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EVOLUCION QUIMICA Y s

Se presenta un sistema de algoritmos y programas implementa-

i RELACIONES EMPI RICAS " .dos en lenguaje Turbo Pascal para microcomputadoras IBM . com-

- Y patibles y Nec PC 9801F que permite la evaluacién de las propie-
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INTRODUCCION ) ! MATERIALES Y METODOS
‘- En los ultimos afios se han desarrollado una serie de i’ S By
métodos analiticos y equipos electrnicos movedosos con El sistema fue confeccionado en lenguaje Turbo
vistas al monitoreo de las aguas naturales ‘en lugates de  Pascal para microcomputadoras IBM compatibles y
interés econdmico tales como rios superficiales, embalses, ' NEC PC 9801 F.. Los flcheros de datos se confeccio-
pozos y otras fuentes donde se controla la calidad quimica nan en DbaseIII

¥ bacteriolégica de las aguas, la sallmdad la mmetahzac:dn ]

¥ otros indicadores. Los datos procesados fueron tomados de Arellano
+ Existe como tendencia actual, la introduccién de métodos 1y \Nj ' (1987). Corresponden a dos pozos situados

de andlisis quimico de campo a base de maletas pequefias -
que contienen los reactivos y accesorios necesarios' para- M la llanura meridicnal ‘de Pinar del Rio, duran-
hacer in situs las determinaciones de Jos macroconstituyen- - te, el ‘periodo 1980-1981. Se escogieron aguas con

tes.d Tamb;'én el desarrollo de equipos electronicos portdtiles - un rango de conductividad eléctrica entre 700 y

‘mediante los cuales se puede determinar aisladamente oxige ! : . p

no disuelto, potencial de oxidacion-reduccion, temperatura, . 9 000. uSrem. Los mlsm.os reflejan‘las_ fluct}l ac10ne.s
estacionales correspondientes a dos afios hidrolégi-

pH, conductividad eléctrica, asi como potenciomelros pro-.

vistos de electiodos selectivos para la medicién de algunos ~ €08. Dichos pozos pertenecen a la red de control

iones tales como NO3~, CI~, Na*, CN-, etc. "de la salinidad de la Empresa de Hidroeconomia de
También han sido desarrollados algunos equipos para la  la provincia de Pinar d«l Rio. Las muestras fueron

deteccion de plaguicidas y otros contaminantes orgdmicos.  tomadas por batometria

Mads recientemente se han diseniado algunos equipos que i e

simultdneamente determinan varios indicadores de calidad En L’:i regién exi ; T -
J : s n i :
mediante electrodos acoplados y sistema de registro auto- . descarg lib tle u aci'l feri) carsico confm?do
matico por via analdgica o digital. > ga libre al mar, el cual se encuentra atec-
. tado por la intrusién marina. En los periodos secos

Estas determinaciones se complementan con eficientes mé-
todos de ‘laboratorio como, por ejemplc, absorcion atémica Y como consecuencia de la sobreexplotacién del acui-
y CtQmHtOgtaiml idnica dllqulda d;b {l.’t; precision (HP;-C) fero para el regadio, disminuye la presion hidros-
provistos de columnas de intercambiadores ionicos a base i
e Eatlitas. y iod nialeridiag, Pafo a1 €as8, e-ontyoraniss ‘tatica incrementandose la salinidad de las aguas

subterraneas. En los periodos de lluvia, esta situa-

inorgdnicos, asi como cromatogratia gaseosa y sistemas aco- g ;
plados de cromatogratia gaseosa-espectrometria de masas , €101 se compensa por la recarga del acuifero.

(CGEM) para el caso de componentes orgdnicos. Para ello 4

es necesario la adicion en el terrgno de sustancias preser- |

-wadoras y el almacenaje posterioren ino antes de’ ser ana- s DESCRIRCION DEL SIS,TEMA

lizada .la muestra. ey ‘ '
Con la pzoblematxca del monitoreo y el control de éalidad k ! ¥ , )

de las aguas se asocia también la elaboracién y explotacion SAMA ofrece las siguientes opciones:

de software especificos con el objetivo de crear ficheros de i

datos, su procesamiento estadistico, la determinacion de la ' : *

ptecxszé:; de los andlisis' quimicos, busqueda de tendencias . E

'y otros (Harris ]., Laftis ]J. C. y Mongomery R., 1987 Dru-: . 2 s d; P

Zhigen N. L. y Shishkin A. I, 1987). 1. ‘l;zgla\ﬁlt{r)os e ‘mdxces geoquimicos (Programa
En este trabajo se presenta un sistema automatzzada pata . i

el monitoreo de las aguas (SAMA). La teoria en que se - i il iy

basan los. algoritmos correspondientes ha sido presentada ) :

5;3"}“""‘:"::: en ;;wgtaspesz;eczcahzaias 1(;:79“’;"" JMR ]V;" 2.. Relaciones lineales concentracién iénica-conduc-
7] 0so e la Cruz ‘agundo J. . Ae PR :

Pajén J. M. 1987; Fagundo ].'R., 1985) y en eventos cien- - tw‘déd elggtru_:a (Programa QUI MI H:0).

titicos (Fagundo J]. R., Pajén ]J. M. 1986; Fagundo J. R., : '

Beatc O., Cardoso M. E., 1986; Fagundo J. R., 1987 ; ‘Fagun- y

do J. R, Alvatez E., Vinardell 1., Regueza E., Cardoso M. E., . LS . .
1988). 3. Modelo lineal (Programa MODELOL).
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4. Relaciones polinémicas concentracién iénica-con-" ' RESULTADOS DEL PROGRAMA AGMAR

duCthdad eléctrica (Programa REGRESIO).. AR ~ Nombre de 1a muestra: 'PS 95 3 m
A o 2 : Temperatura: 25.00
5.. Modelq pghnémlcq (Programa MODELQP). : . PH: 760 _ ‘
! T - ~ Conductividad (25%: 1494.00
ILUSTRACION MEDIANTE UN E]EMPLO k ‘ Conceéntraciones i6nicas (MEQ/L):
DE-LA EXPLOTACION DEL SISTEMA SAMA. .’ A N
o ’ €O ¢ o= 000
Programa AGMAR o T o 5 = 1053
‘ ; i » ' $O¢ i i 098
Esta basado en el modelo Agua de Mar de CA. . = 415
.Garrels, R. M. y Thompson, M., 1962. Permite de- MG = 208
terminar a partir de los valcres de temperatura, O = 260
pH, conductividad eléctrica y concentraciones iéni- e '

cas: la mineralizacion como residuo seco segin una
correlacion determinada por Markowic, M. y Puli- Suma

'na, M. (1965); tota]l de solidos solubles (TSS) y dglopes =’ 48

dureza; las concentraciones idnicas en mg/L y %  Tabla 1. Datos de entrada del programa AGMAR (excepto Na K
meq/L; la conductividad eléctrica tedrica segt‘m lab 'y suma de' iones que  son determinados por cdlculos.)

" expresiones reportadas por Dudey, R. R. (1972), asi '
como la precisién de los*analisis quimicos 'sobre la _
comparacién con la conductividad eléctrica real; ~ €O = 260 o
.27 relaciones de interés geoquimico; las relacio- - Mineralizacion (calculada) = 926.28
_nes concentracién idnica-conductividad eléctrica; las i bz
concentraciones iénicas molales de los iones libres, .
los iones complejos y los pares idnicos (Garrels, = ** CONCENTRACIONES IONICAS (PPM) **
R. M. y Christ, Ch. 1965): las relaciones de satura-  HCO» = 18488
cion de la calcita, la dolomita y el yeso, el indice de ., g
Tillamn Trombe y ia presién de CO2 en equilibrio; i

! CON_CENTRACIONF.S (MG/L) **

los. coeficientes de actividad y el por ciento de - & ol 2
acomplejamiento de cada ion. Los datos se pueden - SO = 4707
introducir por fichero o teclado. CA . = 83.08
En la tabla 1 se muestran los datos de entrada y M¢ - B
en las tablas 2-5 se presentan los resultados corres- NA = 19105
pondientes a una muestra. En los mismos se pone  r1gg - 90469

de manifiesto que esta agua de tipo. clorurada §6dj-
ca, posee una relativamente alta mineralizacién, con
un contenido de sélidos solubles préximo al gramo

DUREZA = (Calculada) = 311.§7
** CONCENTRACIONES EN % MEQ/L **

por litro. La precision del analisis es buena (con.un  HCO» = 208
error de un 5 %p). Las relaciones entre iones e iones-  cL = T4
conductividad eléctrica son tipicas de aguas carsicas ¢, - g
afectadas por la intrusién del agua de mar en el ‘ e ¢
acuifero. Estas aguas presentan insaturacion respec- A =2
to.a los minerales calcita, dolomita y yeso y un bajo MG = 1431

contenido de CO: (del orden de 3 mg/L). En este = nayk) = sis
ultimo caso el resultado obtenido por cdlculo es muy  ** CONDUCTIVIDAD TEORICA **
.parecido ‘al hallado experimentalmente. Fina'mente ¢ quctividad tesrica a 25 C

o . = 1563501
se infiere de los resultados de los iones que en- i
mayor por ciento forman parte de pares idnicos e = Relacién Cond. Real /Cond. Terica = B
iones complejos son: HCO3 y CO3” : Error del andlisis (%) - = 4652

! 4 Tabla 2. Impresion de los resultados del programa AGMAR: con-

Mediante el procesamiento de otras muestras pu- ‘cgmmci%ne_.r en’ g‘l/ﬁL;‘ concentraciones idnicas 'en ppm; concentra-
. g i io ; ivi ' Sri
diera evaluarse como evolucionan las aguas a tra-  Gol “andiisis - | oo conductividad eléctrica tedrica y. error
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Tabla 3. Irtpresadn de los re.sultados del programa AGMax: re-

: col tracién idénica-conductividad eléc
zncq. y:
(W o
™ s g . ’ ' T L%
** RELACIONES IONICAS ** ., - P
RIHCOY/SUM tot] \ " = 0.104
[CL/SUM tot’ A s .= 0362
[SO./SUM tot] | , = 004
[CA/SUM tot]. " v ' = 0143
[MG/SUM tot] | = 0072
[NAK/SUM tot] : S= 0286
" [CA/MG) ' = = 1995
[NAK/CA] = 2002
[NAK/MG] -~ B = 3995
[SO./CA) ‘ : - 023
[CL/NAK] _ = 1.267
[CL/SO:]. . = 10745 °
{CL/HCO:] ’ = 3475
[SO/HCO:] ; =033
(CA/HCOx] ; v 13
[MG/HCO) = 0686
(NAK/HCOs] PR ¥
[(CA+MG/NAK] ) ’ _ = 2783
[HCO:/(CA+HCO3)] : = 042
[HCO/(SOu+CL)] - o = 0263, '
[SO4/CL+HCOs) ; o= 0om
[CL/(SO«+HCO%)] ', = 262
[(CL-NAK)/NAK] \ oo = 0267
[(CL—NAK)/MG] ' = 1067
[(CL-NAK)/SO(] ' : .= 2265
[(CL~NAK)/CL) o = 0211
[(CL—NAK)/(SO4+ HCON1 . = 055

**RELACIONES CONCENTRACION
IONICA-CONDUCTIVIDAD ELECTRICA**

B HCO: : = 208
B cL ' ' Bl , = 1082
B SO , L= 106560
B A - | : = 27
3 MG ' ‘ = 13w
B .. NAK I , = 55622
B SUM . = 194685
B DUREZA ‘ S = ane
B , TSs _ ) ’ e

605.6013

 vés de un perfil 0 a lo 'largo del eje de un pozo.

También mediante este programa puede obtenerse
una serie de conclusiones acerca de la naturaleza y
caracteristicas de las aguas naturales (Fagundo, J.
R., Arellano, D. M., Gutiérrez, J., 1987).

5\

Programa QUIMIH,O :

A partir de datos de concentraciones iénicas (Ci)
y conductividad eléctrica (CE) se determinan las
‘relaciones empiricas BCi que se establecen entre
“estos valores en un sitio o drea homogénea (desde
el punto de vista geolégico o hidrogeoldgico); sobre
la base de un modelo matematico del tipo.

,.Z Ci/CE

L

N \

y crea un fichero con’ las ecuaciones correspon-
dlentes

'
’
/

‘Este modelo se cumple satisfactoriamente cuando
un solo factor es el dominante en’el modo en que
las aguas adquieren su composicién quimica, como

" por ejemplo, la litologia. Aunque en el ejemplo en

cuestiéon el quimismo del agua estd controlado por
las propiedades,del acuifero carsico (litologia) y la
intrusién marina, en. el rango de conductividades
escogidas domina el segundo factor (intrusién ma-
rina). En la tabla 6 se presentan la impresion de los
datos de entrada, los valores de las medias y des-
viaciones standard de cada magnitud, asi como las
relaciones BCi.

En general se puede apreciar que los valores de
las desviaciones standard son del mismo orden que

" las medlas, lo cual indica la gran variabilidad de

los datos en esta area

Programa MODELO LINEAL

- Permite determmar -la composicién quimica y la
mineralizacién del sitio o 4rea a controlar mediante
mediciones de conductividad eléctrica y la utiliza-
cién del juego de ecuaciones previamente determi-
nadas. En la tabla 7 se pueden apreciar las magni-
tudes de estas ecuacipnes y los resultados corres-
pondientes a las muestras 1 y 15. En los restantes
casos sélo se presenta el indice de similitud IS entre
el valor real y el calculado por este modelo mate-



**CONCENTRACIONES IONICAS** (MOLALES)

= 3.0302741696E — 03 CMGCOs: = 0+ F00000000000

= 0.0000000E+ 00 CAHCOs = 0.0000000000E +00 TURE
= 1MS30952807E— 02 CASO, = 0.000000000E +00

= 4900433766 E~ 04 MGSO. = 0.00000000E +00

= 2075187564E- 03 NASO: = 0.00000000E +00

= LOMOOSIGME- 03 HSO. = 00000000000E +00

NA = B307S19%SE- 03 NACOs = O0OGOGOOOCE +00

NAHCOs. = 0.0000000000E+ 00 ‘

Ee 8RB E

\ N

+INDICES QUIMICO FISICOS**

ITERACION No. 0

FUERZA IONICA =  1.8146641851-02 RAIZ DE MU '= 1.3470947202E 01 PH DE SATURACION = 7.2682396711E +00
RSC = 1.9488315949E-01 LOG PCOs = --2.3607291093E+00 . INDICE DE TILLMAN TROMBE =  3.3176032888E 01
RSD = 3.0393007641E-01 PCO» =  4.3571836084TE-03 . LOG PCOs; = —1.4594879800E <00
RSY = ~—1.8382212771E+00 . CO: = 6.5511331377E+00  CO:\ EQUILIBRIO = 5.2536930646E +01

ITERACION No. 2 .
FUERZA IONICA =  1.7490437918E—02 RAIZ DE MU = 1.3225141934E-01

RSC © = 1449652451201 . LOG_PCOs = —2.38251674T7E+00
" RSD = 2.0660318936E —01 ‘ COs (ATM) -~ =  4.1446060092E-03
'RSY = ~1.970472311E+00 . COs (PPM) = 6.272431540E+00

**MOLALIDADES IONICAS**

HCO» = 2.8756210968E 03 CAHCOs = B8.3860673629E 05 s &
= \7.86789179232—06 NACba = 1.2194225143E 07

CL = 1.0530952807E —02 CMGHCOs = 1.5416547851E 05

SOcu = 3.8247512441E -04 CACOs = 6.91(!)901\3052—06 .

CA = 1.9295989212E 03 MGCOs = 7.15663900789E —06 -

MG = 9.7370017620E —04 CASO: = 9.7223363080E —06

NA - 8.2900113378E—03 NASQ« = 9.7223363080E—06 ' .

H2COs = 1.4208879789E - 04 NAHCOs = 1.0287925837E—05

H$0, = 6.4062318887E ~10 NAHCOs = 1.0287925837E-05

**COEFICIENTES DE ACTIVIDAD**

GCA = 6.121923824E—01 GMGHCOs = 8.8454917202E 01
GMG = 6318258261BE-01 GHSO. =, 8.7742060911E—01
GHCOs = 8.7866912325E—01 GCOs = 5.9607576059E—01
GSO« = 5.9269508267E—01 GNASO: = 8.7742060911E ~01
GNA = 8.7657391503E-01  , GCAHCOs = 8.7866912325E~01

' GNaCO: = 8.7866912325E—01

Tabla 4. Impresion de los resultados del programa AGMAR: con-

centraciones idnicas y molales de iones libres .y complejos; pH de / :

‘saturacion, indice de Tillman Trombe, presxdn de CO: en equi- g

libna y. coehcwnre de actividad. | i

\
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, = T COND25 HCOs
**¢y DE ACOPLEJAMIENTO** 1494.00 3.03
HCO: = 9.%868?7041{51—01 - 1704.00 330,
COs = 6.38479;8504E+01 1837.00 1.84
S04 = / 2.1322872053E +01 1717.00 '3.33
CA = 2.3150725731E+01 1839.00 2.98
MG = 3.4782885631E —01 L 1901.00 228
NA = 1.3942220392E 01 8112.00 243 .
Tabla 5. Impresidn de los 8803.00 129
resultados del programa \
_AGMAR: % 781.00 2.57
‘de acomplejamiento.,
877.00 243
1026.00 293
3 2054.00 3.13
Tabla 6. i
Impresion de los resultados del programa 2397.00 3.02
QUIMIHO: fichero de datos; valores medios
y desviaciones standard de las corcentraci,- 4750.00 433
nes idnicas; valores medios de BCi=Ci/CE
y sus desviaciones standard. 6410.00 441 .

**VALORES MEDIOS DE LAS CONCENTRACIONES IONICAS**

MEDIA DESVIACION STANDARD

COND = 3046.8000 COND = 26532113
HCOs = . 286 HCOs = 0819
- = 267973 cL = 25985
SO % 24181 SO o= 2365
CA Ti asa ca = 14517
NG = 5480 MG = 54625,
NA+K = 24601 NA+K = 24m
“TSS = 1915.8221 = 1621.3426

" TSS

#

. RESULTADOS DEL PROGRAMA QUIMIHO

L 80 i CA

MG NA+K 188

10.53 098 415 28 83 904.77
W8 . 0% a8, 275 % e
1400 131, 345 2.83 10.87 1025.09
RUE- 113 5.05 217 12.06 1187.90
14.00 140 5.15 215 1048 nz.e
M5 14 4.05 275 1145 1101.36
992 660 562 1450 68.83 5171.68
81.13 61 220 1792 69.09 513291
Lo 046 3.0 0.83 347 485.75
580 058 05 108 4.68. 563.57

- 695 0.50 380 1.00 5.58 665.79
17.75 1.1 445 3.08 15.06 1375.47
21.24 225 480 21 195 161770
41.69 5.21 6.85 10.83 3955 . 3383.81
se4t ¢ 590 775 1048 4%.49 3833.79

**RELACIONES BI=CI/C. COND25**

.
-

MEDIA . _ DESVIACION STANDARD
COND = 1,00000 COND = 0.00000
HCOs = 0.00156 HCOs = 0.00092
1CL, "= 0.00809 cL = 0.00125
) © = 000075 S04 = 0.00016
CA = 0.00229 CA = 0.00108
MG = 000148 MG = 0.00037
NA+K- ” o= 0.00664 NA+K = 0.00125

0.63454 TSS : = 0.045M

TSS o=

.
" matico. Dicho indice se calcula mediante la expre-
sién:

Y (R1°R2)

- ‘|=1

IS =
2

-

C: Modelo
donde Rl = ——mM8Mm

| Cl,Real
. CiReal -

R1=————5i C; Modelo > C; Real
! Ci Modelo

Ci Real
p -+, — Real
es la suma de los aniones y cationes

N

donde = +, — Real

y R2 =

si C; Modelo < C; Real ¢ .

La magnitud R1 es siempre una fraccién de 1 y
representa la relacién entre el valor real y el ted-
rico. La magnitud R2 refleja el peso de cada ion
en la composicién qu1m1ca total de amones y ca-
tiones.

El programa también representa graflcamente la

" composicién quimica mediante dxagramas de Stiff

(1951) para cada pareja de valores reales y calcu-
lados (ver figura 1).

Programa REGRESI _(5N :

Determina las relaciones concentracién idnica-
conductividad eléctrica sobre la base de un modelo
polmormco desde 1 hasta 5to. grado, del tipo:

y= bo+b1x+b2x’+b3x3+b4x"+b5x5



“

RBSULTADOS DEL PROGRAMA MOQELO LINE.AL

Fuchero de datos: pozobato %

i

/ F'lcheru del modelo: gpozobato

HCO: - > ‘ = 0.001565
CL ‘ i "= 0.008089
S04 ) 35 = 0.000746
CA : ‘ = 0.002786
MG ‘ Yoo - = 0001478
NA+K = 0.006637
TSS = 0.000000
Indice de similitud 'de la muestra 1 = 0.84984 '
Valores Corregidos Muestra 2

HCO» = 2.66645
cL y (= 1378377
SO« ' ‘ = 1271199
CA - . = 3.89509
MG " i = 251786
NA+K = 11.30936
TSS - : . =1081.2619
Indice de similitud de la muestra 2 = 091486
Indice de similitud de la muestra ) ‘ 3 = 0.89970
Indice de similin;d de la muestra 4. = 090115
Indice de similitud de la muestra ' 5 = 090712
Indice de similitud de 1a muestra 6 = 092477 -
Indice de similitud de la muestra ‘ 7 = 0.78509
Indice’ de similitud de la muestra 8 = 0.8383]
Indice de similitud ;le la muestra ‘ . 9 = 0.02926‘
Indice de similitud de ia muestra 10 = 075459
Indice de similitud de la muestra ‘ 11 = 0.73’841
Indice de similitud de la muestra ¥ 12 = 093141"
Indice de similitud de la muestra 13 = 0.84974
Indice ‘de similitud de la' muestra 14 = 076321
Valores corregid})s . Muestra 15

HCOs = 10.03047

e ‘ : = 5185093 .

SO = 4.78488

cA = 1465231

MG = 947151 ,
NA+K \ = 425447

188 y — 4067.4219
/Indice de similitud dc; la muestra S 15 = 0.86603
Indice de similitud del fichero C = osms

Tabla 7. Impresién de los resultados del -programa MODELO LI-
NEAL: fichero del modeglo; valores corregidos (por el modelo) - de
las muestras e indices de similitud IS entre los valores reales y

“los determinados por -el modelo.

r

Fxcrimio DE- DATOS‘ pozobato

HCOs
. b 3\

bo =  0.000000000"E — + 00 + - 0.0000000000E -+ 00

b= 20066810E-03 4 24162318619E 04

bs = —2.1134173921E 07 +—  33136646194E —

S1 =  4.5643580692E—01 Re = 3.2080073171E0l R = 5.6647218088E
cL

bo= 0.000000000E+00  +— 0.0000000000F +00

bi =  9.1939760319E +—  3.3826158637E ~04

Si = 8.8340493835E +00 Rz = 9.8691683548E —01 R = 9.9343688047E
S0,

be = ' 0.0000000000E 40 +— 0.0000000000E+00

b= 8.362714243E-04 +—  5.2202857822E —05 =

S2 =  21039868346E—01  Ra = 9.6178936170E—01 R — 9.8070860182E
ca §

bo = 0.000000000"E +00 4+~ 0.0000000000E +00

bi =  3.0716124366E—03 4+ 2.8555334396E 04

bs = —3.0840872292E —07 +— 3.9161308472E (8

$1 = 6IMISIOGE-01 R = 6.97S0674799E 01 R = 8.3516869433E
Mg

bo = 0.000000000"E +00 +— " 0.0000000000E + 00

br = 1.8298929131E 403 +— 1.3261213918E - 04
S: =  13577537835E+00 Ra = 9.5449771765E—-01 R = 9.7698399048.

- S \

Na + K
bo = 0.000000000°E+00 +~ .0.0000000000E+00
by = T.8064226293E-03  +~— 3:377914352E-04
-8 = '8.30950948715‘4-00 Rz = 9.8250096655E—01 R = 9.9121186764E

Tabla' 8. Impresion +de los resultados del programa REGRESION
POLINOMICA: valores de los coeftclentes de las ecuaciones polind-
micas a;ustadas, asi como de la varianza R* y R (coeficiente de
correlacidn) correspondiente -a cada ion.
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Fichero del modelo: pozobato

HCOs

Bo =  0.0000000000E +00
Bi =  2.006687419F 03
B: = —2.1134173921E —07
B: =  0.0000000000E + 00
Bs =  0.0000000000E +00
Bs =  0.0000000000E + 00
cL

Bo =  0.0000000000E + 00
B: = 9.1937960319E —03

Bz = 0.0000000000E +00

Bs = 0.0000000000E +00
B. = 0.0000000000E + 00
Bs =  0.0000000000E + 00
SO«

Bs =  0.0000000000E + 00
B: =  8.3627142443E -04
Ba =  0.0000000000E + 00
Bs =  0.0000000000E + 00
Bs = 0.0000000000E + 00
Bs = 0.0000000000E + 00
Ca

Bo =  0.0000000000E + 00
B: =  3.0716124366E - 03

Ba = - 3.0840872292E —07

Bs =  0.0000000000E 00
B¢ =  0.0000000000E + 00
Bs = O.WE-O-W
Mg
Bo = 0.0000000000E +00
Bi = 1.8298929131E 03
Bs =  0.0000000000E +00
Bs =  0.0000000000E +00
B« =  0.0000000000E +00
Bs =  0.0000000000E +-00
Na+K
Bo =  0.000000Q000E +00
L]
Bi = 7.8064226293E—03
Bz =  0.0000000000E +00
Bs =  0.0000000000E + 00
B¢ =  0.0000000000E + 00
Bs =  0.0000000000E +00

[}

Tabla 9. Impresion de los resultados del programa
REGRESION POLINOMICA 'fichero de las ecuaciones
de mejor ajuste correspondientes al modelo polind-
mico (mediante el modo automdtico):

RESULTADOS DEL PROGRAMA MODELO POLINOMICO

Fichero del modelo: ppozobato

Indice de similitud de la muestra ¥ I = 0.77569
Valores Corregidos Muestra 2
HCOy = 2.86648
CL = 16.00571
SO N 1.45586
CA = 4.43245
MG = 3.18564
NA+K \ = 13.59013
TSS = 1252.38884
"Indice de similitud de la muestra 2 = 0.88252
Indice de s.imilitud de la muestra 3 = 077285
‘ Indice de similitud de la muestra 4 = 0.87968
Indice de similitud de la muestra 5 = 0.81390
Indice de similitud de la muestra 6 = 0.79349
Indice de similitud de la muestra 7 = 0.92628
Indice de similitud de la muestra 8 = 091197
Indice de similitud de la muestra 9 = 061136
Indice de similitud de la muestra v 10 = 0.70968
Indice de similitud de la muestra 11 = 0.69248
Indice de similitud de la muestra 12 = 091201
Indice de similitud de la muestra 13 = 0.92015
Indice de similitud de la muestra 14 = 091119
Valores corregidos Muestra 15
HCOs = 4.18878
CL = 59.06798
SO« = 5.37274
CA = 7.03313
MG = 11.75640
NA+K = 50.15345
TSS = 4045.58955
Indice de similitud de la muestra 15 = Q.9205i
Indice de similitud del fichero = 0.83292

Tabla 10. Resultados del programa MODELO POLINOMICO:
valores corregidos (por el modelo) de las muestras e indices
de similitud IS entre los valores reales y los determinados por
el modelo.

DIAGRAMAS DE STIFF

MUESTRA # 1
FACTOR DE CORRECCION:. 3

DIAGRAMAS DE STIFF
MUESTRA # 10
FACTOR DE CORRECCION:. 3

NaeK =--—]---- CL
CA ==-===|~mmamee H
Mg -— |- 5043

DIAGRAMAS DE STIFF
MUESTRA # 15
FACTOR DE CORRECCION. .9

NaoK iy ec CL
/5. TR - HCO3
Mg === -==-

Figura 1. Impresion de los resultados grdfi-
cos mediante diagramas de Stiff comparati-
vos, de la composicién quimica de las
aguas determinada por andlisis quimico y

por el modelo QUIMI H20.




HCO3

Figura 2. Representacion grdfica del diagrama de dispersion y la
ecuacién de regresion de mejor ajuste correspondiente al ion HCO;.

cL

ba

S:

]

it

‘ Cond. Elect,

0.0000000007E +00 0.00000000°0E .- 00
2.0066874190E -03  + — 2.4162318619E - 04
=2.1134173921E~07  + - 3.3136646194E - 08

4.5643580692E-01 Rz = 3.2089073171E -01 R = 5.6647218088E — 01

Figura 3. Representacion grdfica del diagrama de dispersion y la

S04

il

Cond. Elect.

0.0000000000E +00  « - 0.00000000"0E +00

SOu.

f s s 5 . : by = 9.193976"319E-03  + -~ 3.3826158637E —04
ecuacion de regresion de mejor ajuste correspondiente al ion Cl ,
S: =  8.8340493835E-+00 R: = 9.8/91683548E—"1 R = 9.9343688047E —01
1
]
'
I
g
L] [ ’
O]
Cond. Elect.
. . be = 0.000000000°E + 00 :
Figura 4. Representacion grdfica del diagrama de dispersion y la
-ecuacion de regresion de mejor ajuste correspondienic al ion b1 = 8362 E-04 +- 52 -05
' . S: =

2.10 E-01 Rz = 9.617 E-01 R = 9.80
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Cond. Elect,

be = 0.0000000007E +00  + —  0.00000000 0F + 00
b =  30716124366E-03 + - 2.8555334396 - (4

- P

Figura 5. Representacion grdfica del diagrama de dispersiop y la

ecuacion de regresion de mejor ajusie correspopdicnze al ion €. by = ~3.0840872292E - 07 b~ 3 91&1308472F (R
S: = 6IT4"S3OT6E<01  Rs = 6.9750674799F 0] R & TlaaRd i
-
I
Mg -
- -
' -1
—

Cond. Elect,

L ] .
) P i be = 0.0000000007E 00 +~  0.00000000"0E + (00
Figura 6. Fepresentacion grdfica del diagrama de dispersion y la . i
ecuacion de regresion de mejor ajuste correspondiente al ion Mgt bi = 7.806385106E—03 -+ 33779041986 ~ (4
' S: = B.B0MHS6S26SE+0 K. = 9E250084020E -01 R = 99121180390F 1

Na+K

. . Cond. Elect,

\

be 0.000000000°E +-00 - - 0.00000000 OE + 00

Figura 7. Representacsn grdfica del diagrama de dispersidn y la " "
ecuacion_de regresidn de mejor ajuste correspondienie a Na + K. b= LE2MINSIIIE-03, +- 0.00000000°0E -00
S1 = 1.35TIS3783SE+4+00 Rz = 9.54497T1765E-01 R = 9.7698399048F — 01




DIAGRAMAS DE STIFF
MUESTRA % 2

FACTOR DE CORRECCION..3

NaeK —ccoec|eecea

DIAGRAMAS DE STIFF
MUESTRA # 10
FACTOR DE CORRECCION:.3
NasH ==sesjusoe CL

T L IS
Mg *===|=--- 504

DIAGRAMAS DE STIFF
MUESTRA % 15
FACTOR DE CORRECCION. .9

NasK oo _yo___CL
L, m==mnslaceom HEOY

\L_\/

Figura 8. Impresion de los resultados grdfi-
cos mediante diagramas de Stiff comparati-

vos, de la composicion quimica de las aguas -

determinada por andlisis quimico y por
el modelo polinémico.

donde x = CE, y = Ci. Como restriccion del mode-
lo bi =10 teniendo en cuenta que cuando Ci==0,
CE=0.

Los datos al igual que en los restantes programas
pueden introducirse por teclado o fichero. En el
segundo caso las ecuaciones pueden calcularse por

tanteo o automaticamente.

Por tanteo, el operador de la maquina puede en-
sayar para cada ion los diferentes polinomios. En
la opcién automatica el programa busca las ecua-
ciones de mejor ajuste sobre la base de una prueba

de Fisher:

Compara la varianza de cada pareja de ecuacio-
nes sucesivas, seleccionando la ecuacién correspon-
diente cuando F no excede el valor permisible Fq
(F < = Fq). En este caso se satisface la hipotesis

de nulidad.

Ela. a2 = a2 .
Ho: of = 0; :

lo que quiere decir que las diferencias obtenidas
por un polinomio de orden n y otro de orden n + 1

no son significativas.

En las figuras 2-7 se muestran las impresiones
-del programa, donde puede apreciarse que los datos
correspondientes a HCO; y Ca®* se ajustan mejor
a ecuaciones de segundo grado mientras que los
restantes iones tienen un mejor ajuste con ecuacio-
nes de primer grado. Al pie de cada grafico se
presentan los valores de los coeficientes de la ecua-
cién polinémica, la varianza, asi como R2, y R
(coeficiente de correlacién) correspeondiente a cada

- ion. Mediante una opcién del programa esta infor-

macién puede obtenerse independientemente de la
grafica como se muestra en la tabla 8. Una prueba

4
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de significacién nos indica que, salvo en el primer
caso, los valores de R son altamente significativos.

Programa MODELO POLINOMICO:

Permite determinar las concentraciones idnicas y
el total de sdélidos solubles mediante mediciones de
conductividad eléctrica y el juego de ecuaciones
previamente calculado por el programa anterior.
(Tabla 9). : '

En la tabla 10 se presentan los resultados corres-
pondientes a las muestras 2 y 15 mientras que en
el resto sdlo se indica el indice de similitud entre
los valores reales y los tedricos. Finalmente, si se
desea, se representa mediante diagramas de Stiff la
composicién quimica de cada pareja que se selec-
cione, hallados por analisis quimico y mediante
modelo (ver figura 8). Obsérvese que en general
existe gran semejanza entre cada pareja mostrada en
el ejemplo. .

CONCLUSIONES:

En el ejemplo presentado, donde existe un com-
plejo proceso de mezcla entre el acuifero carsico
confinado de la llanura meridional de Pinar del Rio
y el agua del mar se encuentran, aplicando el siste-
ma SAMA, modelos de regresién de tipo polindmi-
cos entre las concentraciones idnicas y la conducti-
vidad eléctrica, los cuales permiten el control

automatizado de los macrocomponentes del agua en -

esa regién mediante simples mediciones de conduc-
tividad eléctrica. Las ecuaciones de mejor ajuste
fueron de segundo grado para HCO; y Ca®** y de
primer grado para el resto de los iones. Estas ecua-
ciones tienen valor local para aguas de un rango
de conductividad eléctrica entre 700 y 9 000 pS/cm.
Para otros sitios o dreas es necesario encontrar las
ecuaciones correspondientes. .

Se demostré que el sistema SAMA puede apli-
carse para estudiar las propiedades quimico-fisicas
de un agua natural, estudiar su evolucién quimica
a lo largo de un perfil o eje de un pozo y encontrar

ecuaciones que relacionen las concentraciones de

los principales componentes con la conductividad
‘eléctrica. A partir del conocimiento de dichas ecua-
ciones, permite controlar la concentraciéon de dichas
magnitudes mediante simples mediciones de con-
ductividad eléctrica. ;
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