cada punto deimpresion sefija
enun valor igual alaconcentracion del segmento de aguas arribamas cercano. En varias aplicaciones, la
especificacion de IOPT tiene un efecto insignificante en los resultados de la simulacion. La seleccion de
laopcién deinterpolacion (I0OPT=1) puede ser ventajosa cuando se utilizan segmentoslargos (DELTAX).
La interpolacién no es recomendable cuando |os puntos de impresion estén cercaal extremo de aguas
abajo de un tramoy € tramo siguiente esté caracterizado por pardmetros que difieren considerablemente
con los del tramo actual.
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Tabla 9.

El fichero de parametros - registro tipos 14 y 15

Registro VETEID £ Formato | Columnas | Unidades Descripcion
tipo de entrada
14 NPRINT [ 1-5 NUmero de puntos de impresion
14 IOPT I 6-10 - Opciones de interpolacion
15" PRTLOC D 1-13 L Puntos de impresion
| - Entero "Nota: El registro tipo 15 se repite para cada punto de impresion (NPRINT veces).

D - Doble precision

Registro tipo 16 y 17 - Condiciones de frontera (contorno) de aguas arriba

El dltimo tipo deregistro en el fichero de parametros especificala condicion de frontera (contorno)
dinamica de aguas arriba. Como seilustra en latabla 10, el nimero de condiciones de frontera,
NBOUND, y la opcién de condicion de frontera, IBOUND, se establecen utilizando €l registro 16. Las
NBOUND condiciones de frontera (contorno) aguas arriba se caracterizan mediante un tiempo deinicio
y un valor de frontera para cada soluto. El momento al cual la condicion de frontera se hace efectiva,
USTIME, se especificaen el campo uno del registro tipo 17 (tabla 11). EI campo dos, USBC, serepite
horizontalmente para cada soluto modelado (las columnas 14-26 contienen el valor de frontera para el
soluto uno, las columnas 27-39 para el soluto dos, y asi sucesivamente). Después de especificar USTIME
y USBC, €l registro 17 serepite por cada cambio en las concentraciones de frontera (se utilizaNBOUND
Veces).

Tabla 10. El fichero de parametros - registro tipo 16
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NBOUND I 1-5 Numero de condiciones de frontera
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Tabla 11. El fichero de pardmetros - registro tipo 17, Condiciones de frontera agua arriba

VEEIIEE Formato | Columnas Unidades Descripcion
de entrada
USTIME D 1-13 hora Tiempo de inicio de una condicién de
frontera
USBC D 14-26" CU; CU-L%/seg” | Valordefronteraaguasarriba

D - Doble precision
*Notas: (1) Si hay mas de un soluto, USBC se repite horizontalmente (el valor del soluto uno se coloca en las
columnas 14-26, el calor del soluto 2 en las columnas 27-39 y asi sucesivamente)
(2) Elregistro 17 se repite una vez para cada condicion de frontera (NBOUND veces).

(3) Las unidades de USBC son dependientes del valor de IBOUND en el registro tipo 16.

Lainterpretacion de USBC depende del tipo de condicion de frontera de aguas arriba especificada.
Pueden especificarse tres tipos de condiciones de frontera utilizando |a opcién de condicion de frontera,
IBOUND, tal como se observa en lafigura 12. Un perfil de concentracion consistente en un pulso de
duracion finitaseimpone en lafronterade aguas arribaparaIBOUND igual al. Bajo estaopcion, USBC
corresponde a la concentracion de la frontera de aguas arriba, Cy,, descrita en laseccion 2.6.1. Paraun
perfil de concentracion consistente en un pulso de duracion finita Cy,. se fijainicialmente en €l primer
valor de frontera (USBC;) y es subsecuentemente actualizada (en USBCj, 1, USBC;y, ...) alostiempos
correspondientes (USTIME;,, USTIME;,,, ...).

Un perfil de flujo de masa de duracion finitaseimpone en lafronterade aguas arriba para|l BOUND
igual a2. Bajo estaopcion, USBC corresponde a QC,, donde Q es el caudal en lafronterade aguasarriba
(Q=QSTART en lafigura9y tabla13). Paraun perfil de flujo de masade duracién finita, € primer valor
de frontera (USBC;) se divide por Q con el fin de obtener un valor inicia de Cy,. Laconcentracionen la
frontera de aguas arriba se actualiza subsecuentemente a |os tiempos correspondientes (USTIME., 4,
USTIME;,», ...). Un ejemplo de unacondicidn de frontera (contorno) consistente en un pulso de duracion
finita de flujo de masa se presenta en la seccion 4.4.

Un perfil continuo de concentracién seimpone en lafronterade aguas arribapara|BOUND igual a
3. Bgjo estaopcion, Cy,. se actualiza para cada interval o de tiempo del modelo. El valor asignado a Cp,.
se determina mediante interpolacién lineal utilizando los val ores especificados de USBC. Para habilitar
lainterpolacion, el tiempo de la Ultima condicion de frontera (USTIMEngounp) debe ser mayor que o
igual a, el tiempo desimulacién final, TFINAL (registro tipo 6). Un gjemplo de unacondicion defrontera
(contorno) de concentracion continua se presenta en la seccion 4.5.

3.5.5 Fichero de flujo

El fichero deflujo definelos pardmetros del modelo que pueden variar potencialmente en el tiempo.
Estos parametrosincluyen el caudal (Q, QSTART), losflujoslaterales (QLATIN, QLATOUT), €l areade
la seccion transversal del canal principal (AREA), y la concentracion del flujo lateral (CLATIN). Estos
parametros se conocen col ectivamente como |as variables de flujo.
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Condiciones de frontera agua arriba
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Figura 12. Opciones de la condicién de frontera agua arriba. La condicion de frontera aguas arriba puede ser
establecida en términos de un perfil de un escaloén de concentracién, un perfil de un escalén de flujo o un perfil de
concentracion continuo.

El formato del fichero de flujo depende de la naturaleza de | os pardmetros contenidos dentro de €.
Si todas | as variables de flujo son constantes con respecto al tiempo, €l flujo es estacionario, mientras que
s algunadelasvariablesdeflujo cambiaen el tiempo, el régimen de flujo es considerado no- estacionario.

Bajo condiciones de flujo estacionario, las variables de flujo se especifican en la base de tramo-por-
tramo. Cuando €l flujo es no estacionario, las variables de flujo se especifican utilizando puntos de flujo.
L os formatos de los ficheros de flujo estacionario y no-estacionario se presentan a continuacion.
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El fichero deflujo - Flujo estacionario

Cuando las variables de flujo son constantes con respecto a tiempo, se invocala opcion de flujo
estacionario. Como se observa en |as secciones siguientes, la especificacion de un fichero de flujo
estacionario es relativamente sencilla.

Registro tipo 1 - Indicador de cambio-en-el-flujo. El primer tipo de registro en €l fichero de flujo es
el indicador de cambio en €l flujo, QSTEP. Este tipo de registro es utilizado para definir € régimen de
flujo. Como seindicaen latabla 12, QSTEP es €l intervalo de tiempo entre cambios en las variables de
flujo. Aqui, estamos interesados en el régimen de flujo estacionario en € cual las variables de flujo son
constantes. En este caso, QSTEPR, sefija en cero.

Tabla 12. Fichero de flujo estacionario - registro tipo 1

Vel Formato | Columnas | Unidades Descripcion
de entrada
QSTEP D 1-13 hora Indicador de cambio en flujo (establecerlo en 0)

D - Doble precision

Registros tipos 2y 3 - Variables de flujo. Losrestantestipos de registro en el fichero de flujo estacio-
nario se describen en las tablas 13 y 14. El registro tipo 2 establece el caudal en la frontera de aguas
arriba, QSTART. Las restantes variables de flujo se fijan utilizando € registro 3. Como se observaen la
tabla 14, los primeros 3 campos de este registro especifican los flujos laterales (QLATIN y QLATOUT)
y el &reade laseccidn transversal (AREA) para un tramo particular. El cuarto campo, que se utiliza para
indicar laconcentracion del soluto del flujo lateral (CLATIN), se repite horizontalmente para cada soluto
modelado. Dado que las variables de flujo varian de tramo atramo, €l registro tipo 3 debe repetirse para
cadatramo en lared.

Tabla 13. Fichero de flujo estacionario - registro tipo 2

VETIEIE Formato | Columnas | Unidades Descripcion
de entrada
QSTART D 1-13 L3/seg Tasa de flujo en lafrontera aguas arriba

D - Doble precision
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Tabla 14. Fichero de flujo estacionario - registro tipo 3

VelEslEe Formato | Columnas | Unidades Descripcion
de entrada
QLATIN D 1-13 L3/seg-L Tasade entrada flujo lateral en €l tramo
QLATOUT D 14-26 L3lseg-L Tasade salidaflujo lateral en el tramo |
AREA D 27-39 L2 Areadel canal principal en tramo |
CLATIN" D 40-52 Cu Concentracion de soluto en la entrada de
flujo lateral

D - Doble precision
*Notas: (1) Si hay mas de un soluto, CLATIN se repite horizontalmente (el flujo entrante lateral del
soluto uno se coloca en las columnas 40-52, la concentracion del soluto dos se colocaen las
columnas 53-65, y asi sucesivamente).

(2) El registro tipo 3 se repite una vez por cada tramo en la red del arroyo.

El fichero deflujo - Flujo no-estacionario

Con laprovision o introduccién de parametros de flujo variables en €l tiempo viene asociado un
incremento en lacomplgidad del modelo. Como resultado, el formato del fichero de flujo no-estacionario
difiere notoriamente del formato presentado parael caso estacionario. Adicionalmente, el fichero deflujo
no-estacionario es bastante més largo que su contraparte estacionaria, dado que varios tipos de registro
deben repetirse para cada cambio en las variables de flujo.

El formato que se utiliza aqui es compatible con model os estédndares de transito tales como DR3M
(Alley y Smith, 1982) y DAFLOW (Jobson, 1989). Como se discute a continuacion, |os registros tipo 2-
8 permiten la especificacion de parametros variables en €l tiempo en varios puntos (lugares) alo largo del
canal dela corriente. Estos tipos de registro pueden ser creados mediante |la modificacion de resultados
del modelo de transito seleccionado.

Registro tipo 1 - Indicador de cambio-en-el-flujo. Bajo el régimen de flujo no estacionario, las varia-
bles de flujo se leen del fichero cuando ocurren cambios en los valores de flujo. Por o tanto QSTEP
define los interval os de tiempo en |os cuales |as variables de flujo son actualizadas (tabla 15). Si las
variables de flujo cambian cada 15 minutos, por ejemplo, QSTEP debe fijarse en 0.25 horasy las varia-
bles se leen en €l instante correspondiente.

Tabla 15. Fichero de estado no estacionario - registro tipo 1

VETEIE Formato | Columnas | Unidades Descripcion
de entrada
QSTEP D 1-13 hora Interval os de tiempo entre cambios en flujo

D - Doble precisién
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Registro tipo 2y 3 - Puntos de flujo. Cuando se dispone de mediciones detalladas de campo, puede
ser apropiado especificar variables de flujo variables en el tiempo en varios puntos alo largo de la
corriente. Estos val ores pueden estar disponibles como resultados de model os hidrol 6gicos o hidraulicos
detransito de caudales. El formato del fichero de flujo permite al usuario definir un nimero de puntos de
flujo en los cuales se especifican las variables de flujo (tabla 16). Estos puntos de flujo frecuentemente
corresponden con los tramos que se definen en el fichero de pardmetros. (Sin embargo, esta correspon-
dencia no se requiere obligatoriamente.) Utilizando |os datos proporcionados en los puntos de flujo, €
model o interpola linealmente valores de caudal y &rea (Q, AREA) para cada segmento en lared de tra-
mos de la corriente. Flujos laterales y concentraciones (QLATIN, CLATIN) también se fijan utilizando
los puntos de flujo.

El registro tipo 2 indica el nimero de puntos de flujo, NFLOW. El registro tipo 3 especificala
distancia de un punto de flujo dado. Este registro se utiliza NFLOW veces, unavez por cada punto de
flujo.

Varios requerimientos deben tenerse en mente al especificar |os puntos deflujo. L osrequerimientos,
listados a continuacion, son chequeados internamente por €l model o:

» Lospuntos de flujo deben suministrarse en orden ascendente (hacia aguas abgjo); el segundo
punto debe estar aguas abajo del primero, € tercer punto debe estar aguas abajo del segundo, y
asi sucesivamente.

* El primer punto de flujo debe localizarse en la frontera de aguas arriba de lared de tramos de la
corriente. Esto implicaque FLOWLOC, esigual a XSTART, donde XSTART eslapuntoinicial
en el fichero de pardmetros. Nétese que el flujo especificado en este primer punto es analogo a
parametro QSTART en el fichero de flujo estacionario.

 El dltimo punto de flujo debe localizarse en o bajo |a frontera de aguas abajo.

Tabla 16. Fichero de estado estacionario - registro tipos 2y 3

R VEITIEIE! 2 Formato | Columnas | Unidades Descripcion
tipo de entrada
2 NFLOW | 1-5 NUmero de puntos de flujo
3" FLOWLOC D 1-13 L Localizacion del flujo
| - Entero * . . . .
D - Doble precisién Nota: El registro tipo 3 se repite por cada punto de flujo (NFLOW veces)

Registros tipo 4-7 - Flujos laterales, caudales y areas. En contraste con € fichero de flujo estacio-
nario, flujos laterales y concentraciones (QLATIN, CLATIN) no corresponden necesariamente a tramos
especificos. En € fichero de flujo no-estacionario, estos parametros se especifican para cada punto de
flujo. El valor especificado se utiliza paratodos |os segmentos entre el punto de flujo actual y €l punto de
flujo inmediatamente aguas arriba (desde el punto j-1 al punto j). Nétese que este esquema corresponde
con € de flujo estacionario si 1os puntos de flujo se localizan al final de cada tramo. Como seindico
anteriormente, los valores de caudal y area (Q, AREA) en los puntos de flujo se utilizan parainterpolar
valores en los segmentos dentro de lared de tramos.

Valoresparaed flujo lateral, el caudal, €l &rea, y laconcentracion del flujo lateral se establecen para
cada punto de flujo utilizando los registros tipo 4-7, respectivamente. Como seindicaen latabla 17, los
campos de entrada en estos registros (QLATIN, Q, AREA, CLATIN) se repiten horizontalmente para
cada punto de flujo. Los valores para el punto de flujo uno aparecen en las columnas 1-13, mientras
aquellos para el punto de flujo dos aparecen en la columna 14-26 y asi sucesivamente. El registro tipo 7
se utiliza unavez por cada soluto (el registro tipo 7 se utilizaNSOLUTE veces).
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Notese que los registrostipo 4-7 se repiten para cada cambio en las variables de flujo. Por gjemplo,
si lasvariables de flujo cambian cada 15 minutos (QSTEP= 0.25 horas), estos registros se repetiran cuatro
veces por cada hora de tiempo de simulacion. Como resultado de esta repeticion, el fichero de flujo no-
estacionario puede contener un gran nimero de registros.

Tabla 17. Fichero de estado no estacionario - registro tipos 4-7

Reglstro vzl Formato | Columnas | Unidades Descripcién
tipo de entrada

4 QLATIN D 1-13" L3/seg-L Velocidad de entradade flujo lateral
del puntoj-1aj

5" Q D 1-13" L3/seg Tasade flujo en € punto deflujoj

6" AREA D 1-13" L2 Areadel canal principal en el punto
deflujoj

7" CLATIN D 1-13" Cu Concentracion del flujo lateral de
entradadelalocalidad j-1 aj

D - Doble precision

*Notas: (1) QLATIN, Q, AREA y CLATIN se repiten horizontalmente para cada punto de flujo especificado (Los valores
para el punto de flujo uno se establecen usando las columnas 1-13, para el punto dos usando las columnas
14-26, y asi sucesivamente).
(2) Elregistro tipo 7 se repite para cada soluto (NSOLUTE veces).
(3) El bloque de registro tipos 4-7 se repite para cada cambio en las variables de flujo.

3.5.6 Fichero de datos (OTIS-P Unicamente)

El fichero de datos proporcionalos datos observados de concentracion utilizados dentro de OTIS-P
paralaestimacion de parametros. El fichero de datos esta compuesto por dostipos deregistros. El registro
tipo 1 especifica el nimero de observaciones asociadas con cadatramo, N (tabla 18). El registro tipo 2
especificalos datos de concentracion observados (tablas 19 y 20). Dado que OTIS-P puede ser utilizado
para simulaciones de estado-estacionario o dinamicas, €l formato del registro 2 depende del modo de
simulacién. Para simulaciones de estado-estacionario, €l campo uno del registro tipo 2 especificala
distancia de cada observacion, DIST. Para simulaciones dindmicas el campo uno del registro tipo 2
especifica el tiempo asociado con cada observacion, TIME. En ambos casos, €l campo dos del registro
tipo 2 especifica la concentracion observada, CONC.

Tabla 18. El fichero de datos - registro tipo 1

VEITIEIE 5 Formato | Columnas | Descripcion
de entrada
N [ 1-5 NUmero de observaciones, tramo |
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Tabla 19. Elfichero de datos - registro tipo 2 (Simulaciones en estado estacionario)

VUl Formato | Columnas | Unidades Descripcion
de entrada
DIST D 1-15 L Distancia entre |os datos observados
CONC D 16-30 CuU Concentraciones observadas

Tabla 20. El fichero de datos - registro tipo 2 (Simulaciones variables en el tiempo)

VEITEDlEE Formato | Columnas | Unidades Descripcién

de entrada
TIME D 1-15 hora Tiempo que corresponde alos datos observados
CONC D 16-30 CuU Concentraciones observadas

| - Entero
D - Doble precision

Notas: (1) Para cada tramo, el registro tipo 2 se repite para cada observacion (N veces).

(2) Repetir el blogue de registros tipo 1 y 2 para cada tramo (tipos 1 y 2 se especifican primero
para el tramo uno, seguido por los tipos 1y 2 para el tramo dos y asi sucesivamente).

Dentro del fichero de datos, losregistrostipo 1y tipo 2 se utilizan varias veces. Parael primer tramo,
el registro tipo 1 se utiliza con €l fin de especificar el nUmero de observaciones, N. El registro tipo 2 se
utiliza entonces N veces con € fin de especificar |os datos observados para €l tramo uno. Este blogque de
N+1 registros se repite paralos tramos restantes. Notese que para simulaciones de tiempo-variable, la
distancia asociada con cada observacion esta dada por el correspondiente punto de impresion (seccion
3.5.4); por gemplo, la distancia asociada con cada observacion en el tramo uno esta determinada por el
punto de impresion uno. Ficheros de ejemplo se presentan en las secciones 4.5y 4.6.

3.5.7 Elfichero de entrada STARPAC (OTIS-P Unicamente)

El fichero de entrada STARPAC especificavarios parametros que controlan €l algoritmo STARPAC
NLS utilizado en OTIS-P. Varios de los parametros presentados a continuacion se discuten con mayor
detalle en laGuiadel Usuario de STARPAC (Donaldsony Tyron, 1990), un documento que hace parte de
la pagina base de OTIS (http://co.water.usgs.gov/otis). Valores tipicos de |os parametros seindican en la
seccién 4.5, donde se presenta un g emplo de un fichero de entrada STARPAC.
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Los registros 1-7 se muestran en latabla 21. La opcién de revision de ponderacién, IWEIGHT
(registro tipo 1), determinalos factores de ponderacién descritos en laseccion 2.7. Si IWEIGHT sefija
en 0, cadafactor de ponderacion sefijaen 1.0 detal formaque acada error sele dalamismaimportancia
(minimos cuadrados no-lineales no-ponderados). Si IWEIGHT sefijaen 1, los factores de ponderacion
correspondientes a cada observacién se asignan con base en la ecuacion (41) (Seccion 2.7).

Tabla 21. Elfichero de entrada STARPAC - registros tipo 1-7

Registro Ve e Formato | Columnas | Descripcion
tipo de entrada
1 IWEIGHT I 1-5 Opcién de revision de peso
2 IVAPRX I 1-5 Opciodn de varianza-covarianza
3 MIT I 1-5 NUmero méaxima de iteraciones
4 NPRT I 1-5 Opcién deimpresion STARPAC
5 DELTA D 1-13 Maximo cambio de escala, primeraiteracion
6 STOPP D 1-13 Valor de alto para el pardmetro de convergencia
7 STOPSS D 1-13 Valor de alto parala convergencias de sumas de
cuadrados

| - Entero
D - Doble precision

El registro tipo 2 especificala opcion varianza-covarianza, IVAPRX. Como se describe en la
documentacion de STARPAC (Donaldson y Tyron, 1990), tres aproximaciones de la matriz de varianza-
covarianza estan disponibles. Laaproximacién por omisién (default), basada en la suposicion deresiduos
suficientemente pequefios, se selecciona fijando IVAPRX en 1. Valores adicionales para [IVAPRX se
describen en Donaldson y Tyron (1990).

El registro tipo 3 especifica el nimero maximo de iteraciones, MIT, el registro tipo 4 especificala
opcion deimpresion de STARPAC, NPRT. NPRT es un entero de cinco-digitos que determinael formato
de resultados del fichero STARPAC de salida. Cada digito de NPRT corresponde a una de las cinco
secciones de salidade STARPAC. Al fijar €l i-ésimo digito de NPRT en 0 se suprimen resultados de lai-
ésimaseccion, y valoresde 1 0 2 resultan en resultados de salidaresumidos o compl etos, respectivamente.
Un valor de 22222, por g emplo, produce en resultados compl etos para todas | as secciones.

El registrotipo 5 especificaDELTA, el maximo cambio relativo permitido en los parametros durante
laiteracioninicial. DELTA se utilizacomo el didmetro inicial de laregion de confianza, dg (seccion 2.7,
figura7). A pesar de que el valor por omision (default) de DELTA es 100, valores mas pequefios pueden
justificarse si |os estimadores de |os parametros dejan |a region de interés durante la primeraiteracion.

Losregistrostipo 6y 7 especifican los criterios de convergencia, STOPPy STOPSS. Como se
establece en las ecuaciones (45) y (46), STOPPy STOPSS se utilizan con €l fin de determinar en qué
momento la estimacion iterativa de pardmetros ha convergido ala solucién optima. La solucion iterativa
ha convergido cuando |os valores de |os parametros no contintian cambiando (en relacion a STOPP) o
cuando la suma de residuos cuadrados no cambia (en relacion a STOPSS). STOPPy STOPSS son

42 Transporte unidimensional con flujo lateral y almacenamiento (OTIS): Un modelo de transporte de solutos para arroyos y rios



independientes de laescala; s STOPP esigual a10™, laecuacion (45) se cumplirasi los primeros cuatro
digitos de cada parametro son iguales en dos iteraciones sucesivas. Similarmente, ss STOPSS esigual a
10, laecuacion (46) se cumplirasi los primeros cuatro digitos de la suma de residuos cuadrados son
iguales en dos iteraciones sucesivas.

L os parametros restantes de STARPAC se especifican en el registro tipo 8 (tabla 22). El campo uno
del registrotipo 8 especifical FIXED, laopcién que denotasi un pardmetro sefija (IFIXED=1) o estimado
(IFIXED=0). Parametros fijos no se estiman mediante €l algoritmo (NLS) y permanecen constantes en el
valor de entrada especificado por el usuario durante el procedimiento de estimacién de parametros.
Parédmetros estimados se gjustan mediante el algoritmo (NLS) con €l fin de obtener una solucion optima;
los valores de entrada especificados por el usuario paratodos |os parametros estimados se utilizan como
estimadoresiniciales en el procedimiento de NLS (éo , fig. 7). El campo dos especifica SCALE, €
tamafio tipico de cada parametro. SCALE se utiliza con € fin de normalizar cada pardmetro de acuerdo
alaecuacion (43). Cuando SCALE sefijaen 0.0, se determinan autométicamente valores por omision
(default) en €l algoritmo NLS, los cuales son actualizados al inicio de cada iteracion.

Tabla 22. El fichero de entrada STARPAC - registro tipo 8

Ve Formato | Columnas | Descripcion
de entrada
IFIXED I 15 Opcién de parametro fijo
SCALE D 6-18 Escala o tamafio tipo del pardmetro

| - Entero
D - Doble precision

Nota:

El registro tipo 8 se repite 10 veces, una por cada uno de los parametros del modelo que pueden ser
estimados. En el registro tipo 8 se presentan los parametros del modelo en el orden siguiente:

DISR AREA, AREA2, ALPHA, LAMBDA, LAMBDA2, RHO, KD, LAMHAT, LAMHAT2 (la primera
presencia del registro tipo 8 se aplica a DISP, la segunda a AREA, y asi sucesivamente).

Dado que IFIXED y SCALE dependen de cada parametro, €l registro tipo 8 se repite una vez por
cada parametro del modelo. Como se discuti6 en la seccion 3.2.4, 10 pardmetros del modelo pueden ser
estimados. Las 10 ocurrencias del registro tipo 8 por o tanto aplican aDISP, AREA, AREA2, ALPHA,
LAMBDA, LAMBDA2, RHO, KD, LAMHAT, y LAMHAT2, respectivamente.

3.6 Ejecucion del modelo

Esta seccion describe como gecutar OTISy OTIS-P bajo |os sistemas operacionales UNIX y
Windows?.

2:Windows’, cuando se use aqui, se refiere a Microsoft Windows 3.1, Windows 95 y Windows NT
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3.6.1 OTIS

Antes de gjecutar OTIS, losficheros de entrada requeridos (ficheros de control, parametros y flujo)
deben localizarse en el directorio desde el cual el modelo sera gjecutado. Con €l fin de gjecutar OTIS,
suministre el siguiente comando en lalinea de comandos (prompt) de Unix o M SDOS:3

otis

Este comando iniciardla simulacion de OTIS, con la condicion de que el modelo g ecutable otis se
encuentre en €l directorio actual o en laruta (path) del usuario (ver seccion 5.3). OTIS puede también
gjecutarse bajo Windows 95/NT seleccionando mediante el raton del computador (dos pul sos sucesivos)
el modelo gecutable otis que aparece en Windows Explorer.

Como se discute en la seccion 5.5.3, los mensgjes de error de OTIS se escriben en lapantallay €
fichero de salida echo.out. Una vez finalizada la simulacién, los usuarios pueden inspeccionar €l fichero
echo.out con € fin de verificar los datos de entrada al modelo y chequear errores de gjecucion. Los
ficheros de salida de solutos y sorcidn escritos durante la gjecucion del model o pueden analizarse como
se describe en la seccién 3.7.

3.6.2 OTIS-P

Lagecucion de OTIS-P esmuy similar alade OTIS. Serequieren, sin embargo, varios pasos
adicionalestal como se describe en esta seccion.

Antes de gecutar OTIS-P, los ficheros de entrada de control, parametros, flujo, datosy STARPAC
de entrada deben generarse'y localizarse en €l directorio desde el cual el model o sera gjecutado. Como se
discute en laseccion 3.5.7, €l fichero STARPAC de entrada permite al usuario especificar |os parametros
aser estimadosy los parametros fijos. Estimadoresinicial es paratodos |0s parametros que se estiman se
toman de los ficheros de parametros y de flujo segun el caso correspondiente. Parametros fijos
permanecen constantes en el valor inicial especificado por €l usuario durante la simulacién de OTIS-P.

Con €l fin de g ecutar OTIS-P, suministre el siguiente comando en lalinea de comandos (prompt)
de Unix o MS-DOS:

otis-p

Este comando iniciaralasimulacion de OTIS-P, con la condicién de que € modelo gjecutable otis-p se
encuentre en € directorio actual o en laruta (path) del usuario. OTIS-P puede también g ecutarse bajo
Windows 95/NT seleccionando mediante el raton del computador (dos pul sos sucesivos) el modelo ge-
cutable otis-p que aparece en Windows Explorer.

Como en OTIS, los mensajes de error de OTIS-P se escriben en lapantallay en € fichero de salida
echo.out. Unavez finalizada la simulacion, 10s usuarios deben inspeccionar €l fichero echo.out con €l fin
de verificar los datos de entrada al modelo y chequear errores de g ecucion.

Adicionalmente alos ficheros de salida de solutos y sorcion, OTIS-P crea un fichero de parametros
de saliday un fichero STARPAC de salida. El fichero de pardmetros de salida contiene todos los
estimadores de pardmetros que fueron probados durante el procedimiento de estimacion de parametrosy
los estimadores finales de dichos parametros. El fichero de salida STARPAC contiene un resumen del
proceso de estimacion de parametros para cada tramo. Este resumen incluye los estimadores de los
parametros, la suma de residuos cuadrados, €l tipo de convergencia, e informacion estadistica adicional.

3Como en muchas aplicaciones Unix, otis y otis-p puede hacerse correr colocando el simbolo & después del nombre del
comando.
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El éxito del proceso de estimacion de pardmetros para un tramo dado esté basado en parte en € tipo
de convergencia obtenido. Simulaciones exitosas resultan en convergencia paramétrica o de la sumade
residuos cuadrados. Adicionalmente otros dos tipos de convergencia son posibles: falsa convergenciao
convergencia singular. Estos tipos de convergencia se discuten en la Guia del Usuario de STARPAC
(Donaldson y Tyron, 1990):

Convergencia singular significa que el modelo contiene demasiados parametros, al menos cerca de
la solucién, mientras que falsa convergencia puede indicar, bien que STOPSS o STOPP se han fijado
muy pequefios para la precision con la cual el modelo y sus derivadas son calculados, o bien, que existe
un error o discontinuidad en la derivada.

Fal sas convergencias o convergencias singulares pueden ser eliminadas frecuentemente ejecutando
simulaciones adicionales de OTIS-P. Estas simulaciones adicionales utilizan |os estimadores finales de
los parametros de la simulacion previa de OTIS-P como estimadores iniciales en la simulacion actual,
(los estimadores de pardmetros se toman del fichero STARPAC de saliday se utilizan como los estima-
doresiniciales en ficheros modificados de parametros o de flujo). La g ecucién de simulaciones multi-
ples de OTIS-P en formasimilar es recomendada en casos de convergencia paramétrica o de suma de
residuos cuadrados; las simulaciones de OTIS-P se repiten hasta que los valores finales de |os pardme-
tros y la suma de residuos cuadrados sean constantes de una simulacion a otra. Un gjemplo de este pro-
cedimiento se presenta en la seccién 4.5.

3.7 Anélisis de resultados

Esta seccidn describe la mecanica utilizada parainterpretar |as concentraciones que se escriben en
los ficheros de salida de solutos y sorcion. Ladiscusion incluye descripciones detalladas de los formatos
de los ficheros de resultados (salida) (seccién 3.7.1), una utilidad para reformar |os ficheros de salida
(seccidn 3.7.2), y alternativas parala graficacion de los resultados de simulacion (seccion 3.7.3).

3.7.1 Los ficheros de salida de solutos y sorcion

Como se discute en la seccion 3.4, el modelo OTIS de transporte de solutos crea un fichero de
solutos de salida por cada soluto modelado. Un fichero de salida de sorcién también se crea por cada
soluto si se modela sorcién (ISORB=1, seccion 3.5.4). Los parrafos siguientes describen el formato de
los ficheros de resultados de solutos y sorcion. En la discusion a continuacion, cada linea se describe en
términos de un nimero de campos; cada campo es de 14 caracteres de largo.

El formato de los ficheros de salida de solutos y sorcién depende del modo de simulacién. Para
simulaciones dinamicas, cada fichero de salida de solutos contiene una serie de tiempo de concentracién
para cada punto de impresion alo largo de la corriente especificado por el usuario. Como seilustraen la
figura 13, el primer campo de cada linea es el tiempo de simulacion, en horas. Los siguientes NPRINT
campos proporcionan la concentracion del soluto en el canal principal (C) enlos NPRINT puntos de
impresion (PRTLOC, seccion 3.5.4). Si laopcion de impresion (PRTOPT, seccion 3.5.4) sefijaen 2, los
restantes NPRINT campos proporcionan la concentracion del soluto en la zona de almacenamiento (Cg)
enlos NPRINT puntos de impresion. El formato del fichero de salida de sorcion para simulaciones
dinamicas essimilar al del fichero de salida de solutos; €l campo uno especificael tiempo de simulacion,
y lossiguientesNPRINT campos proporcionan la concentracién en el sedimento del lecho delacorriente
(Cseq) e 1os NPRINT puntos de impresion.
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Fichero de salida de solutos - Simulacién variable en tiempo

Concentracion en zona de almacenamiento
Concentracion en cana principal, C Cs

8.450000E+00 3.700000E+00 3.700000E+00 3.700000E+00 0.000000E+00 1.850000E+00 3.700000E+00
8.550000E+00 3.700230E+00 3.700000E+00 3.700000E+00 0.000000E+00 1.850000E+00 3.700000E+00
8.650000E+00 4.338749E+00 3.700000E+00 3.700000E+00 0.000000E+00 1.850000E+00 3.700000E+00
8.750000E+00 7.305566E+00 3.700021E+00 3.700000E+00 0.000000E+00 1.850000E+00 3.700000E+00
8.850000E+00 9.607778E+00 3.703966E+00 3.700000E+00 0.000000E+00 1.850005E+00 3.700000E+00
8.950000E+00 1.066443E+01 3.773418E+00 3.700000E+00 0.000000E+00 1.850140E+00 3.700000E+00
9.050000E+00 1.109228E+01 4.108784E+00 3.700000E+00 0.000000E+00 1.851210E+00 3.700000E+00
9.150000E+00 1.126551E+01 4.875030E+00 3.700000E+00 0.000000E+00 1.855119E+00 3.700000E+00

Figura 13. Ejemplo de fichero de salida de solutos para una simulacion variable en el tiempo.

Para simulaciones de estado-estacionario, el fichero de salidade solutos contiene unalinea por cada
segmento en el sistemamodelado. EI campo uno proporcionaladistanciaasociada con el segmento dado,
mientras que el campo dos proporciona la concentracion correspondiente en el canal principal. Si la
opcion deimpresion sefijaen 2, laconcentracion del soluto en la zona de almacenamiento se presentaen
el campo tres. El fichero de salida de sorcion esta organizado en formasimilar; e campo uno proporciona
ladistanciay €l campo dos proporcionala concentracion del sedimento del lecho de la corriente.

3.7.2 El post-procesador

Los ficheros de salida de solutos y sorcion descritos en la seccion 3.7.1 pueden ser modificados
utilizado un post-procesador simple que esta disponible con la versién Unix del modelo OTIS de
transporte de solutos. Para simulaciones dinamicas, el post-procesador crea un fichero tiempo-
concentracion para cada soluto para cada punto de concentracion. A su vez, ficheros distancia-
concentracién son creados para cada soluto cuando se €jecutan simul aciones de estado-estacionario. Los
ficheros de salida del post-procesador pueden graficarse a tiempo con |os datos observados utilizando
utilidades basadas en Unix tales como Xgraph (Harrison, 1989).

Para ver unalista de opciones de post-procesamiento disponibles, teclee lo siguiente en lalineade
comandos:

postproc -h

El post-procesador puede ser utilizado para procesar |os resultados de ambos modelos OTISy OTIS-P.
El post-procesador para OTIS se obtiene tecleando:

postproc

mientras que el post-procesador para OTI1S-P se obtiene tecleando:

postproc -p

L as concentraciones del soluto en la zona de almacenamiento se incluyen en | os ficheros post-procesa-
dos adicionando las banderas -s a los comandos anteriores (con la condicién de que PRTOPT=2).
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3.7.3 Alternativas de graficacion (ploteado)

L os usuarios del modelo tienen diferentes alternativas paragraficar los resultados del modelo OTIS
detransporte de solutos. Unaalternativabajo el sistemaoperacional de Unix esutilizar el post-procesador
descrito enlaseccién 3.7.2 y lautilidad de graficacion X graph. Un ejempl o de esta alternativa se describe
a continuacion. Por gjemplo suponga que el nombre del fichero de salida de solutos es solute.out y uno
de los puntos de impresion esta localizado a una distancia de 100. En este caso, €l post-procesador crea
un fichero de salida [lamado solute.out.100.xgr (ficheros adicionales .xgr se crean para los restantes
puntos de impresion). Resultados de simulacion y datos observados del punto de impresion a 100 se
grafican como sigue:

xgraph -bb -tk -m solute.out.100.xgr obs100.dat

donde obs100.dat contiene |os datos observados.

L os usuarios utilizando el modelo OTIS de transporte de solutos bajo Windows pueden graficar
resultados de simulacion importando |os ficheros de salida y/o sorcion en una hoja electronica. Las
columnas en la hoja electronica corresponden a formato de | os ficheros de salida descritos en la seccion
3.7.1.
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4.0 APLICACIONES DEL MODELO

En esta seccion se presentan varias aplicaciones del modelo OTIS, de transporte de solutos. Cada
aplicacion esta disefiada parailustrar una 0 mas caracteristicas Unicas del modelo. Se animaal lector a
explorar todas |as aplicaciones proporcionada para obtener una vision completa de las capacidades del
model 0. Aplicaciones adicionales de este se presentan en Broshearsy otros (1993), Valett y otros (1996),
y Morricey otros (1997).

Cada aplicacién tiene 4 componentes bésicos: (@) una descripcion de las caracteristicas del modelo
que seilustran en la aplicacion, (b) una breve descripcion del problema, (c) una muestra de ficheros de
entrada, y (d) losresultados de lasimulacion. Lamuestradeficheros de entrada suplementaladescripcion
de los requerimientos de entrada presentados en la seccion 3.5. Estos gjemplos de ficheros de entrada
estdn comentados parailustrar como se usan |os registros tipo dentro de los diversos ficheros. Debido a
limitaciones de espacio, no se muestran todos | os ficheros de entrada en cada aplicacion. Una coleccion
completa de ficheros de entrada esta accesible como parte de la distribucién de software. (seccién 5.2)

4.1 Aplicacion 1: Transporte conservativo (OTIS)

Esta aplicacion ilustra el formato de los ficheros de entrada usados en OTIS. La aplicacién supone
una simulacion en tiempo variable de un trazador conservativo, quizas € uso mas comun del modelo de
transporte de solutos OTIS.

Bencalay Walters (1983) describen un experimento en un cauce en el que se uso cloruro se uso
como un trazador conservativo. El experimento serealizo en €l arroyo Uvas, una pequefia corriente de
saltosy estanques en €l norte de California. Durante €l experimento, se inyectd cloruro en cantidad
constante durante 3 horasy se midieron las concentraciones en 5 puntos agua abajo (38, 105, 281, 433,y
619 metros). L as simulaciones se combinaron con datos experimental es paracuantificar |as caracteristicas
hidrodindmicas del arroyo Uvas (Bencalay Walters, 1983).

Mas abajo se muestran parte de | os ficheros de entrada correspondientes ala simul acién de cloruro
en el arroyo Uvas. Enlosficheros de entradalas unidades determinadas por €l usuario paraconcentracion
(CU) y longitud (L) son miligramos por litro y metros respectivamente. Lafigura14 dibujael fichero de
control donde esta estan especificados|os nombres delos ficheros de paréametros, flujo y salidade solutos.
Los parametros invariantes en el tiempo del model o seleen de params.inp, y lainformacién sobre el flujo
seleedeq.inp (registrostipo 1y 2). Laconcentraciones simuladas del cloruro se escriben en cl.out
(registro tipo 3).
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Fichero control para la Aplicacion 1

R A R R A A
#

# OTIS control file
#
#
S # line name of the:
= # e
o #1 parameter file
n o #2 flow file
'S # 3 to 2+NSOLUTE solute output files
& # 3+NSOLUTE to 2+ (NSOLUTE*2) sorption output files (ISORB=1 only)
#
FhHEASH AR AR R R R A R
1 params.inp
2 g.inp
3 cl.out

Figura 14. Fichero de control para la Aplicacién 1.

Lafigural5 muestrael fichero de parametros paralasimulacion de cloruros. Paracadasimulacion,
las concentraciones en el canal principal y en la zona de almacenamiento se imprimen cada 0.1 horas
(registrostipo 2y 3). El escalon detiempo deintegracion es 0.05 horas, comenzando lasimulacion alas
8.25 horasy finalizando alas 24.0 horas. (registrostipo 4, 5y 6). Lafronteraaguas arribadelared se
localiza a 0.0 metros y hay una condicion, aguas abajo, de no flujo (registrostipo 7y 8).

Lacorriente estadivididaen 5 tramos (registrotipo 9). El registro tipo 10 se usarepetidamente para
especificar |la geometria de cadatramo y |os parametros especificos del tramo (coeficiente de dispersion,
area de la zona de almacenamiento, coeficiente de cambio). Lalongitud de lostramosuno a4 se
especifica de tal manera que los tramos acaban en |os puntos de muestreo. El Gltimo tramo se extiende
un incremento de 50 metros, aguas abajo, parareducir cualquier error introducido por la condicién de
frontera de aguas abajo (ver seccion 2.6.2 y seccion 3.5.4).

S6lo se modela un soluto y no se incluyen reacciones quimicas (registro tipo 11). Dado que €l
cloruro se modela como un soluto conservativo (ISORB=IDECAY =0), se omiten los registros tipo 12 y
13. Los resultados de la simulacion se imprimen en 5 puntos que se corresponden con |os puntos de
muestreo y no se solicitainterpolacion (registrostipo 14y 15)

Como en muchas simulaciones de experimentos de trazadores, la condicion de frontera, aguas
arriba) esta en términos de una funcién escalonada de entrada representando tres periodos de tiempo
(registro tipo 16). Laprimeray tercera condiciones de frontera representan las concentraciones de
cloruro correspondientes alos periodos de preinyeccion y postinyeccion; lasegundacondicion esefectiva
durante 3 horas para representar € periodo de inyeccion (registro tipo 17).

El fichero de flujo para el arroyo Uvas se muestra en lafigura 16. Se especifican condiciones de
flujo estacionario, y € flujo en la frontera aguas arriba es 0.0125 metros cubicos por segundo (registros
tipo 1y 2). El registro tipo 3 se usa repetidamente para especificar |as variables de flujo en cada tramo.
El caudal seincrementaaguaabajo debido al flujolateral (QLATIN > 0). El areadelaseccion transversal
del canal principal varia de tramo en tramo, mientras que la concentracion de entrada de cloruro es
constante en el espacio.

L osresultados de lasimulacion desde el fichero de salida de solutos (cl.out) se muestran en lafigura
17. Las concentraciones simuladas de cloruros en |os puntos de impresion segundo y cuarto (105y 433
metros) se comparan favorablemente con las concentraciones observadas.
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Fichero de parametro, aplicacion 1
HHHHAHH A HHA AR HA SRS AR HA AR RS SRS S H AR H AR AR H AR AR

#
# OTIS parameter file
S #
= # 1972 Uvas Creek Tracer Injection, Conservative Transport of Chloride
o #
= # Parameter Values from:
QL
8’ # Bencala, K.E. and R.A. Walters, 1983, Water Resour.Res.,19(3),718-724.
@ #
HHEHEH SR S SRR S S R S R
1 Bencala & Walters, Uvas Creek Chloride
2 2 PRTOPT
3 0.10 PSTEP [hour]
4 0.05 TSTEP [hour]
5 8.25 TSTART [hour]
6 24 .00 TFINAL [hour]
7 0.0 XSTART [meters]
8 0.0 DSBOUND [ (L/sec)CU]
9 5 NREACH
HHHHHH SRR RS R R R
#
# Physical Parameters for each reach
#
#NSEG RCHLEN DISP AREA2 ALPHA
# | | |
HHHHEH SRR SRR R R
10 38 38.0 0.12 0.05 0.0
10 67 67.0 0.15 0.05 0.0
10 176 176.0 0.24 0.36 3.0e-5
10 152 152.0 0.31 0.41 1.0e-5
10 236 236.0 0.40 1.56 4.5e-5
HHHHEH SRR SRR R
#
# Number of Solutes and flags for decay and sorption
#
# NSOLUTE (col.1l-5) IDECAY(col.6-10) ISORB(col.11-15)
# | |
1 HHHHHH SRR SRR S R
1 0 0
HHEHHHHHH RS HHHHHHH RS E SR SRR
# Print Information
HHHHHHH R RS RS H R R A R R
14 5 0 NPRINT (col.1-5) TIOPT (col.6-10)
15 38.0 (PRTLOC for I = 1, NPRINT)
15 105.0
15 281.0
15 433.0
15 619.0
HHHHHH SRR SRR S R R
# Boundary Conditions
HHHEHEHHH R HHHHHH RS H SR
16 3 1 NBOUND (col.1-5) IBOUND (col.6-10)
HHEHEH SRR SRR R R SRR
# for I = 1,NBOUND
#
#USTIME USBC (for i=1,NSOLUTE)
# | | |
HHEHHH SRR RS HHH SRR R RS S S HHH S SRR S
17 8.25 3.7
17 8.4 11.4
17 11.4 3.7

Figura 15. Fichero de parametro para la aplicacion 1
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Fichero de estado estacionario, aplicaciéon 1
HAHHAHSHH A HAASHH A S A SRS S R RHE R HH HE H  H

OTIS steady flow file
1972 Uvas Creek Tracer Injection, Conservative Transport of Chloride
Parameter Values from:

Bencala, K.E. and R.A. Walters, 1983, Water Resour.Res.,19(3),718-724

Registro tipo
H= o H S H S

FH A R R R R R A

1 0.00 QSTEP [hour]
2 0.0125 QSTART [L"3/second]
T R R E 3 T B R g R R g B R E R R g F R R R
# for I = 1, NREACH
#
#QLATIN |QLATOUT |AREA |(CLATIN J=1,TSOLUTE)
#
BHEHHHBRBEHEHHH B RSB R A HEH BB SRR HHH BB R HHHHH RSB HHHHESSRH S
3  0.00 0.00 0.30 3.7
3  0.00 0.00 0.42 3.7
3  4.545E-6 0.00 0.36 3.7
3  1.974E-6 0.00 0.41 3.7
3 2.151E-6 0.00 0.52 3.7

Figura 16. Fichero de estado estacionario para la aplicacion 1.

Arroyo Uvas Cloruro

— simuladas Cl
o observadas Cl, 105m
& observadas Cl, 433m

[EE
=

Cl Concentracion [mg/1]
ﬂ

5 10 15 20 25
tiempo [hor a]

Figura 17. Concentraciones de cloruro simuladas y observadas a 105 y 433 metros.
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4.2 Aplicacion 2: Transporte con sorcion Kd (OTIS)

El propésito de esta aplicacion esilustrar el uso de OTIS con solutos no conservativos. Bengala
(1983) describe unainyeccién de tres horas, de estroncio, que coincide con lainyeccion de cloruro ya
descrita (aplicacion 1, seccion 4.1). Dado que el estroncio es sorbido por |os sedimentos de lecho, no
puede ser modelado como un soluto conservativo. Los algoritmos de sorcion, dentro de OTIS, se usan
paramodelar el destino y transporte de estroncio en €l arroyo Uvas.

La muestra de ficheros de entrada para la simulacion de estroncio en e arroyo Uvas son muy
similares alos de la aplicacion uno. El fichero de control incluye unalinea adicional para especificar €l
nombre del fichero de sorcion de salida (registro 4), y €l formato del fichero de flujo esidéntico a dela
aplicacion uno.

Lafigura 18 esun listado parcial del fichero de parametros paralasimulacion del estroncio. No se
muestran laregistrostipo 1-10 dado que sonidénticosalosdelafigural5. Seusael registrotipo 11 para
especificar el nimero de solutos y las opciones quimicas. La sorcion se modela estableciendo ISORB =
1y usando repetidamente el registro tipo 13 paraespecificar |os parametros de sorcion especificos de cada
tramo. El registro tipo 13 viene seguido por losregistrostipo 14-17 en unamanerasimilar alo que se
muestra en lafigura 15.

Registros tipo 11y 13 para el fichero de parametros, aplicacion 2

8_ HHAHHH A S
= #
o # Number of Solutes and flags for decay and sorption
- #
%)
'S  # NSOLUTE (col.l-5) IDECAY(col.6-10) ISORB(col.11-15)
)
x |
1 HHAHHH A HAHHAHHS S R A
1 0 1
HHAFFH A FH A FH AR H SRS RS H S H SRS SR S H
#
# Sorption Parameters (ISORB=1, only)
#
# for I = 1, NREACH
#
#LAMHAT LAMHAT2 RHO KD CSBACK
# | | | |
HHAHHH AR R R S A H
13 5.6e-5 1.0 4.0e+4 70.0e-6 0.13
13 5.6e-5 1.0 2.0e+4 70.0e-6 0.13
13 5.6e-5 1.0 2.0e+4 70.0e-6 0.13
13 5. 6e-5 1.0 2.0e+4 70.0e-6 0.13
13 5. 6e-5 1.0 4.0e+4 70.0e-6 0.13

Figura 18. Listado parcial del fichero de parametros para la aplicacién 2.

Los resultados de lasimulacion, apartir de losficheros de salida de soluto y porcidn se muestran en
lasfiguras 19y 20. Las concentraciones de estroncio en €l canal principal, smuladasy observadas, se
representan para el primer y tercer punto de impresion (38 y 281 metros) en lafigura 19. Las
concentraciones en |os sedimentos del lecho (Cgyy) en los cinco puntos deimpresion setrazan en lafigura
20.
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Figura 19. Concentraciones simuladas y observadas de estroncio a 38 y 281 metros.

Arroyo Uvas - Estroncio Sorbido

60

S0 — sSimulado Sr
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30}

Concentracion Sorbido [ug/g]

O A 1 A 1 A 1 A
5 10 15 20 25

tiempo [hora]

Figura 20. Estroncio sorbido simulado en los 5 puntos de impresion.
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4.3 Aplicacion 3: Transporte con decaimiento de primer orden (OTIS)

Esta aplicacion ilustra el uso de OTIS para un soluto que experimenta un decaimiento de primer
orden. Runkel (1996) presenta un problema hipotético en el cual una sustancia que se degrada entraen
una corriente de agua durante un periodo de dos horas. La concentracion de soluto en la frontera aguas
arriba es de 100 unidades de concentracion y se asume un flujo estacionario y uniforme. Los Unicos
mecani smos de transporte fisico son adveccion y dispersion (no se consideraa macenamiento transitorio,
ALPHA =0.0).

Losficherosde control y flujo paraestaaplicacion son similares alos presentados previamentey no
sepresentan aqui. Lafigura2l esunlistado parcial del fichero de pardmetrosparael problemahipotético.
El registro 11 se usa paraespecificar el nimero de solutosy paraindicar que se consideraun decaimiento
de primer orden (IDECAY =1). Las velocidades de decaimiento para el primeroy Unico tramo se
especifican usando €l registro tipo 12. (Notar que para aplicaciones con multiples tramos, €l registro tipo
12 serepite NREAC veces.)

Registros tipo 11y 12 para el fichero de pardmetros Aplicacion 3

-g_ i##########################################################

o # Number of Solutes and flags for decay and sorption

g iNSOLUTE (col.1-5) IDECAY(co0l.6-10) ISORB(col.11-15)

€ 5
HEHHHHAHAHAHAHAHAH AR H SRS H S H S H S H S H RS SHR SR

H i####i####g################################################
i Decay Coefficients (IDECAY=1, only)
iLAMBDA LAMBDA?2

12 %#g#Z########%#g###########################################

Figura 21. Listado parcial del fichero de parametros para la aplicacion 3.

L as simul aci ones resultantes se comparan con una solucién analitica (Runkel 1996) en lafigura22.
La apretada correspondencia entre los resultados de OTIS y la solucion analitica indica que a solucion
numeérica (Seccion 2.4) es adecuada parael presente problema. El efecto del decaimiento de primer orden
puede verse a 2,000 metros, donde €l pico de concentracién (10) es mucho menor que la concentracion
en lafrontera de agua arriba (100).
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Figura 22. Las OTIS resultantes comparan con una solucién analitica.

4.4 Aplicacion 4: Transporte conservativo con flujo inestable (OTIS)

Estaaplicacionilustrael uso de OTIS parasimular el transporte de solutos bajo un régimen de flujo
inestable. McKnight y Andrews (1993) describen un experimento de transporte de solutos realizado en
Huey Creek, una corriente de agua de fusion glaciar en McMurdo Dry Valleys (Valles secos, cercade la
base polar McMurdo) dela Antartida. En enero de 1992, un trazador delitio se inyect6 en Huey Creek,
durante u periodo de 3.75 horas. Se recogieron muestras en varios puntos, aguas abgjo, y el caudal se
midio en continuo. Durante el experimento, €l caudal varié desde menos de 1 pie cubico por segundo
hasta aproximadamente 4 pies cubicos por segundo.

Un andlisis del experimento de Huey Creek requiere una consideracion sobre laamplia variacion
de flujo arriba descrita. La variabilidad del caudal se considera preparando un fichero de flujo inestable,
como se escribe en la seccion 3.5.5. Se cred un fichero de flujo inestable mediante €l reformateo de un
modulo de ruta de una onda cinemética dentro del Sistema de modelizacion modular MMS (Modular
Modeling System (MMS, Leavesley y otros, 1996). Los datos de entrada usados por €l modelo de ruta
incluyeron un hidrograma del flujo de entrada, estimaciones de larugosidad del canal, pendiente y
anchuradel canal (Runkel y otros, 1995).

Un listado parcial del fichero de flujo inestable para Huey Creek se muestraen lafigura23. El
registro tipo 1 especifica QSTER, €l intervalo de tiempo en el que las variables de flujo cambian. En este
giemplo, QSTEP es equivalente laintervalo de salida del modulo de ruta. Seis puntos de flujo se definen
usando losregistros 2y 3. Los puntos de flujo se entran en orden ascendente (aguas abajo), con €l primer
punto en el extremo aguas arriba de lared de corriente. Después de definir los puntos de flujo, se usan
los registros tipo 4-7 para establecer la velocidad del flujo lateral, la velocidad del flujo volumétrico, el
areade seccidn transversal del canal principal y laconcentracion del flujo lateral paracadapunto deflujo.
Los registros tipo 4-7 se repiten para cada QSTEP horas de tiempo de simulacion.
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Fichero de flujo inestable para la Aplicacion 4

8_ HAHHA SRS H A S H AR RS H A SRS SR H SRS S RS SRS H AR HA RS R A S H H
= #
o # OTIS unsteady flow file
= #
Q2 4 1/7/1992 Huey Creek, Antartica
8’ # Conservative Transport of Lithium
o #
#
HAHHA S H AR A S H AR H AR AR R AR H AR AR RS R R A R
1 1.66666667e-2 QSTEP [hour]
HASHAH SRS SR A SRS SRS SRS R A R R H R  H
# Flow Locations
HA#HAHHHASH A HH AR HHA S H AR H AR H A SRS SRS HH S H AR H S H SRS
2 6 NFLOW
3 0.00 (FLOWLOC for I = 1, NFLOW)
3 9.00
3 213.00
3 457.00
3 610.00
3 762.00
HHASHAAHHA SR A S HAARHA SRS R HA B HA SRS HA S HH AR H AR RS SH RS
# Flow Data from DR3M/MMS
HAHHA S HA SR A S H AR HA SRS HHA SR HA SRS SRS SR H S H AR H SRS H S
#
# starting time, 11.30
#
4 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
5 0.061573 0.061472 .059380 0.056964 .055279 .053600
6 0.109640 0.109532 .098029 0.089586 .095372 .092534
7 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
#
# time = 11.3 + QSTEP
#
4 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
5 0.062194 0.062093 .060010 0.057605 .055927 .054242
6 0.110300 0.110193 .098650 0.090189 .096041 .093197
7 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
#
# time = 11.3 + 2 QSTEP
#
4 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
5 0.062814 0.062714 .060639 0.058246 .056576 .054891
6 0.110958 0.110852 .099269 0.090788 .096707 .093863
7 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
#
# time = 11.3 + 3 QSTEP
#
4 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
5 0.063435 0.063335 .061269 0.058887 .057225 .055545
6 0.111613 0.111508 .099885 0.091385 .097370 .094531
7 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00 0.00
#
# continued......
#
(Registro tipos 4-7 se repiten para cada cambio de flujo.)
Figura 23. Fichero de flujo inestable para la Aplicacion 4
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Aunque no se muestra el fichero de pardmetros parala simulacion de litio en Huey Creek, es
necesario hacer dos comentarios. Primero, €l escaldn de tiempo de integracion se selecciona de tal
maneraquedivide apartesigualesa escalon detiempo del enrutado (QSTEP/TSTEP esun valor entero).
Segundo, la especificacion de la condicion de frontera aguas arriba se simplifica ampliamente
imponiendo una condicion de frontera de flujo (IBOUND=2, Seccion 3.5.4). Mientras quela
concentracion de frontera aguas arriba cambia con € flujo, € flujo inyectado es constante. La
especificacion de un flujo constante permite una condicion de frontera de un solo paso mientras que los
tres val ores especificados corresponden a los periodos de preinyeccion, inyeccion y postinyeccion.

La simulacion resultante del experimento de Huey Creek se dibuja en la figura 24. Como muestra
lafigura, las concentraciones de litio varian durante el periodo de inyeccion (12 a 15 horas) debido a
cambios en € caudal de la corriente. Un fracaso en reconocer esta variabilidad de caudales pudiera
producir un perfil de simulacion plano durante el periodo de inyeccion.

Litio, Huey Creek

X = 457 metros
3
— simulado Li
g ooNQo o observado Li
£ G
‘E' 2+ |:|':I
©
g
o)
(&)
5 1}
O
O
[m]
O C D-J 1 1 1 1

10 12 14 16 18 20
tiempo [hora]

Figura 24. Concentraciones simuladas y observadas de litio, a 457 metros.

4.5 Aplicacion 5: Condicion de frontera continua y estimacion de parametros (OTIS-P)

El propésito inicial de esta aplicacion es mostrar como puede ser usado OTIS-P para estimar
pardmetros del modelo usando minimos cuadrados no lineales, Un propdsito secundario es presentar un
gjemplo de la opcién de condicion de frontera continua.

Laeneny Risley (1997) describen varios estudios donde se uso colorante rhodamina para
caracterizar riosy corrientes de aguaen Oregén. Enjulio de 1992 se afiadi6 un vertido instanténeo (slug)
derhodaminaal rio Clackamas. Se tomaron muestras de agua en tres puntos aguas abajo: millas del rio
11.0,9.5y 8.0. Estos datos se usaron paraestimar el tiempo de viajey las caracteristicas de mezclapara
los dos tramos que acaban en las millas del rio 9.5y 8.0.
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Fichero de control para la Aplicacién 5
HAHHFASHHA SR RS SR A SRS SRR H SRR R

#
# OTIS-P control file
#
#

o # line name of the:

o # -———— e

5 # 1 parameter file

= # 2 flow file

0 # 3 data file

> # 4 STARPAC input file

0'd # 5 parameter output file
# 6 STARPAC output file
# 7 solute output file
# 8 sorption output file (ISORB=1 only)
#

HHH SR HHHH A A AR HHHHH AR HHH A R S
params.inp

g.inp

data.inp

star.inp

params.out

star.out

solute.out

Figura 25. Fichero de control para la Aplicacion 5.

Lafigura 25 presentael fichero de control OTIS-P parael rio Clackamas. Al igual que el fichero de
control de OTIS, € fichero de control de OTIS-P especificalos nombres de |os diversos ficheros de
entrada y salida como se describe en la seccién 3.5.3.

Los ficheros de pardmetros y flujo estacionario para el rio Clackamas son muy similaresalos
presentados en otras aplicaciones (Secciones 4.1-4.4) y no se muestran aqui. Debe notarse, sin embargo,
que esta aplicacion hace uso de laopcion de condicion de frontera continua (IBOUND=3, Seccién 3.5.4).
Dado que larhodaminaseintroduce como un vertido instantaneo (slug) (en formaopuestaaunainyeccion
continua), los datos del primer punto de muestreo (milladel rio 11.0) se usa para definir la condicion de
frontera de aguas arriba. Esto se cumple estableciendo NBOUND igual al niumero de puntos de datos
observados, estableciendo IBOUND igual a3, y usando |los datos observados tiempo-concentracion para
especificar USTIME y USBC (registrostipo 16 y 17 del fichero de parametros). Los datos observados
usados como condiciones de frontera se representan frente a los resultados de la simulacion a final de
esta aplicacion (fig. 28).

Dosfichero adicionales de entrada se requieren para OTIS-P. Lafigura26 esun listado parcia para
el fichero de datos parala simulacion del rio Clackamas. El fichero de datos contiene | os datos tiempo-
concentracion paraestimar los parametros del modelo. En este g emplo, hay dostramos que terminan en
los puntos de muestro segundo y tercero (millasdel rio 9.5y 8.0). El registro tipo 1 se usa paraespecificar
N, el nimero de puntos de datos observados para el primer tramo. El registro tipo 2 se usa entonces N
veces para especificar 1os datos tiempo-concentracion paralamilladerio 9.5. Serepiten, entonces, los
registrostipos 1y 2 para el segundo tramo, usando datos de lamilla del rio 8.0).

Un fichero final de entrada, el fichero de entrada STARPAC sedibujaen lafigura27. Losregistros
tipo 1-7 se usan para especificar varias opciones STARPAC como se describe en la seccion 3.5.7. El
registro tipo 8 se usa entonces paraindicar que parametros del modelo tienen que ser estimados usando
los datos de concentracion observadas a partir del fichero de datos. L os parametros estimados
(IFIXED=0) en este ggemplo incluyen el coeficiente de dispersion (D), las areas de | as secciones
transversales del canal principal y de la zona de almacenamiento (A, Ag) Yy €l coeficiente de intercambio
de la zona de aimacenamiento (o). Los restantes parametros del modelo se fijan (IFIXED=1) en sus
valores de entrada especificados.

~NoOoah~WNE
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Fichero de datos para la Aplicacion 5
HHH SR HHHH A A AR HHHH AR HHHH A R H A R H

#
# OTIS-P data file
#
#
# line for J = 1, NREACH
# ————
# 1 N - Number of observations for reach J.
# 2-N+1 TIME (time-variable) or DIST (steady-state) associated
# with each observation (col. 1-15).
o #
2 #
g # Clackamas River Rhodamine - July 1992
a # Data from Laenen and Risley (1997)
4 #
8’ HHAH AR SR A A A S S S S S
n'd #
# Site 1, 2414 m (River Mile 9.5)
#
1 2
2 11.00 0.00
2 11.25 0.23
2 11.33 1.10
2 11.42 4.41
2 11.50 8.19
2 11.58 11.00
2 11.67 12.35
2 11.70 12.88
2 11.75 12.49
2 11.83 12.06
2 11.92 11.38
2 12.00 9.56
2 12.08 8.38
2 12.17 7.45
2 12.25 6.59
2 12.33 5.70
2 12.42 5.11
2 12.50 4.32
2 12.58 3.72
2 12.67 3.23
2 12.75 2.88
2 12.83 2.50
2 12.92 2.15
2 13.00 1.86
2 13.25 1.20
2 13.50 0.89
2 14.50 0.00
#
# Site 2, 4828 m (River Mile 8.0)
#
1 1
2 12.75 0.00
2 13.03 0.37
2 13.47 4.07
Continued........

Figura 26. Listado parcial del fichero de datos para la Aplicacién 5.

APLICACIONES DEL MODELO

59



Fichero de entrada STARPAC para la Aplicacion 5

A R R R R R R A R R

#
#
o # STARPAC Parameter Input File
2 ¢ Rob Runkel 3/11/95
s #
g HHHHA S H AR H AR H AR R A R R
(2] #
D # Record Types 1-4, Integer values in Columns 1-5
B o __
o # IWEIGHT Weight Revision Option
# IVAPRX Variance/Covariance Option
# MIT Maximum Number of Iterations
# NPRT STARPAC Print Option
#
1 0
2 1
3 100
4 22222
#
# Record Types 5-7, Double precision values in Columns 1-13
# _________________________________________________________
# DELTA Maximum Scaled Change, First Iteration
# STOPP Stopping Value for Parameter Convergence
# STOPSS Stopping Value for Sum of Square Convergence
#
5 1.0
6 1.D-5
7 1.D-5
#
# For each of the ten model parameters, enter IFIXED (Integer, Col. 1-5)
# and SCALE (Floating Point, Col 6-18).
#
#IFXD SCALE
# | | IFIXED and SCALE for:
W ___
8 0 0.0DO Dispersion Coefficient, DISP
8 0 0.0DO0 Main Channel Cross-Sectional Area, AREA
8 0 0.0DO Storage Zone Cross-Sectional Area, AREA2
8 0 0.0D0 Storage Zone Exchange Coeffiecient, ALPHA
8 1 0.0DO Main Channel First-Order Decay Coefficient, LAMBDA
8 1 0.0D0 Storage Zone First-Order Decay Coefficient, LAMBDA2
8 1 0.0DO Mass of Accessbile Sediment/Volume Water, RHO
8 1 0.0DO Distribution Coefficient, KD
8 1 0.0DO0 Main Channel Sorption Rate Coefficient, LAMHAT
8 1 0.0DO Storage Zone Sorption Rate Coefficient, LAMHAT2

Figura 27. Fichero de entrada STARPAC para la Aplicacion 5.

Como se describe en la seccion 3.6.2, OTIS-P debe ser gjecutado varias veces para determinar el
Optimo conjunto de los val ores de parametros para cada tramo. En este gjemplo, se hacen tres pasadas de
OTIS-P para obtener el conjunto final de parametros. Este proceso se resume en latabla 23, donde se
muestran los valores de pardmetros parael tramo 2 (contenidos similares son rel evantes parael tramo 1).
Parala primera pasada del programa, las estimaciones iniciales de los parametros D, A, Ag y o. Se
especifican por el usuario del modelo. Estos estimadosiniciales se toman directamente de losficheros de
parametros (D, Ag, o) y flujo (A). Al final delaprimera pasada, |as estimaciones de parametros se toman
del fichero de salidade STARPAC y se usan como estimados iniciales de parametros para la segunda
pasada de programa. Este proceso se repite paralaterceray Ultima pasada. Como muestralatabla 23,
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las estimaciones de pardmetros y los residuos de las sumas de cuadrados (RSS) de las segunday tercera
pasadas son casi idénticas. Esta observacion y €l hecho que RSS y/o la convergencia de parametros (no
una convergenciafalsa o singular) se obtiene paraambos tramos indicando que no se requiere una cuarta
pasada. La estimacion de parametros finales parael tramo 2y |os cocientes asociados se presentan en la
ultima fiLIla de latabla. El bajo cociente para D indica que la estimacion del pardmetro es altamente
incierta.

Tabla 23. Estimacion de parametros para el tramo 2

Parametros D [m?/seq] A[m?] Ag [m?] o [/seq]

estimados RSS
desde.... Valor | Cociente | Valor | Cociente | Valor | Cociente Valor Cociente
Estimacion inicial 0.20 50.0 25.0 5.00x10°®
Pasada 1 174 sc| 502 sc| 131 SC | g.50x10 sc| 1.658
Pasada 2 0.40 044 | 482| 1100| 144 200 | 167410 11.6 | 0.3415
Pasada 3 0.41 044 | 481 1110 | 144 200 | 167x10% 116 | 0.3412

SC - Convergencia Singular, Cociente no disponible

El proceso de estimacion de pardmetros descrito arriba, produce un conjunto de parametros paralos
tramos 1y 2 que proporcionan una fuerte correspondencia entre las concentraciones observadas y
simuladas de rhodamina. Esta correspondencia se muestra en la figura 28, donde se muestran los
resultados de simulacion en lamilladel rio 9.5 (2414 metros) y milladel rio 8.0 (4828 metros).

4.6 Aplicacion 6: Simulacion de estado estacionario y estimacion de parametros (OTIS-P)

Como se anota en laseccion 3.2.1, el modelo OTIS de transporte de solutos puede ser usado para
determinar |as concentraciones de soluto en estado estacionario que resultan de un escenario de carga
constante. En esta aplicacion, OTIS-P se usa en forma de estado estacionario para modelar e perfil de
concentracion espacial de hierro disuelto en unapequefia corriente. Esta corriente es St. Kevin Gulch, una
corriente de primer orden en las Rocky Mountains de Colorado, que esté afectado por un drengje &cido
de unamina.

Kimball y otros (1991) describen un estudio sindptico realizado en agosto de 1986. Durante €l
estudio, se tomaron muestras de agua en numerosos puntos alo largo delacorrientey se analizaron para
determinar la concentracion de metal disuelto. Se tomaron muestras adicionales de una serie de
manantiales que afluian al cauce alo largo del tramo estudiado. Lafigura29 muestra el perfil observado
de la concentracién de hierro disuelto. Son de interés dos aspectos del perfil espacial. Primero, un gran
incremento de hierro ocurre a, aproximadamente 400 metros; un segundo aspecto es el abrupto descenso
en laconcentracion de hierro disuelto hacia 525 metros. El propésito de esta aplicacion es cuantificar los
procesos responsables de |os cambios en la concentracién de hierro disuelto.

4El cociente es igual a la estimacion del parametro dividido por su desviacion tipica (standard).

APLICACIONES DEL MODELO 61




Rio Clackamas

Condicion de contorno
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Figura 28. Condicién de frontera, aguas arriba, (milla del rio 11.0) y concentraciones simuladas y observadas en las
millas del rio 9.5y 8.0.

El primer paso en el andlisis es definir lahidrologiadel sistema. Broshearsy otros (1993) describen
laadicion de un trazador conservativo gue coincidié con el estudio sindptico. Los datos de la adicion del
trazador se usan para determinar las velocidades de flujo y los parametros fisicos (D, A, Ag o). Esta
informacion se combina entonces con las concentraciones observadas de flujo lateral para desarrollar un
perfil espacial bajo lahipbtesis que el hierro disuelto es conservativo (no reactivos). Losresultadosdela
simulacién en OTIS de este conservativo en estado estacionario se muestran en lafigura 29. La cerrada
correspondencia entre las concentraciones de hierro, observadas y simuladas, en la parte superior de St.
Kevin Gulch (0-500 metros) indicaque el incremento inicia en hierro se debe afactores intrinsicamente
hidrol 6gicos. Esto eslacargadel hierro delos manantiaesricos en hierro que proceden de laescombrera
de una cercana mina. Las concentraciones simuladas de hierro descienden aguas abajo, después de los
500 metros, debido ala adicion de un afluente relativamente diluido, pero esto no concuerda con €
descenso en los datos observados. Esta discrepanciaindica que reacciones quimicas y/o bioldgicas
afectan ala concentracion de hierro disuelto mas alla de los 500 metros.

Una aproximacion simple para cuantificar las reacciones quimicas/biol 6gicas es determinar la
velocidad de decaimiento de primer orden alacual € hierro se pierde del sistema. Esto se cumple fijando
los pardmetros fisicos y estimando una velocidad de decaimiento de primer orden usando OTIS-P. Los
ficheros de entraday |os procedi mientos de estimaci6n de pardmetros son, generalmente, |0s mismos que
los presentados en la Aplicacion 5. Los datos observados de |os manantiales se usan para establecer las
concentraciones de flujo lateral en € fichero de flujo. Dentro del fichero de parametros, €l escalon de
tiempo se establece en 0.0 parainvocar la opcion de estado estacionario, y se especifican estimaciones
iniciales paralavelocidad de decaimiento de primer orden. Losficherosde datos sedescriben enlafigura
30, donde se especifican, para cada tramo, los datos observados de distancia-concentracion. Como en la
aplicacion 5 hacen falta tres pasadas de OTIS-P para obtener |os estimados finales de parametros. En el
canal principal, constantes de decaimiento de primer orden, en un rango entre 8.0x10°° y 5.8x10™% por
segundo, conducen a perfil ssmulado que se muestra en lafigura 29.
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Hierro, estado estacionario, St. Kevin Gulch
15

o - —. sSimulado, conservativo
— simulado, dec. 1ler orden
o observado hierro

Hierro Concentracion [mg/l]

1000 1500 2000
Distancia [m]

Figura 29. Perfil espacial de la concentracion de hierro disuelto en St. Kevin Guich.
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Fichero de datos para la Aplicacién 6
HHAH SRR HHHHF A SRR HHHH SRR HH SRR H RS R

#
# OTIS-P data file
#
#
# line for J = 1, NREACH
# ———
# 1 N - Number of observations for reach J.
8_ # 2-N+1 TIME (time-variable) or DIST (steady-state) associated
= # with each observation (col. 1-15) and CONC (col. 16-30)
o #
S5 4
S # 1986 St. Kevin Steady-State Iron. Data from Kimball et al. (1991)
) #
ad HHHHHSAAAEHHHHRA S S HHSH S S HRA S S S S  HH4
#
# Reach 1 0-26m
#
1 o0
#
# Reach 2 26-363m
#
1 2
2 26.0 0.64
2 363.0 0.63
#
# Reach 3 363-484m
#
1 7
2 363.0 0.63
2 413.0 1.5
2 421.0 2.5
2 439.0 5.6
2 455.0 12.0
2 464 .0 12.0
2 484.0 13.0
#
# Reach 4 484-526m
#
1 2
2 484.0 13.0
2 526.0 5.0
#
# continued..... (data for Reaches 5-7)
#

Figura 30. Listado parcial del fichero de datos para la Aplicacién 6.
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5.0 GUIA DE SOFTWARE

Esta seccion proporcionainformacion sobre como obtener sobre como obtener einstalar el modelo
de transporte de solutos OTIS (seccion 5.1-5.4). Aspectos adicionales del software se describen en la
seccion 5.5.

5.1 Plataformas soportadas

Ficheros g ecutables en binario son accesibles tanto para computadoras personales (Personal
Computer) y estaciones de trabajo (Workstation) que funcionan como sistemas operativos Windows® y
Unix. Un resumen de |os sistemas operativos soportados y |as plataformas de hardware se presentan en
latabla24. Losusuarioscon otros sistemas de ordenador necesitaran compilar 1os codigos fuente, como
se describe en la Seccion 5.4.

Tabla 24. Sistemas soportados

Hardware Sistema Operativo ARC
Personal computer (Intel x86) Windows 3.x / DOS 31
Personal computer (Intel x86) Windows 95/ NT 95
Personal computer (Intel x86) Linux LIN
Unix workstation (DEC) Digital Unix 3.x DEC
Unix workstation (DG) DG-UX 5.x DG
Unix workstation (IBM) IBM AlIX 3.x AIX
Unix workstation (SUN) Solaris 2.x SOL
Unix workstation (SUN) SunOS 4.x SUN

Lacolumna 3 delatabla 24 contiene ARC, lanotacion usada através del resto de esta seccion para
denominar genéricamente ala arquitectura del sistema. Los usuarios de computadoras personales que
usen Windows 95, por ejemplo, deben reemplazar las letras “ARC” por “95” cuando sigan las
instrucciones especificas que se dan en | as secciones 5.2-5.4.

5.2 Distribuciéon del Software

El modelo de transporte de solutos OTIS puede ser obtenida de la World Wide Web (www) o por
Protocolo de Transferencia de ficheros (ftp). Ambos métodos permiten alos usuarios potenciales del

Swindows’ se usa aqui refiriéndose a Microsoft Windows 3.1, Windows 95, y Windows NT.
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modelo el descargar codigos fuente, € ecutabl es especificos para el hardware y ejemplos de ficheros de
entrada. Lamayoriade |los usuarios querran descargar un jecutable en binarioy el conjunto de ficheros
de entrada. Estos ficheros estdn almacenados en los lugares www y ftp como ficheros comprimidos tar
(Unix) y ficheros autoextraibles zip (Windows). Un resumen de |os ficheros descargabl es se presenta en
latabla 25.

Tabla 25. Ficheros a descargar para sistemas Unix y Windows

Contenido del fichero UNIX. : . Windows.
(tar comprimido) (zip autoextraible)

OTIS/OTIS-P Ejecutables otis.ARC.tar.Z otisARC.exe

OTIS/OTIS-P Cédigo fuente otis.source.tar.Z otissrc.exe

Muestra de ficheros de entrada otis.examples.tar.Z otisexam.exe

Instalacion Fichero batch no aplicable instal ARC.bat

World Wide Web (www)

Lapagina principal de OTIS (http://webserver.cr.usgs.gov/otis) incluye una pagina de distribucion
de software que permite alos usuarios de Internet el descargar los ficheros listados en latabla 25. Los
usuarios del modelo pueden obtenerlo através de la World Wide Web accediendo ala pagina principal y
siguiendo las instrucciones que se proporcionan.

Fichero de Transferencia de Protocolos (ftp)

A los ficheros que se muestran en la tabla 25 también se pueden acceder usando un protocolo
estandar de transferencia de protocolos. El procedimiento ftp es como sigue:
(1) Log en el depdsito ftp como anonymous:

ftp ftpdcolka.cr.usgs.gov (ftp a depdsito)
anonymous (teclear anonymous a la peticién de login)
cualquierpassword (entrar cualquier password)
(2) Preparar ladescargade losficheros:
cd pub/otis (ir adirectorio apropiado)
type binary (pedir transferencia fichero binario)
(3) Descargar lamuestra de ficheros de entrada:
get otis.examples.tar.Z (s6lo UNIX)
get otisexam.exe (s6lo Windows)
(4) Descargar un fichero gjecutable, si es necesario:
get otis.ARC.tar.Z (s6lo UNIX)
get otisARC.exe (sblo Windows)
(5) Descargar €l codigo fuente, si es necesario:
get otis.source.tar.Z (sblo UNIX)
get otissrc.exe (s6lo Windows)
(6) Descargar € fichero deinstalacion batch, si es necesario:
get instalARC.bat (sblo Windows)
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5.3 Instalacién

L os ficheros descritos en la Seccién 5.2 pueden ser usados parainstalar el modelo OTIS de
transporte de solutos como se describe agqui. El proceso de instalacion esta disefiado paracrear la
estructura de directorios que se muestra en lafigura 31. Paraempezar €l proceso de instalacion, mover
los ficheros descargados (Seccién 5.2) en €l directorio-base. El directorio-base es un directorio
seleccionado por el usuario bajo el cual se colocara el arbol de directorios OTIS (fig 31). Después de
mover losficheros, siga lasinstrucciones paralos sistemas Unix y Windows que siguen.

OTIS/OTIS-P Estructura de directorios

directorio-base

otis
otis otis-p postproc source examples
otis appl
otis-p app2
Clave postproc app3
[ decutable share app4
starpac apps
[ ] directorios ] app6

Figura 31. Estructura de directorios de OTIS/OTIS-P.

| nstrucciones de instalacion para Unix

Lainstalacion sobre sistema Unix consiste en descomprimir €l fichero tar y extraer la estructurade
directorios. Esto se realiza siguiendo |as siguientes 6rdenes:

(1) Descomprimir losficheros:
uncompress otis.examples.tar.Z
uncompress otis.source.tar.Z (sl es oportuno)
uncompress otis.ARC.tar.Z (s es oportuno)
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(2) Extraer laestructurade directorios:
tar -xovf otis.examples.tar
tar -xovf otis.source.tar (sl es oportuno)
tar -xovf otis.ARC.tar (si es oportuno)

I nstrucciones deinstalaciéon para Windows

Lainstalacion sobre sistema Window se realiza dando el siguiente la siguiente orden en el aviso MS-
DOS:
instalARC

Actualizacién del path del usuario (opcional)

Después de completar €l proceso de instalacidn, l0s g ecutables otis, otis-p, Y postproc residiran en
directorio-base/otis/. En esta situacion todas las pasadas del modelo se iniciaran desde el directorio-
base/otis/. Parainiciar pasadas del modelo desde cualquier directorio, hay que afiadir directorio-
base/otis/ a path del usuario.

5.4 Compilacion

Como se discute en la Seccion 5.1, los ficheros binarios gjecutables para el modelo OTIS de
transporte de solutos estén disponibles para varias plataformas de hardware y sistemas operativos. Por
ello, puede que no haga falta compilar e codigo fuente. Lacompilacion serequiere en las siguientes
situaciones:

» Cuando los gjecutables en binario no estén disponibles para su hardware especifico o sistema
operativo.
* Lasdimensiones del sistemamodelado exceden |as dimensiones méximas especificadas en los
ficherosincluidos (Seccién 5.5.2).
» Cuando se hayan hecho modificaciones en el codigo esencial de la computadora.
No se trata aqui sobre el procedimiento de compilacion para el sistema Windows porgue depende

del tipo de compilador utilizado. Bajo Unix, el modelo se compila usando la utilidad make como se
describe a continuacion.

| nstrucciones de compilacion Unix

(1) Editar los makefiles (opcional). Los makefiles usados para compilar OTISy OTIS-P estén
configurados parainvocar a compilador f77 Fortran-77 con laopcion -O (optimizacién por defecto). Los
usuarios que requieran otros compiladoresy flags de optimizacién necesitaran editar adecuadamente los
makefiles.

(2) Modificar losficherosinclude (opcional). Cambios en las dimensiones maximas o en lastareas del
mecanismo |6gico pueden hacerse editando |os ficheros incluidos descritos en la Seccién 5.5.2.

(3) Desde €l directorio directorio-basel/otis/, entrar:

make
Unavez completada la compilacion, los g ecutables otis, otis-p, Y postproc residiran en
directorio-base/otis/.
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5.5 Vision general del Software

5.5.1 Desarrollo del Modelo

El modelo OTIS de transporte de solutos esté escrito en ANSI standard Fortran-77. El modelo ha
sido compilado y probado sobre diversas plataformas de hardware y sistemas operativos (Seccion 5.1).
Latabla 26 presenta los ambientes de desarrollo especifico usados para compilar € cddigo fuente.

Tabla 26. Ambientes de desarrollo especifico

Procesador Sistema operativo Compilador Opc'of‘es ARC
compilador
Pentium 75 Windows 3.1 Microsoft Fortran Optimizacionpara | 31
PowerStation, Version 1.0a | tiempo, Mejora
consistencia punto
flotante
Pentium 133 Windows 95 Microsoft Fortran Optimizacion 95
PowerStation, Version 4.0 | total, inlining
automético,
Mejora
consistencia punto
flotante
Pentium I Red Hat Linux 2.0.3 | GNU Fortran 0.5.18 -0 LIN
DEC Alpha Digital Unix V3.2C | Digital Fortran 77 -O4 DEC
DG AViiON DG/UX 5.4R3.10 Green Hills Ftn-88000 -OLM DG
18.6.1
IBM RS/6000 AIX 3.2 XL Fortran Compiler 6000 -0O3 AIX
SUN SPARC 10 | Solaris2.4 SPARCompiler Fortran 3.0 | -fast-O3 SOL
SUN4 Sun0S 4.3.1 SPARCompiler Fortran -fast -O3 SUN
2.0.1

5.5.2 Ficheros Include

El cédigo fuente usado para desarrollar OTISy OTIS-P consiste en muchas pequefias subrutinas.
Para facilitar la modificacion del programa se usan tres ficheros include. El uso de los ficheros include
permite que lainformacién del programa sea compartida entre subrutinas. Esta informacién puede ser
maodificada editando |os ficheros include en lugar de cada rutina individual .

GUIA DE SOFTWARE 69



Dimensiones maximas - fmodules.inc, fmodules?2.inc

Bajo Fortran-77, la dimension de cada vector y matriz tiene que se fijada antes de la gjecucion del
programa. Esto requiere algun conocimiento de la dimensién maximade cada parametro del modelo. La
seleccion de un tamafio apropiado para cada parametro es una tarea importante dado que valores
excesivamente pequefios limitan la aplicabilidad del programay valores excesivamente grandes
desperdician lamemoriadel programa.

Para atender este problema, la dimensiones maximas de todo el modelo se definen usando dos
ficheros include: fmodules.inc y fmodules2.inc. Los aumentos o disminuciones en las dimensiones
maximas se hacen editando | os ficheros include y compilando el modelo como se describe en la Seccion
54.

Losvalores por defecto paralas dimensiones maximas se dan en lastablas 27y 28. En general, cada
una de los dimensiones corresponde a una variable de entrada proporcionada por el usuario. Esta
correspondencia se muestra, a modo de explicacion, en latercera columna de latabla.

Cuando se hace una pasada del modelo, las variables de entrada pueden no exceder |os valores
maximosvalores. El nimero de puntos deimpresion (ver Seccion 3.5.4 — Registro tipo 14), por egemplo,
no puede exceder a valor maximo valor dado por MAXPRINT. Cuando un valor de entrada excede €l
maximo dado, la g ecucién del programa se terminay se emite un mensaje de error. En este momento, €l
usuario debe incrementar el correspondiente valor maximo (editando fmodules.inc 0 fmodules2.inc) y
recompilando e programa.

Tabla 27. Maximas dimensiones y valores por defecto de fmodules.inc

Dimension MESI (29 Maximo numero de .....
defecto
MAXREACH 30 Tramos de la corriente (NREACH)
MAXPRINT 30 Lugares de impresion (NPRINT)
MAXBOUND 200 Condiciones de frontera aguas arriba (NBOUND)
MAXSEG 5,000 Segmentos de corriente (X NSEG;, j=1 hasta NREACH)
MAXSOLUTE" 3,1 Solutos modelados (NSOLUTE)
MAXFLOWLOC 30 Lugares de flujo (NFLOW)

*Nota: MAXSOLUTE=3 para OTIS; MAXSOLUTE=1 para OTIS-P.

Tabla 28. Maximas dimensiones y valores por defecto para fmodules2.inc (solo OTIS-P)

Dimensién AR [P Méaximo numero de .....
defecto
MAXOBS 200 Observaciones para un tramo (N)
MAXPAR 10 Parédmetros de modelo
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Dispositivos 16gico (L ogical Devices) - Ida.inc

En Fortran-77 se asigna una unidad de nimero a cada fichero usado para entrada y/o salida. Esta
unidades de nimero, también conocidas como asignaciones de dispositivo nimero (Idas), deben ser
asignadas en cada operacion delecturay escritura. Lasvariablesdel programa usadas paraa macenar las
unidades nimero se comparten entre las subrutinas de entrada y salida usando un bloque comun de
Fortran. Este bloque comin se define en € fichero incluye Ida.inc.

5.5.3 Busqueda de errores

L as subrutinas de entrada del modelo realizan varios test para validar |os datos de entrada. Si se
detectan errores fatales, un mensgje de error se escribe en echo.out y se terminalaeecucion del
programa. Las capacidades de blsqueda de errores se resumen a continuacion.

Errores Fatales, OTISy OTISP

* El nimero de tramos, NREACH, no debe exceder del maximo, MAXREACH.

* El ndmero de segmentos, IMAX, no debe exceder del méximo, MAXSEG.

* El nimero de localidades de impresion, NPRINT, no debe exceder del maximo MAXPRINT.
* El nimero de solutos, NSOLUTE, no debe exceder del méximo, MAXSOLUTE.

 El nmero de condiciones de contorno aguas arriba, NBOUND, no debe exceder del maximo,
MAXBOUND.

* El nimero de puntos de flujo, NFLOW, no debe exceder del maximo, MAXFLOWLOC.

» El &readelaseccion transversa de la zona de almacenamiento, AREA2, debe ser mayor que
cero.

* Un punto dado de impresion, PRTLOC;, debe de estar dentro de lared modelada
e Los puntos de flujo, FLOWLOC, deben ser entrados en orden ascendente (hacia aguas abgjo).

* El primer punto de flujo, FLOWLOC,, debe ser colocado en la frontera de aguas arriba. El
ultimo punto de flujo debe estar en, o por debajo, de la frontera aguas abajo.

» Paraunacondicién de frontera de concentracién en continuo (IBOUND = 3), el tiempo dela
Gltima condicion de frontera (USTIMEygounp) debe ser mayor o igual que el tiempo final de
lasimulacion, TFINAL.

» Laopcion deimpresion, PRTOPT, debe ser igual al o 2.

» Laopcion deinterpolacion, IOPT, debe ser igual a0 o 1.

» Laopcion de condicion de contorno, IBOUND, debe serigual al, 2,0 3.
» Laopcion de decaimiento, IDEAY, debe ser igual a0 o 1.

» Laopcion de sorcion, ISORB, debe serigual a0 o 1.

ErroresFatales, OTIS-P

* El nmero de observaciones para un tramo, N, no puede exceder del méaximo, MAXOBS.

» El tiempo dela primera observacion debe ser mayor que el tiempo deinicio delasimulacién mas
el escalon de integracion de tiempo (TIME; > TSTART + TSTEP).

* Lasobservacionestienen que entrarse en orden de tiempo ascendente (TIME;,1 > TIME;, j=1,N).

« El tiempo entre observaciones sucesivas tiene que ser mayor que el escalon de tiempo (TIME;4
- TIME; > TSTER j=1,N).

« Ladistancia especificada, DIST, debe de encontrarse dentro de la red modelada.

» Laopcion de revision de peso, IWEIGHT, debe ser igual a0 o 1.
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