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RESUMEN

El transporte mecanico de un contaminante orgénico pasivo no conserva-
tivo vertido al mar es el resultado de la adveccién—realizada por la corriente
reinante en el fluido en el que el contaminante es vertido—, la reaccién, que
comunmente se representa por la degradacién bacteriana y del proceso de di-
fusién turbulenta. Los métodos mds frecuentemente usados para calcular el
impacto que el vertido tiene con el tiempo en zonas costeras de recreo adya-
centes se basan en la aproximacién numérica de modelos de flujo bidimensio-
nales promediados en profundidad y en modelos de dispersién de 3 dimensiones
cuasi-aleatorios.

En este trabajo se propone un modelo alternativo usando un tipo de celular
autémata, conocido como modelo de gas reticular de Boltzmann, para simular
y reproducir la dispersién de contaminante vertido directamente en la super-
ficie del mar. Este fenémeno se modeliza mediante una ecuacién en derivadas
parciales de reaccién-difusién cuya solucién (cuando se puede hallar) representa
la evolucién del vertido en el mar; varios autores han mostrado la posibilidad
de usar autématas celulares para reproducir la adveccién, reaccién y difusién
en diversos sistemas, pero nunca se ha intentado o realizado para el caso de
un vertido de contaminante.

Para este estudio se han realizado los siguientes pasos:

a) Bisqueda y adecuacién de un autémata de gas reticular para modelizar
la ecuacién de reaccién-difusién pertinente.

b) Disefio de los diferentes operadores que se usaran para simular la dis-
persién de un contaminante en el medio marino.

c)Implementacién del autémata realizando la construccién de programas en
C, usando ademds el programa en X-Windows XMW para poder representar

simultaneamente las imdgenes de la evolucién del proceso.



d) A partir de datos reales, simulacién del fenémeno en una estacién de
trabajo Apollo de HP y comparacién de los resultados con los obtenidos con un

programa estandarizado de simulacién de vertidos contaminantes (CORMIX).
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Capitulo 1

Contaminacién Marina y
Autématas: Estado de la

cuestion

1.1 Introduccidén a la contaminacion en la costa

Se entiende por contaminacién marina la introduccién realizada por el hom-
bre, directa 6 indirectamente, de sustancias 6 energia en el medio marino (in-
cluyendo los estuarios) produciendo efectos negativos, como por ejemplo dafiar
los recursos vivos, impedir las actividades marinas como la pesca y degradar
la calidad del agua del mar.

La huella del hombre es apreciable en todas las partes del océano, si bien el
llamado mar abierto o las zonas de grandes profundidades oceénicas no sufren
una contaminacién significativa a nivel biolégico; en contraste, los margenes
marinos estan afectados seriamente por la contaminacién humana. Algunos
ejemplos que se pueden citar son la pérdida de hébitats por la construccién de

muelles e instalaciones industriales, el desarrollo del turismo y la maricultura



y el crecimiento de ciudades y pueblos a lo largo de las costas. A pesar de
ser dificil de cuantificar, es evidente que la destruccién de playas, corales o
marismas, asi como la erosién en el litoral son situaciones faciles de ver en
cualquier lugar del mundo; si se sigue manteniendo esta linea de actuacién
en el futuro, se producird una progresiva disminucién global de la calidad y
productividad del medio marino.

La franja costera o costa consta de dos partes, una marina y otra terrestre,
intimamente relacionadas; la zona marina corresponde a las aguas someras e
intermareales y la zona terrestre es el drea de tierra adyacente formada por
playas y acantilados. La costa es la parte marina mas vulnerable y mas usada;
su sensibilidad estd directamente unida a la diversidad e intensidad de las
actividades que alli tienen lugar y su peligro inmediato estriba en el incremento
de la concentracién de la poblacién mundial en estas zonas.

El aumento de la explotacidén en la costa es un reflejo del incremento de
la poblacién, de la velocidad de urbanizacién y de la afluencia de turismo
debido a la frecuencia y rapidez del transporte. Estas tendencias se han ido
desarrollando en todo el mundo y, por lo tanto, el control del desarrollo costero
y la proteccién de hébitats requerirdn importantes cambios en la legislacién
costera tanto en tierra como en el mar, algo que conlleva grandes problemas
sociales y politicos.

Hay una gran variedad de actividades que se desarrollan en tierra y que
contribuyen a la entrada de contaminantes al mar, bien directamente o a través
de los rios y la atmosfera, representando las actividades contaminantes de
origen marino solamente un pequefno porcentaje de la contaminacién total.
Ademsds, sélo una pequeina parte de la contaminacién de origen marino se
extiende mas alla de los limites de la plataforma continental permaneciendo la

mayoria dentro de las aguas costeras, especialmente en areas cerradas y con



poca renovacién de agua donde puede alcanzar niveles importantes.

Segtin la comisién de expertos GESAMP (Group of Experts on the Scien-
tific Aspects of Marine Pollution) patrocinada por la ONU[26] , las mayores
causas de deterioro a nivel global consideradas a principios de 1990 en el
medio marino eran: el desarrollo costero, la destruccién de los habitats, la
eutrofizacién, la contaminacién microbiana de los bivalvos y de las playas, la
presencia de plasticos en el mar, el aumento progresivo de los hidrocarburos
clorados, especialmente en las zonas tropicales y subtropicales, y la acumu-
lacién de alquitrdn en las playas.

Uno de los mayores problemas es que no son suficientemente consideradas
las consecuencias que para el océano tiene el desarrollo costero, ni el hecho de
que contindan sin tenerse en cuenta en las actividades terrestres los posibles
efectos de éstas sobre las aguas costeras. Parece probable que siga aumentando
la presencia humana en la costa y este hecho puede dar lugar a una disminucién
progresiva de la calidad del medio marino si tanto a nivel nacional como in-
ternacional no se toman medidas para reducir desechos y conservar materiales

de origen natural.

1.1.1 Evolucion en el control de vertidos al mar en Gran

Canaria

La demanda de la calidad de vida en el mundo actual est4 logrando que ciertos
paises con problemas medioambientales los subsanen a fin de asegurar el cre-
cimiento econdémico y la competividad en los diferentes mercados. Tal es el
caso, especialmente, en los paises que viven del turismo basado en un clima
agradable durante todo el afo, lo cual potencia el uso masivo del entorno
debido a los desplazamientos de muchas personas en busca de condiciones

climdticas mejores que las de sus paises de origen.



Este es el caso de las Islas Canarias, donde se implanté muy rapidamente
una industria hotelera, asi como sus derivadas para el disfrute de su clima, en la
que la especulacién privé sobre cualquier idea de conservacién del entorno y de
calidad medioambiental. Sin embargo, la gran afluencia de turismo procedente
de los paises del Centro y Norte de Europa, lugares en los que la calidad de
vida estd intimamente ligada a la calidad medioambiental, ha provocado que
actualmente se estén logrando resultados muy positivos.

Uno de los grandes problemas planteados hace anos en estas islas (y ac-
tualmente todavia en muchos lugares de la Peninsula) era la eliminacién del
agua residual, que en este caso era de tipo bésicamente municipal, ya que las
islas poseen poca industria. El aumento en el uso de la franja costera daba
lugar a una gran cantidad de agua que necesitaba ser depurada y/o vertida;
evidentemente, en una isla, lo més légico parece ser realizar vertidos al mar
pero ello lleva consigo una influencia negativa en un entorno propio para el
disfrute del turismo.

Durante muchos anos y de forma indiscriminada, los vertidos se han real-
izado en el mar sin control alguno: ni dénde, ni con qué fecuencia, ni de qué
procedencia. De esta manera, era facil eﬁcontrar problemas de contaminacion
estética (malos olores, plasticos y demds elementos flotando, etc...) en las
playas o en sus cercanias, lo que produce una influencia negativa en el usuario
de la playa y repercute negativamente en la economia de las islas.

Segtn el modelo descriptivo de evolucién de una zona turistica propuesto
por Wolfe en 1983, el cual lleva incorporados componentes econémicos y am-
bientales, los destinos turisticos siguen un modelo de normativa tipolégica
conocido como curva de Ellis [75]. En ella, el eje vertical representa el nivel
de impacto econdmico y en el eje horizontal se representan las medidas relati-

vas de impactos medioambientales (Figura 1-1). Cuando se sigue el curso del
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Figura 1-1: Curva de Ellis correspondiente a Torremolinos en la Costa del Sol,
Wolfe (1983). )

desarrollo de un enclave turistico como Torremolinos en la Costa del Sol [52],
se aprecia que el comienzo del desarrollo turistico viene acompafiado de unos
impactos econémicos y ambientales positivos. Sin embargo, con el tiempo, la
degradacién ambiental se hace dominante, e incluso los beneficios econémicos,
si bien siguen sido positivos, disminuyen ya que se aumentan los beneficios em-
bolsados por los inversores y gestores foraneos. Ademads, también los residentes
locales son forzados a pagar precios més altos por la propiedad y los servicios.
Como consecuencia _de lo anterior, la zona turistica excede el punto en el que se
logran beneficios econdmicos. Si no se toman decisiones de gestién adecuadas
a esta altura de desarrollo, continuars un descenso econémico y ambiental.
Butler (1980) describié un modelo tedrico de evolucién de un enclave turis-
tico, haciendo uso del concepto de ciclo de vida de un producto (usado habit-

ualmente en marketing) en relacién con la industria turistica [13]. Desarrollé



un ciclo de evolucién de un érea turistica (Figura 1-2) formado por 6 esta-
dos. Comienza con un estado inicial de exploracién por unos pocos turistas,
a continuacion viene uno en el que los residentes locales se involucran con el
turismo y después viene el estado de desarrollo en el que comienza a mani-
pularse la industria turistica desde el exterior. A partir de aqui comienza el
estado de consolidacién en el que el turismo se convierte en la mayor fuente de
la economia local; de este estado se pasa a uno de estancamiento en el que hay
muchos turistas pero la zona deja de ser estar de moda como lugar de turismo
y se comienzan a vender propiedades a bajo precio. A medida que el mercado
del turismo se va desvaneciendo, comienza el estado de decrecimiento, y si a
partir de aqui se quiere recuperar el turismo, se han de tomar medidas gestoras
adecuadas como embellecimiento y mantenimiento adecuado de playas, control
estético del medio marino, realimentacién de playas, etc.., es decir, formas de
vencer el descenso del nimero de turistas y de rejuvenecer el area turistica.
Tal es la situacién actual en Gran Canaria.

Al abordar esta tesis se pretendia realizar una simulacién de la franja te-
rrestre cercana al mar con el fin de tener en cuenta todos los vertidos incon-
trolados que se realizaban bien al azar ¢ bien periédicamente. Simulando la
evolucién de estos vertidos en el mar se podrian detectar zonas de acumulacién
de contaminante estéticamente perniciosas en la costa, en zonas préximas a
donde existen grandes afluencias de usuarios.

Sin embargo, la politica de saneamiento de vertidos y de encauzamiento
de todos los vertidos incontrolados realizada por ciertos Ayuntamientos de las
islas, ha logrado resolver, aunque sélo sea parcialmente, el problema del control
de vertidos, dado que la unién de aguas de diferentes procedencias da lugar a
pérdidé de informacién sobre el origen del vertido.

Por ello en esta tesis los datos sobre aportaciones de residuos al mar pro-
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Figura 1-2: Ciclo de evolucién de un enclave turfstico (Butler, 1980).

cederan sélo de vertidos controlados realizados por empresas del sector de ca-
lidad de aguas (EMALSA, ELMASA), lo que produce un conocimiento medio
del tipo de vertido, velocidad de salida, BOD, coliformes fecales, etc. .

1.1.2 Modelizacién de los procesos fisicos en la franja

costera

Los problemas relacionados con el medio ambiente son esencialmente interdis-
ciplinarios por la complejidad inherente (Figura 3-1) que llevan los sistemas
naturales siendo la contaminacién costera uno de ellos. El investigador en
este campo debe familiarizarse con temas como procesos fisicos de mezcla y
dilucién, procesos biolégicos y quimicos, modelizacién matemdtica y computa-
cional y toma de datos y medidas [81].

Si nos centramos en los residuos procedentes del uso urbano e industrial,



I '__1 GES’I‘IgN

RECURSOS X
NATURALES, PROCESOS DE PRODUCTOS
ECONOMICOS PRODUCCION, USO b GTILES Y
Y HUMANOS ¥ TRANSPORTE SERVICIOS
EMISIONES

I GTROS IMPACTOS
@ MEDIOAMBIENTALES

INCLUYEND

TRANSPORTE,

TRANSFORMACION
ACUMULACTION

CALIDAD DEL
MEDIOAMBIENTE
(aire, agua,
suele, biota)

1

! § ) |
EFECTOS EFECTOS [EFECTOS EN INTERFERENCIA CON
EN SALUDE EN TIEMPO ECOSISTEMAS OTRAS ACTIVIDADES
HUMANOS Y CLIMA NAT. O GES.l O USOS DEL RECURSO,

DECISIONES PARA CONTROLAR EFECTOS

CONTAMINANTES

Figura 1-3: Esquema de proteccién medioambiental (USA National Academy
of Sciences, 1977).

un buen esquema de control medioambiental es aquél que optimiza adecuada-
mente y que dependiendo de los contaminantes producidos, tenga en cuenta el
control de contaminantes en la fuente (pretratamiento en los sistemas de al-
cantarillado), el tratamiento de residuos y su posterior dispersién en el medio
ambiente; ello conlleva tratar a menudo interfaces entre las actividades del
hombre ya que se tendra que optimizar agua, residuos y el medio en el que se
vaya a verter. Entre los residuos posibles y de menor a mayor toxicidad estdn
las sales y sedimentos inorgénicos naturales, el calor residual (caso de plan-
tas con sistemas de enfriamiento por agua), residuos organicos, metales traza,
sustancias quimicas organicas sintéticas y materiales radiactivos (hospitales,
laboratorios quimicos).

El movimiento de una sustancia de cualquier origen asi como su concen-

traciéon en un punto cualquiera del océano depende de un gran nimero de



factores. La difusién o transporte de sustancias mediante movimientos al azar
moleculares o turbulentos del medio es uno de los maés influyentes en la for-
macion de los campos de salinidades, la concentracién de oxigeno existente en
el medio y en la formacién de elementos biogénicos v de contaminantes en las
aguas del océano. Por lo tanto, analizar la difusién en el océano es impor-
tante para entender los mecanismos de formacién de los campos hidrofisicos
naturales asi como los originados por la contaminacién humana.

En el océano aparecen factores de origen biolégico (la acumulacién y trans-
porte de sustancias que se produce en los organismos vivos), quimico (degen-
eracién quimica de sustancias, formacién de otros compuestos nuevos al re-
accionar con otras sustancias presentes pudiendose producir por ejemplo gases
6 precipitaciones), fisico (transiciones entre estados, coagulacién, adsorcién,
degeneracién nuclear) y finalmente los de origen mecénico (transporte debido
al movimiento del océano). El transporte mecanico a su vez puede subdividirse
en el transporte debido a las velocidades medias de la corriente 6 adveccién
y el transporte causado por la presencia de fluctuaciones al azar ¢ difusién
[57]. Bajo este dltimo término se pueden encontrar dos tipos de movimiento,
la difusién molecular y la turbulenta. La principal diferencia entre difusién
molecular y turbulenta radica en el caracter multiescalar del régimen turbu-
lento, lo que produce la inherente correlacién entre los movimientos de las
particulas individuales del contaminante que se esté difundiendo en los dife-
rentes puntos del flujo; ello explica que la difusién turbulenta dependa de la
densidad con la escala del fenémeno que se estudie.

La prediccién del transporte mecdnico de sustancias en el océano es una
tarea ardua: requiere conocer el comportamiento de un gran ndmero de fac-
tores que afectan al proceso. Por ejemplo, para calcular el transporte advectivo

de sustancias, se deben conocer los valores de campo de velocidades medias y



su variabilidad temporal en la regién océanica que se quiera estudiar. Estos
datos se pueden obtener a partir de mapas 6 haciendo célculos usando los cam-
pos de densidad del agua, de viento y los flujos de calor a través de la superficie
del océano; ademds para promediar, se ha de escoger una escala espaciotem-
poral adecuada ya que se influird en el nivel de no estacionariedad del campo
de velocidades y en la relativa intensidad de sus componentes fluctuantes de
tipo turbulento.

Encontrar las componentes de la turbulencia o su parametrizacién ofrece
bastante dificultad en si porque las caracteristicas de la turbulencia del océano
dependen de su estado dindmico, que a su vez viene descrito por los gradientes
de velocidad de la corriente media, por las ondas internas y superficiales y por la
estratificacion debida a la densidad de sus aguas. Asi, si las capas del océano
poseen una estratificacién estable, la turbulencia vertical y por lo tanto la
difusién vertical son més lentas; si la estratificacién es inestable, como cuando
existe conveccion, un contaminante introducido en las capas superficiales del
océano puede dispersarse rapidamente hasta una gran profundidad

Es evidente que un trabajo tan complejo como modelizar la costa teniendo
en cuenta todos los factores anteriormente descritos, es una tarea ingente que
corresponde realizar a un nutrido grupo de investigacién interdisciplinar. Por
lo tanto, esta tesis se limitard a tratar la parte mecénica del transporte de
contaminantes en la costa pero utilizando una modelizacién alternativa a las
usadas hasta ahora y un indice de contaminacién basado en contaminantes
pasivos, es decir, aquéllos que no alteran la hidrodindmica y por lo tanto son

llevados por los movimientos naturales del agua.

10



1.1.3 Mezcla del vertido con el agua medioambiental

marina

Si consideramos un emisario submarino tipico, esto es, una conduccién bas-
tante larga que descarga residuos en forma liquida al mar a través de una
estructura difusiva, los procesos de mezcla y de dispersién se pueden dividir en
tres zonas desde el punto de vista de su estudio. Cerca de la descarga, la mez-
cla se realiza en los chorros flotantes, un fenémeno dominado por el momento
y la flotacion de la descarga. Mds lejos de la descarga, el transporte y mezcla
son realizados mediante las corrientes del océano y la turbulencia y son rela-
tivamente insensibles a las condiciones exactas de descarga ¢ al hecho de que
la descarga haya sido flotante. Hay entre estas dos regiones una zona donde
se establece el campo de vertido; la dindmica de esﬁa region depende tanto del
momento como de la flotacién en el vertido y en las corrientes ocednicas [21].

Las variaciones diarias de la estratificacion de la densidad pueden ser cau-
sadas por efectos de la marea, ondas internas y variaciones de las corrientes.
Normalmente la estratificacion de la densidad serd mas pronunciada durante
los meses méas templados cuando la insolacién aumenta la temperatura en la
capa superficial 6 durante la estacién de lluvias ya que la escorrentia de éstas
disminuye la salinidad superficial.

El fin principal de un sistema de salida mediante difusores es conseguir
una mezcla inicial rdpida del vertido en el agua ambiental. La dilucién inicial
obtenida depende principalmente de la descarga, la longitud del difusor, la
profundidad de descarga, las corrientes ambientales y la estratificacién de la
densidad. Ahora bien, el calculo de estos valores de dilucién estd sujeto a
errores: los resultados sélo son exactos al 20%, aunque son los tinicos que
estdn bajo control del diseiador. Ademds, el andlisis asume que el vertido no

influencia la dindmica marina reinante en ese momento.
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Después de la dilucion inicial, el campo de vertido estd sujeto a una poste-
rior mezcla que es de menor importancia en general. Mientras que la dilucién
inicial obtenida en un difusor tipico bien disefiado es del orden de 100 6 més,
la obtencién de una posterior mezcla en el medio ambiente del orden de horas
es solamente un factor de aproximadamente 5 6 10. Ademds, tiene més im-
portancia en este caso el transporte debido a las corrientes que la dispersién
posterior. Estos procesos de dispersién y transporte no estdn bajo el control
del disenador del emisario, pero son determinantes para saber si un vertido de
aguas residuales puede ser perjudicial para un rea especifica. El transporte de
residuos—incluso si estan diluidos—hacia una playa deberé evitarse siempre
que se pueda. Si no se puede evitar completamente, se intentara situar la es-
tructura difusiva lo més lejos posible hacia mar abierto con el fin de aumentar
el tiempo de llegada ya que cuanto mas tarde en llegar, mas importante serd
la degradacién bacteriana.

Un campo de vertido puede llegar a la playa de dos maneras: si el vertido
alcanza inmediatamente la superficie, puede ser transportado hacia la costa por
las corrientes superficiales. Si el campo inicial estd sumergido, puede ser traido
hacia la playa mediante corrientes subsuperficiales y luego llegar a la superficie
mediante un afloramiento costero. Sera necesario analizar series de corrientes
marinas y de vientos en diferentes estaciones del afio para poder obtener datos

sobre los distintos casos con el fin de poder predecir su dispersién y transporte.

1.1.4 Estimacién del campo de concentracién del con-

taminante

Antes de estimar la concentracién de los contaminantes vertidos al medio
marino, se tiene que establecer de antemano la cantidad y concentracién ad-

misibles de una sustancia dada para ser considerada inocua para los usuarios
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del mar 6 para los organismos marinos. Una forma de saberlo seria usando el
concepto de capacidad de asimilacién A,,; del océano 6 de alguna de sus
areas [44], que se define como la cantidad de contaminante i (en toda el drea
considerada 6 en una unidad de volumen de agua marina) que puede ser acu-
mulada, descompuesta, transformada (bajo la influencia de factores quimicos
6 biolégicos) y extraida (debido a la sedimentacién, difusién y otros procesos)
de un volumen dado en una unidad de tiempo sin afectar al funcionamiento
normal de un sistema écolégico m existente en dicho volumen.

La capacidad de asimilacién depende de muchos factores: el estado dindmico
de la masa de agua, la estructura del sistema biolégico y las propiedades ca-
racteristicas de su funcionamiento y las propiedades de los contaminantes.
Entre los factores que favorecen la autodepuracidon de la masa de agua estan
el transporte hidrodinamico del contaminante, su oxidacién microbiolégica,
las transformaciones quimicas y fisicas, la sedimentacién de las particulas no
biogénicas y la biosedimentacién; los mas importantes son los procesos de-
bidos a fenémenos hidrodindmicos, la oxidacién microbiolégica y la biosedi-
mentacién.

‘Para estimar la capacidad de asimilacién A,,; de una masa de agua es im-
portante conocer aquellas especies presentes en el sistema ecolégico que son
més sensibles a la contaminacién del medio mediante un contaminante dado;
usando los elementos mas sensibles del sistema ecoldgico, se tienen que deter-
minar las concentraciones méximas permisibles c,; de un contaminante dado
¢ en el medio y el ”coeficiente multiplicativo” K; de la cantidad de contami-
nante por unidad de volumen que puede ser procesado por un sistema ecoldgico
dado m 6 que puede eliminarse del volumen de agua durante el tiempo medio

asumido debido a procesos diferentes. Por lo tanto la capacidad de asimilacién
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vendra dada por

Ami = CoiKi Vm

donde V,, es el volumen de agua considerado.

La definicién de las concentraciones de sustancias nocivas permitidas en una
zona marina es muy compleja al estar basada en los organismos de la biocenosis
existente en el 4rea de estudio que mejor detecten el contaminante. Hay que
tener en cuenta que la influencia negativa de una sustancia puede manifestarse
al cabo de un cierto lapso en el tiempo y aparecer sus consecuencias mucho
después que el organismo estuvo en contacto con el contaminante. Tal seria el
caso en que se hubiera afectado el sistema genético del organismo y el efecto
del contaminante se transmitiera a su descendencia.

El tiempo que dura el contacto con el contaminante es también importante,
pues puede producir cambios patolégicos incluso si la concentracién es baja.
Todo ello hace que sea necesario tener en cuenta no solamente la concentracién
permisible de cada una de las sustancias contaminantes en el agua marina sino
también el tiempo de existencia de una u otra concentracién de una sustancia
dada en la masa de agua para elaborar los niveles de descarga permitidos.
Si las caracteristicas cuantitativas del cambio de los procesos bioldgicos en el
organismo debido a la sustancia i se representan por AB;, el criterio de calidad

del agua puede escribirse (1]
AB; < AB? = fi(ci, ;)

donde ¢; es la concentracién de la sustancia i, t; es el tiempo de influencia
de la concentracién dada de la sustancia en un organismo, ABY? es el nivel
permitido de cambio fisiolégico y fi es una funcién. Esta ecuacién puede

generalizarse para el caso de influencias simultdneas y dependientes producidas
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& un organismo por varias sustancias nocivas.

Las férmulas anteriores serdn de tipo estocdstico en vez de determinista
si hay gran numero de organismos de la misma especie, edad y sexo, pues
cada organismo reacciona ante un contaminante de forma diferente; en este
caso se tendra que usar el concepto de probabilidad de los cambios fisiolégicos
del organismo correspondientes y para definir el criterio de calidad de agua se

tendran que imponer las probabilidades permitidas de cambios desfavorables,
Fo< F{AB; <ABS}, i,j=1,2,..k

Como los valores de AB;; son funciones de ¢; y t;, la anterior ecuacién se

expresa, como es habitual, en la forma:
o0 o0
Fo > F{c; > coi; t; > toi} =/ /to p(a, ) dadt;
Coi 1

donde p(c,, t;) es la densidad bidimensional de probabilidad de los valores de
concentracién y duracién de existencia de estas concentraciones en el punto
(20, Yo, 20) considerado.

Si el punto considerado estd a cierta distancia del efluente de la carga con-
taminante, la concentraciéon de contaminante en él depende sustancialmente
tanto de la direccién como de la magnitud de la velocidad de la corriente en el
area marina considerada. Si la corriente se dirige directamente desde el punto
de descarga al punto de uso del agua, entonces la concentracién de contami-
nantes serd maxima en (zg, Yo, 20) pero si la corriente va en sentido contrario, el
medio acudtico en la zona de disfrute del agua estard poco contaminada. Si el
médulo de la velocidad de corriente |u| es lo suficientemente pequefio, el area
contaminada tampoco puede extenderse hasta el punto (zo, yo, 20) ¥ entonces

el argumento de la funcién p(c;, ;) puede ser reemplazado por los valores de
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|u| y de ¢ donde ¢ es la direccion del vector velocidad de la corriente respecto
a las coordenadas geograficas ¢ la direccién desde el efluente de descarga del
contaminante hasta el lugar de uso del agua. Por lo tanto, la anterior férmula

se puede escribir como

Fo> [ p(ulw,t)dp dt

La integral se extiende sobre la parte Q2 del espacio de tres dimensiones
(Jul, ¢, t;) donde las concentraciones de contaminantes determinadas por los
valores de |u|, , y ¢; excedan los valores permitidos. Tanto el dominio de in-
tegracion como la forma de la funcién de densidad de probabilidad p (Ju|, ¢, ;)
son complicados y en general la integracién solamente podra efectuarse por
métodos numéricos. La funcién de densidad de probabilidad puede ser deter-
minada procesando gran cantidad de datos observados en la direccién y magni-
tud de las velocidades de la corriente en el drea donde va a descargar el efluente
contaminante; si se tiene disponible la rosa de corrientes, las concentraciones
de contaminantes en la zona marina de disfrute pueden ser estimadas mediante
otro método para cada uno de las particiones seleccionadas del médulo y la
direccién de las velocidades de corriente y con ello hallar ¢;.

El tiempo de existencia de una cierta concentracién de contaminante en
un elemento dado de la masa de agua depende del régimen de descarga del
efluente y del campo de corrientes 6 de la variabilidad temporal de los factores
que autodepuran el agua. El flujo de sustancia contaminante en el efluente no
puede ser considerado como determinista, hay casos en que la concentracién
del nimero de contaminantes en los colectores de alcantarillado se describe
mediante una funcién al azar del tiempo con distribuciones normales|1].

Evidentemente, los cambios fisiolégicos permitidos pueden ser diferentes

para el plancton, el neuston, el necton y el bentos; ademas, dentro del mismo
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sistema, las reacciones de los varios grupos de organismos ante la contami-
nacién son diferentes. Las sustancias nocivas asimiladas por los organismos de
niveles tréficos bajos pueden transferirse a través de la cadena tréfica hasta
organismos de niveles més elevados y puede ocurrir que determinadas especies
se vean afectadas por la contaminacién debido a haber consumido alimentos
que hayan acumulado sustancias téxicas (un ejemplo cercano seria la into-
xicacion humana por ingestiéon de bivalvos que acumulan sustancias nocivas
-para el hombre- en sus tejidos grasos, aunque no lo sean para el propio orga-
nismo). En consecuencia, para escoger adecuadamente las concentraciones de
contaminantes téxicos permitidas y los tiempos de residencia de las zonas con-
taminadas es necesario considerar todas las posibles relaciones tréficas entre
los componentes individuales de la biocenosis en vez de considerar la reaccién

de cada organismo ante los contaminantes.

1.2 Teoria de automatas

1.2.1 Introduccion

La teoria ecoldgica esta formada por dos partes bien diferenciadas: una es la
que se ocupa de los procesos (como la dindmica de poblaciones) y otra tiene
en cuenta las variaciones espaciales (tal es el caso de la ecologia de las co-
munidades). Ambas partes tienen poco en comin: en general los procesos
dindmicos presuponen homogeneidad espacial y una transferencia de infor-
macién inmediata entre las diferentes poblaciones 6 compartimentos, por tanto
se consideran como modelos puntuales que no tienen una extensién espacial.
Los modelos de distribucién espacial, a su vez, no incluyen habitualmente
pro‘cesos dindmicos. Se deberia intentar por lo tanto amalgamar de alguna

forma ambas partes desarrollando una teoria de “ecomorfologia dindmica” 6
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“dinamica ecomorfolégica” que trate de incorporar la estructura espacial en
los modelos dindmicos. La manera cldsica de conjuntar ambas cosas es el es-
tudio de las ecuaciones de reaccién-difusién, un campo en desarrollo continuo
[53]. Otra forma, inspirada en la resolucién numérica de EDP, la proveen los
automatas celulares, y sus formalizaciones parecen ser capaces de cumplir este
proposito.

Debido al desarrollo de. los ”supercomputadores” en la década de los 70,
hoy en dia se utiliza una arquitectura de ordenadores muy diferente a la clésica
desarrollada por von Neumann en los 40. Esta se basaba en un modo de
computacién secuencial, de tal forma que en un momento dado, sélo algunos
componentes de la maquina estdn activos; ésto suponia un limite al modo
de actuacién de los ordenadores secuenciales. La introduccién de arquitec-
turas paralelas y la implementacién de ”chips” VLSI en el hardware de los
ordenadores han permitido un fantastico aumento en las velocidades de com-
putacioén.

Ahora bien, tener un buen conocimiento del funcionamiento en paralelo de
miles de componentes interconectados daba lugar a problemas teéricos impor-
tantes, como eran los de analizar el comportamiento de una arquitectura dada,
sintetizar una determinada arquitectura para que realizara determinada tarea
u optimizar algunas tecnologias nuevas. Debido a ello, al terminar la Segunda
Guerra Mundial, J. von Neumann propuso desarrollar la teoria de redes de
autdmatas como una herramienta matemaética para estudiar los ordenadores.

En 1943, el matematico Pitts y el neurofisiélogo McCulloch propusieron un
sistema compuesto de neuronas formales que representaban unidades sujetas
a reglas logicas de comportamiento para transmitir y procesar la informacién y
que estaban inspiradas en lo que entonces se creia que era el funcionamiento de

las neuronas del cerebro. Asi demostraron que la potencia computacional de
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esta maquina era equivalente a la maquina teérica de referencia o maquina de
Turing, lo que suponia una gran ventaja ya que las propiedades de la miquina
de Turing eran perfectamente conocidas.

Por las mismas fechas, los autématas éelulares fueron introducidos en 1948
por J. von Neumann, el ”padre” del ordenador moderno, con el fin de comparar
los autdmatas "naturales” o seres vivos con los autdématas artificiales u orde-
nadores; en un intento de abstraer la estructura légica de la vida [70], traté de
desarrollar una red de autématas que pudiera exhibir una de las caracteristicas
mas importantes de la vida como es la autorreproducciéon. Hasta entonces se
suponia que las méquinas artificiales podrian producir objetos de compleji-
dad menor que la suya en contraposicién a lo que ocurre en los organismos
naturales en los que por medio de la evolucién y la adaptacién, aumenta la
complejidad con la descendencia.

El modelo desarroliado por von Neumann, conocido como autémata au-
torreplicante, estd basado en una reduccién del mundo real a una reticula
bidimensional celular en la que cada célula de la reticula representa pequenos
entes matemadticos o autématas que pueden estar en uno de los 29 estados
diferentes definidos en analogia con el sistema nervioso (estado de reposo 6 de
excitacion, recepcién 6 transmision de la sefial nerviosa, etc...). Inicialmente
la reticula contiene dos grupos de células que no estdn en estado de reposo:
el ’constructor’ (200.000 células) y el ’organismo’ que se quiere reproducir; a
continuacién, se comienza a ejecutar una evolucién dindmica en la red que se
detiene cuando se haya producido una copia del organismo en alguna parte de
la reticula ya que con ello se ha logrado reproducir el organismo.

Otro de los trabajos més conocidos de esas época fueron los de Ulam so-
bre “auxologia celular” en 1962 [68] quien, ademds, fue el pionero en el uso

heuristico de los ordenadores. Desde entonces, los estudios sobre autématas
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celulares han pasado por largos periodos de aletargamiento interrumpidos por
explosiones repentinas de entusiasmo y nuevos resultados, coincidiendo estos
ultimos con el desarrollo del “hardware” de los ordenadores. En los afios 70 los
ordenadores se popularizaron de nuevo y los autématas celulares se hicieron
muy conocidos debido sobre todo a Conway v su “Game of Life”.

En 1970 J. Conway [18] obtuvo también la propiedad de computacién uni-
versal mediante el programa Life que designé para simular una poblacién de
organismos vivos 6 células que interactian. Se supone que la poblacién ”vive”
en una reticula bidimensional potencialmente infinita y que en cada nodo de
la reticula hay una célula que puede estar en uno de los dos posibles estados,
0 si estd muerta y 1 si estd viva. Se parte de la hipétesis de que solamente
puede haber un ndmero finito de células vivas para cada tiempo ¢; las células
cambian de estado en paralelo para cada funcion de transicion que depende
solamente de los 8 vecinos mds préximos a la célula (entorno de Moore) en
la reticula. Las funciones de transicién son escogidas para ’simular la vida’:
una célula viva puede sobrevivir hasta la generacién posterior si y sélo si tiene
exactamente 2 6 3 células vivas en su entorno, de lo contrario muere; una célula
revive en la generacién posterior si y sélo si tiene exactamente 3 células vivas
en su entorno. El programa Life y sus diferentes variantes han sido descritas
ampliamente en revistas cientificas porque exhiben una sorprendente variedad
de comportamientos dindmicos; el comportamiento global que surge de esta
dindmica puede dar lugar a puntos fijos, ciclos limite, configuraciones viajeras
6 "gliders” y configuraciones que aumentan en tamao siendo famosa la 'glider
gun’ que produce una configuracién viajera cada 30 generaciones. La impor-
tancia del programa Life reside en que a partir de unas reglas de transicién
locales muy simples se llega a un comportamiento global, 1o que representa un

compromiso entre la complejidad de las evoluciones dindmicas y su estabilidad.
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Hoy en dia, debido a los procesadores paralelos, se ha vuelto a despertar el
interés en los autématas celulares, con énfasis en la modelizacién de procesos
fisicos tales como la dindmica de fluidos é biolégicos como la reproduccién de

formas.

1.2.2 Automatas Celulares

Los autématas celulares son idealizaciones matematicas simples de sistemas
naturales. Son autématas distribuidos en los nodos de una red periddica
definida como una estructura geométrica discreta invariante bajo ciertas opera-
ciones de traslacién y rotacién. El grupo Z de los nimeros enteros genera una
red celular unidimensional (es decir, una linea infinita de autématas). Como
ya se nombré anteriormente, el primer autémata celular fue propuesto por von
Neumann para los nodos de una red bidimensional cuadrada.

En estas redes de autématas la conectividad de cada autémata, de tipo
celular en este caso, esta limitada mediante un entorno que consta normal-
mente de los nodos més préximos a él, de modo que la estructura del entorno
mantenga las simetrias de traslacién y de rotacién de la red. Tedricamente la
red es infinita, pero en la practica siempre posee algin tipo de fronteras, por lo
que se tendrdn que enumerar condiciones de contorno que, en general, suelen
considerarse periddicas; con ello la estructura de la conectividad sera circular
en vez de lineal 6 toroidal en vez de plana.

Los autématas celulares son modelos matematicos utilizados en sistemas
naturales complejos donde actﬁén muchos componentes de naturaleza simple
con interacciones locales pero que, sin embargo producen pautas complejas
de comportamiento global. Complejidad no solamente en sentido formal —es
decir, con capacidad de computacién universal— sino también en sentido intu-

itivo ya que son capaces de producir en las salidas graficas formas fascinantes.
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La aproximacién mediante autématas celulares es, por lo tanto, dindmica;
se parte de una descripcién local del sistema, al igual que en los métodos
de ecuaciones diferenciales, que permite conocer los cambios de estado de los
componentes a corto plazo como resultado de sus interacciones. Se espera
que el método proporcione las descripcién global para conocer el compor-
tamiento a largo plazo del sistema como un todo. El comportamiento global
puede ser muy complejo y puede ser interpretado mediante propiedades emer-
gentes: la idea que se esconde detrés es que las propiedades no son predecibles
a priori a partir de la estructura de las interacciones locales, pero tienen una
significacién funcional cuando se habla de modelizacién biolégica 6 de aparatos
tecnologicos.

Las reglas de cambio de estado son en un principio las mismas para to-
dos los autématas de la red, aunque algunos autores han desarrollado los lla-
mados autématas celulares no homogéneos que son estructuras celulares con

autématas diferentes.

Autématas Celulares Bidimensionales

Los autématas celulares de dos dimensiones han resultado ser unas herramien-
tas de modelizacién muy valiosas en el campo de la fisica del crecimiento, la
Quimica Fisica y la Hidrodindmica ya que hacen posible un seguimiento de
los mecanismos de interaccién entre autématas y la observacién del estado de
la red en cualquier momento de la iteracién. Las propiedades dindmicas en
estas disciplinas se describen habitualmente mediante ecuaciones en derivadas
parciales no lineales que, en general, no pueden ser resueltas mediante métodos
analiticos. Los modelos clasicos directos (discretizacion mediante cdlculo numé-
rico) necesitan una computacién complicada e intensiva (recursos de memoria,

iteraciones, etc..); por lo general, la calidad del calculo depende del pardmetro
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externo que viene dado por el paso de malla y que puede dar lugar a com-
plicaciones por criterios de estabilidad. Sin embargo, cuando los autématas
celulares pueden ser utilizados son unas herramientas muy valiosas ya que per-
miten una alta velocidad de computacién, se usan programas muy sencillos
y pueden visualizarse directamente la evolucién de las ”imégenes” generadas
por estos sistemas (interfacies, cristales, estructuras hidrodinamicas, frentes de
fuego 6 de agua, etc.).

La estructura de conectividad en dos dimensiones esté relacionada con la
simetria de la red, algo ya conocido desde hace tiempo en Cristalografia; mien-
tras se requiera que exista simetria de traslacién y de rotacién alrededor de
cada nodo, la simetria rotacional puede ser solamente de orden 2, 3, 4 6 6.
En los autématas bidimensionales se pueden tener muchos tipos de redes y
de estructuras de entornos; se simulan redes triangulares en las que cada
autémata tiene un entorno de 6 nodos, cuadradas 6 de 4 nodos y hexago-
nales 6 de 3 nodos; existen dos tipos de entornos para estas redes, el de von
Neumann 6 entorno de 5 entradas en el que cada autémata tiene su entrada
mas la de los 4 nodos mds préximos y el entorno de Moore 6 de 9 nodos qué
consiste en los 8 nodos que le rodean mas el propio autémata. En ambos, el
valor de la célula 6 nodo central se actualiza mediante una regla que es funcién
del valor que toman los nodos préximos (4 i 8 segun el caso, Figura 1-4).

El numero de posibles reglas que puede aplicarse a un autémata de dos
dimensiones depende del nimero de valores que pueda tomar el nodo, dei tipo
de regla que se vaya a aplicar y del tipo de red y entorno. Un ejemplo se aprecia‘
en la Tabla 1.1, donde se supone un autémata celular de dos dimensiones cuyos
nodos sélo pueden tomar los valores 0 6 1, lo que corresponde a un valor de

k=2
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Figura 1-4: Tipos de entornos en redes bidimensionales.

TIPO DE TIPO DE ENTORNO
REGLA Von Neumann Moore Hexagonal
General 232 = 4710° | 2512 =10 | 2!%8 = 3710%8

Rotacionalm. simétrica | 2!2 = 4096 2140 = 102 || 264 = 2710°
Simétrica reflectiva 2% = 27107 || 2288 = 5710%¢ | 2% = 10%

27 = 221022

Completam. simétrica 212 = 4096 || 2192 = 5210% || 228 = 32108

Totalitaria externa 210 = 1024 218 = 3210° || 2 =16384
Totalitaria 2% = 32 2% =512 27 =128

Tabla 1.1: Ntmero de posibles reglas y entornos para autématas celulares
con dos posibles estados en cada nodo y varios entornos del tipo mostrado en

figural-4
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Aplicaciones de los autématas celulares

Los autématas celulares pueden ser investigados desde diferentes puntos de
vista segun el interés de estudio, pero en el caso que nos ocupa se utilizan
como instrumentos de modelizacidn. Esta aplicacién puede tomar diferentes
formas:

a) Como herramientas computacionales para modelos formulados indepen-
dientemente. En este caso los autématas celulares se utilizan como una aproxi-
macion y, de hecho, una implementacién de una ecuacién en derivadas parciales
en el ordenador es una simulacién de un autémata celular donde tanto el es-
pacio como el tiempo son discretizados. Este tipo de modelos entran dentro
de la definicién formal de los autématas celulares aunque no de su aplicacién
tipica: el nimero de estados es elevado y la funcién de transicién toma una
forma especifica (algebraica).

b) Como modelos de fenémenos fisicos. Tradicionalmente la mayoria de los
fenémenos fisicos han sido representados mediante modelos continuos. Esta
practica comenzd con la Fisica cldsica y ha sido imitada por muchas otras
ciencias (incluida la ecologfa), incluso cuando los datos primarios de los sis-
temas no vienen en forma continua, sino que son entidades discretas (p.e.,
organismos). Recientemente, sin embargo, debido a que muchos modelos con-
ceptuales fisicos vienen caracterizados por la evolucién conjunta de una familia
de particulas discretas, se han utilizado autématas celulares como una alter-
nativa a las ecuaciones diferenciales en vez de usarse como una aproximacién.

Un ejemplo son los problemas de dindmica de fluidos modelizados tradi-
cionalmente mediante la ecuacién de Navier-Stokes y aproximados mediante
discretizaciones de ecuaciones en derivadas parciales. Actualmente son estu-
diados mediante una formulacién a base de autématas celulares y se aprecia

que el comportamiento macroscépico producido por la red de autématas celu-
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lares es el esperado al hacer uso de las ecuaciones de Navier Stokes (modelo
conocido como FHP, acrénimo de sus autores) [23]. Hay que tener en cuenta
que estos modelos son completamente deterministas mientras que la conceptua-
lizacién microscépica discreta [28] supone, tradicionalmente, que las entidades
microscopicas se comportan estocasticamente, es decir, la informacién local
sobrepasa la necesidad de aleatoriedad [66]. Por lo tanto, nos centraremos en
las aplicaciones de los autématas celulares en hidrodindmica, conocidos como
gases reticulares, por su aplicabilidad en esta tesis.

Cabe notar aqui que en un pasado no muy lejano la teoria de catdstrofes se
populariz6 porque hacia de puente entre un microsistema continuo y unas ob-
servaciones macroscépicas discretas. Los autématas celulares hacen de puente
en sentido contrario ya que las reglas microscopicas de transicién de los autéma-
tas celulares, siendo enteramente discretas, pueden dar lugar a un compor-
tamiento macroscépico continuo (como es el caso de la difusién). También
pueden dar lugar a discontinuidades a gran escala como las que se estudian en

las aplicaciones a la teoria de catdstrofes.

Modelo de gas reticular FHP

Desde el punto de vista microdindmico el gas reticular FHP estd formado por
particulas discretas e iguales que se mueven de un lugar a otro en una red
plana triangular chocando cuando se encuentran y conservando el nimero de
particulas y el momento después de cada choque; su dindmica evoluciona con
pasos temporales discretos y su evolucién en un paso de tiempo puede verse en
la figura 1-5. En la figura 1-5(a) se observa la configuracién inicial en la que
cada flecha representa una particula de masa unidad moviéndose con velocidad
unidad (una unidad de red por cada paso de tiempo) por una de las 6 posibles

direcciones dadas por los enlaces de la reticula. Solamente una particula, y con
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una velocidad dada, puede residir en un lugar dado y por lo tanto es suficiente
poseer 6 bits de informacién para describir la configuracién de un nodo.

El comportamiento de los fluidos en movimiento viene descrito en Mecdnica
de fluidos mediante la ecuacién de Navier-Stokes, siendo ésta una ecuacién en
derivadas parciales no lineal. Cuando las velocidades son pequenas estamos
ante un régimen laminar, la ecuacién se linealiza y resuelve sin dificultad,
bien sea analiticamente—si los objetos en movimiento 6 los obstaculos son
sencillos— o mediante métodos numéricos. Sin embargo, cuando la velocidad
es grande y el régimen es no estacionario, aparecen inestabilidades v no pueden
usarse métodos analiticos; en este caso los métodos numéricos son a veces
dificiles de usar ya que se deben de tener en cuenta escalas de diferente tamafio
y las redes de fuerzas son muy pequefias ¢ variables.

El régimen de flujo de un fluido depende del ndmero de Reynolds que se

define como

_ vl
n/p

donde v es la velocidad media del fluido, L es una dimensién caracteristica

Re

del flujo como por ejemplo el tamafio de un obstéculo y n/p es la viscosidad
cinematica del medio, es decir, la proporcién entre la viscosidad y la masa
especifica del fluido. Las inestabilidades hidrodindmicas aparecen cuando Re
es del orden de 10.

La ecuacién de Navier-Stokes es una descripcién macroscépica de la evolu-
cién del campo de velocidades. Contiene términos que dependen de la difusion,
adveccién, viscosidad y latitud. Teniendo el concepto de autémata en mente,
se puede aproximar el problema desde un punto de vista mas bésico y diferente
comenzando a partir de la descripcién microscépica de las particulas del ﬂuido.
Primeramente, se discretiza el espacio y se representa mediante una red celular;

a continuacion se representa el fluido situando particulas que se mueven a
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N N

(b} t=i+l

Figura 1-5: Discretizacién del tiempo y el espacio para el autémata de gas
reticular FHP. Las particulas se mueven en una reticula hexagonal saltando al
nodo mas cercano en cada paso de tiempo. Cada nodo tiene 6 canales (c;,..,Cg)
que corresponden a cada posible direccién de movimiento.

velocidad constante a lo largo de los enlaces de la red. Cada nodo de la red
se considera como un autémata cuyas entradas son los nodos adyacentes y
generalmente se trabaja con redes triangulares de dos dimensiones por razones
de isotropia.

La configuracién de entrada del autémata se define por la presencia o ausen-
cia de una particula que vaya hacia el nodo en cada uno de los 6 posibles
caminos o enlaces mas la posible existencia de una particula que esté situada
en el propio nodo. La regla de cambio de estado define la configuracién de
salida, es decir, la presencia de particulas moviéndose desde un nodo hacia
sus adyacentes, asi como la presencia de una particula estacionaria, es decir,
residente en el propio nodo con velocidad nula; en el caso de una reticula trian-

gular son suficientes 7 bits para describir las configuraciones de entrada é de
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salida. La funcién de transicién no se toma arbitrariamente, pues debe conser-
var ciertas leyes de la mecédnica: durante un choque, el nimero de particulas,
el momento y a veces la energia total deben de conservarse. Debido a elloy a
las invariancias de rotacién de la funcién de transicién dictadas por la simetria,
de la red, se establecen ciertas limitaciones cuando se escogen las funciones.
Existen ademds otras limitaciones que deben de tenerse en cuenta; asi, los
fluidos son isotrépicos y esta simetria se rompe cuando limitamos el movimiento
de las particulas a las 6 direcciones de la reticula, pero esta limitacion a nivel
microscopico no debe dar lugar a una pérdida de isotropia a nivel macréscépico.
Ademas, se debe de evitar crear ”invariantes parasitos” 6 cantidades macroscé-
picas que se conservan con las reglas de propagacién a lo largo de los enlaces
de la reticula pero que no son conservadas por la ecuacién de Navier-Stokes;
por ello, se escoge una reticula triangular de entre todas las posibles redes
bidimensionales. Finalmente, la funcién de transicidn escogida debe de con-
servar las velocidades de la particulas incidentes excepto para las siguientes

configuraciones de entrada:

choque frontal entre dos particulas;

choque frontal entre tres particulas;

choque entre dos particulas, siendo una de ellas estacionaria;

choque de dos particulas con un éngulo de 120° entre los vectores veloci-
dad.

La figura 1-5(b) muestra la configuracién final después de un paso de
tiempo, teniendo en cuenta las limitaciones de la funcién de transicién. También
existen reglas para choques entre particulas y superﬁcie de un obstaculo; por
supuesto también es posible que dos particulas se encuentren en un enlace pero
no hace falta tenerlo en cuenta ya que no hay diferencia entre un cruce simple

y un choque con rebote.
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La validacién del modelo se realiza mediante comparaciones entre los re-
sultados de simulaciones y las predicciones tedricas que pueden ser resueltas
analiticamente y se ha logrado con éxito en el caso de coeficientes de propa-
gacion y atenuacion de compresién planar y ondas de friccién.

El modelo FHP ha dado lugar a muchas variantes a partir de ser introducido
por Frisch et al. en 1985. Se intentd pasar a 3 dimensiones pero es imposible
ya que no se encuentran redes en 3 dimensiones en las que existan reglas de
interaccién sin invariantes parasitas: se pueden encontrar en 4 dimensiones y
proyectar los resultados en 3 dimensiones pero se necesita un entorno de 24
nodos lo que requiere tablas de verdad enormes y por lo tanto mucho tiempo
para calcularse (modelo FCHC). Para paliar los problemas de inestabilidades
en fluidos, como en el caso de los modelos de llamas en Quimica-Fisica, se usan
diferentes tipos de particulas en la red.

El mayor problema de los modelos de gas reticular es que necesitan una
enorme capacidad de célculo, y se reQuieren por lo tanto superordenadores
como el CRAY, aunque pueden implementarse facilmente paralelizdndolos en
maquinas mas pequenas como la Connection Machine; otra alternativa es la
RAP, un prototipo creado especialmente con este propésito que es comparable
a la CRAY1 siendo capaz de procesar varios millones de nodos por segundo lo
que permite una visualizacién directa del flujo ya que emite 50 imagenes por
segundo [74].

Desde un punto de vista tecnolégico el uso de autématas celulares para
resolver problemas hidrodindmicos es uno de los que mas futuro tienen debido
a su posible uso en Aerondutica ya que podrian usarse como ”tineles de viento

numéricos”.
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1.3 Modelizaciéon de la contaminacion marina

1.3.1 Modelizacion tradicional de vertidos de residuos

al mar

En la naturaleza el transporte de la contaminacién se realiza por medio de los
fluidos geofisicos.

Cuando se realiza un vertido de contaminante a un fluido, bien directa-
mente 0 a través de un emisario submarino, la dilucién del contaminante es
lograda por medio del arrastre. Mediante este mecanismo la pluma 6 el chorro
que se forma incorpora parte del material ambiente sobre ella misma; puede
describirse como el proceso mediante el que el fluido fluye hacia el interior de
la pluma a través de su superficie exterior. Dependiendo del fluido ambiente y
de las caracteristicas del efluente se pueden dar tres diferentes situaciones: a)
un chorro puro que experimenta flujo de momento pero no de flotacién, b) un
chorro flotante é una pluma forzada, que posee tanto flotacién como momento
y ¢) una pluma pura que experimenta solamente flujo de flotacién.

Uno de los parametros mas importantes en la modelizacién de la dilucién
es el nimero densimétrico de Froude Fp, que se define como la proporcién
entre las fuerzas inerciales (6 de momento) y las fuerzas de flotacién. Se define
como

Fp = uo/(geD)"?

siendo ug la velocidad de descarga a través de la boca del emisario, D su
didmetro y g/, la aceleracién reducida de la gravedad; g; es igual a g(p, — o)/ pa
siendo pg la densidad del efluente, p, la densidad ambiente y g la aceleracién de
la gravedad. Cuédnto mayor sea la velocidad del efluente y menor la aceleracién
reducida, existe una mayor probabilidad de que el efluente sea tipo chorro (es

decir, con un nimero de Froude alto) en vez de una pluma simple, la cual
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posee un nimero de Froude bajo.

Cuando un efluente contaminante es vertido en otro fluido ambiente, se es-
tablecen 3 zonas de dilucidn, llamadas de campo cercano, intermedio y lejano
en funcién de su distancia al punto de vertido. La zona de mezcla més cercana,
también llamada zona de mezcla inicial, contiene la zona de establecimiento
del flujo y la zona de flujo establecido. Esta zona, donde ocurre toda la mezcla
inicial debida a la disipacién de energia cinética, es la mas afectada por la
forma en que se disene la boca de salida y dentro de la cual no se cumplen los
estdndares de calidad del agua. Algunas formas de flujo producen una zona
intermedia entre los campos cercanos y lejanos y esta regién representa una
transicién entre un flujo de chorro vertical y un movimiento de expansién hori-
zontal. La estructura del flujo estd caracterizada por movimientos horizontales
y un rozamiento interfacial. La zona o campo lejano estd caracterizada por
una difusion pasiva y una adveccién producida por las corrientes y oleaje. Las
propiedades del Auido y las diluciones estan gobernadas solamente por factores
medioambientales.

Aligual que en el caso del transporte de momento en los dominios geofisicos,
en el transporte de masa, la hipétesis de un flujo cuasi-horizontal es valida
siempre que estemos alejados de la fuente del vertido. En el campo cercano
el fenémeno puede ser de naturaleza tridimensional (ej., una pluma flotante
desarrollindose a partir de un efluente contaminante submarino) pero en el
campo lejano el movimiento horizontal prevalece sobre el vertical. En el campo
lejano el fendmeno puede ser bidimensional en el sentido horizontal y se pueden
distinguir dos casos extremos.

En el primero, se logra (6 se supone) una homogeneizacién adecuada del
contaminante en vertical debida a una mezcla vertical intensa. De esta forma se

puede aplicar la teoria de la dispersién en una 6 dos dimensiones. En el segundo
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caso, el contaminante, debido principalmente a los fuertes efectos de flotacién
(aceite en agua 6 efluente en un ambiente estratificado), estéd concentrado en
una capa delgada a una profundidad especifica conocida (superficie 6 interfaz)
y el fenémeno puede considerarse como evolucionando en el espacio en dos
dimensiones. En el primer caso el modelo tiene que escribirse con respecto a
la concentracién a la profundidad media mientras que en el segundo se hace
con respecto a la concentracién local, referida a una zona especifica a una
determinada profundidad y una anchura especifica conocida [47].

Como ya se mencioné anteriormente, el transporte de la contaminacién

.ocurre debido a dos mecanismos fisicos diferentes: la adveccién y la difusién.

El primero describe el arrastre del material contaminante por el flujo ambiental
y su transporte por el fluido, bien en disolucién 6 en suspensién, con veloci-
dad igual a la del fluido (suponiendo despreciable la resistencia al flujo). El
segundo mecanismo describe, en el caso de flujo laminar, el movimiento Brow-
niano de las moléculas de contaminante, resultando en un aumento continuo
del 4rea ocupada por el contaminante. En el caso de flujo turbulento, los
movimientos a nivel molecular se pueden despreciar ante el proceso similar de
arrastre de masas de contaminante en remolinos turbulentos, lo que lleva al
mismo resultado pero a una velocidad mayor.

La tasa de difusién, incluso en el caso de fiujo turbulento, puede describirse
mediante el coeficiente de difusién, de acuerdo con la aproximacién de Boussi-
nesq. Se llama coeficiente de difusién turbulenta (D) y es andlogo al coeficiente
de viscosidad turbulenta y algunos érdenes de magnitud mayor que el coefi-
ciente de difusién molecular siendo funcién en general de la hidrodindmica del
fluido que transporte al contaminante.

La proporcién mediante la cual los dos mecanismos de adveccién y difusién

contribuyen al transporte final del contaminante estd cuantificada mediante
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el nimero de Péclet (Pe = uL/D) donde u es la velocidad caracteristica del
fluido y L la longitud caracteristica del dominio de flujo. Los valores de Pe
de orden O [Pe] > 1, es decir, aquéllos en que el arrastre debido al fluido es
mayor que el coeficiente de difusién turbulenta, demuestran que la adveccién
domina a la difusién.

Finalménte, hay que realizar una distincion en el analisis de los procesos
fisicos involucrados en el transporte de contaminantes dependiendo de si los
contaminantes son conservativos 6 no. Si la masa total de contaminante es
conservada durante su transporte, sera conservativo; pero si la descarga en el
fluido receptor inicia procesos de tipo fisico, quimico 6 biolégico (aumento 6
disminucién bioldgica de bacterias, reacciones quimicas con el medio ambiente,
asentamiento de moléculas de contaminante for floculacién) que tienen como
consecuencia un aumento 6 disminucién de su masa inicial, entonces serd no

conservativo.

1.3.2 Modelizacién Propuesta

La modelizacién de la costa se realiza mediante un dominio ) dividido en
subdominios Q,, y Q,, con Q,, N, = 7, donde v es una curva simple que
modeliza la frontera entre la tierra y el mar, en los que se definen sendas
variables: la variable c,, representa la calidad medioambiental del mar y ¢,
nos indicara el uso de la tierra representada por el aumento en el nimero de
habitantes que viven, trabajan 6 usan la costa en beneficio propio 6 ajeno [58].

Se parte de que ambas variables siguen las dindmicas dadas por ecuaciones

diferenciales parabdlicas de la forma:

8c,~
ot

= DAc; + fi, i =m,p. (1.1)
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donde f; es una funcién por lo general no lineal. Haciendo explicita la depen-
dencia de f; de las variables, se tiene:

o _

5 DiAc; + fi (¢m, 5, Vem, Vep) i=m,p. (1.2)

Debido a la generalidad de f;, este modelo es muy complicado para analizarlo
matematicamente. Las ecuaciones de la forma (1.1) capturan las caracteristicas
medias de la evolucién de las variables que intervienen de tal forma que el trans-
porte y los fenémenos interactivos estan modelizados mediante f; y la difusién
mediante el término D;Ac;. Nbétese que para un obtener un modelo simple se
ha optado por considerar las difusividades D; constantes, lo cual no siempre

sera realista. ‘Estrictamente, el término de difusidon deberia ser del tipo
div(D;(-)Ag)

donde D; puede depender de gran cantidad de variables. La idea subyacente
es que el término verdaderamente interesante es el de reaccién, f; (recordemos
que estas ecuaciones se llaman ”ecuaciones de reaccién-difusién”), que, debido
a la forma en que se representa, incorpora también la adveccidn, si existe. Si
se toman formas especificas de f; relacionadas con los sistemas predador-presa,
existe una teoria muy extensa y gran cantidad de algoritmos numéricos pero
en estas aproximaciones no se consideran las relaciones espaciales.

En los sistemas del tipo (1.2) la dependencia espacial es muy importante
ya que a pesar de que ¢, ¥ ¢, tienen diferentes dominios de definicién, existen
dominios de influencia para cada variable dentro del dominio de la otra.
Asi, por ejemplo, si z € Q,, el uso de la tierra en z depende de la calidad del
agua en alglin 2’ € Q,, y las 2’ que tengan esta propiedad forman un conjunto

que depende funcionalmente de la z. La naturaleza de esta dependencia es la
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responsable de la complejidad del problema, lo que hace muy dificil tratarlo
mediante técnicas matemadticas tradicionales.
Si ponemos el sistema (1.2) de tal forma que incorporamos el fenémeno de
transporte en un parametro de control P, tendr4 la forma
dc;

5= DiAc; + fi (em, ¢, P) ; i=m,p.

cuyo comportamiento medio bajo condiciones adecuadas puede ponerse como

%Ct—izﬂ(cm,cp,P), i=m,p.

La evidencia experimental nos demuestra que las variables evolucionan en
escalas de tiempo muy diferentes. La calidad del agua del mar c,,, debido a los
efectos tampén que se producen en los flujos biogeoquimicos, es una variable
lenta a pesar de que su evolucién puede sufrir cambios bruscos si se sobrepasan
ciertos valores umbral; cuando esto ocurre, los procesos aerébicos dan paso a
los anaerébicos y la calidad del agua decrece rdpidamente. Sin embargo, el uso
de la tierra c, presenta una historia corta con un crecimiento muy activo con
lo que se toma como una variable rapida. Asi, inicialmente en una costa poco
poblada se tendrd una buena calidad de agua lo que provocars un aumento en
el uso de la costa adyacente, pero puede ocurrir que un crecimiento demasiado
rapido del niimero de habitantes en la costa dé lugar a una produccién descon-
trolada de residuos, lo que podria hacer sobrepasar la capacidad tampén de los
procesos naturales y por lo tanto se producird a su vez una disminucién rédpida
de c,; ademds, con un aumento de la mala calidad del agua, se producird
después de un cierto lapso de tiempo (en zonas turisticas del orden de 2 afios)
una disminucion dréstica de la calidad en tierra c,.

Parece logico, por tanto, que la modelizacién matematica de la interfaz mar-
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tierra 6 costa se realice mediante sucesivas modificaciones de un modelo sencillo
de partida; a pesar de ello, la estimacién de pardmetros va a ser problematica
debido a diversos motivos, algunos de los cuales se mencionan a continuacién:

a) Cuando los indicadores ambientales muestran valores anormales, ya se
ha perturbado seriamente el comportamiento del sistema.

b) La estimacién cuantitativa puede verse afectada negativamente por la
presién de la normativa legal o por las manifestaciones de la opinion publica.

¢) Existen mucha interacciones que no pueden considerarse y puede apare-
cer un comportamiento debido al ”ruido”.

Con el fin de obtener las pautas de estructura globales en este tfpo de

problemas se tendrd que usar un algoritmo del tipo
Et == G (Et—'l: P(t))

donde se puede describir el estado espacial del sistema en el tiempo ¢ como una
funcién del estado espacial en ¢ — 1 y una actualizacién del parametro vector
en cada paso de tiempo.

Por lo tanto, parece posible que este modelo pueda implementarse medi-
ante un autémata celular ya que cada paso en el tiempo el resultado va a ser
funcién solamente del estado del sistema en el paso temporal anterior y que
evolucionard por medio de una funcién de transicién, representada en este caso

por el parametro vector.

1.3.3 Un modelo matematico tradicional

El modelo matemadtico para el transporte de contaminantes se escribe con
respecto a la funcién escalar "concentracién de contaminante”, ¢(z,y, z, t).

La concentracién se mide bien como volumen del contaminante é bien como
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unidades de contaminante por unidad de volumen del fluido (algunos ejemplos
son ppm, mg/l, nimero de Escherichia coli por litro). El modelo consiste en
una ecuacion que describe la conservacion de la masa del contaminante durante
su movimiento, suponiendo que la ley de Fick y la aproximacion de Boussinesq
son v;ilidas en el caso de flujo turbulento. Realizando un balance de la masa
que entra y que sale a través de dos secciones de un flujo unidimensional de

velocidad u tendremos

dc _dc  O(uc) 0 dc
&0 o —ax(%)'“

que en caso de contaminacién costera y en un modelo de transporte de dos
dimensiones promediado en profundidad, es decir, en un modelo de transporte

en una capa horizontal, toma la forma

oc 9(Cu)y o(cv) o oC 0 oC
ot + oz + Oy oz b AC

" \""ar) Ty \ ey

dénde D; y D, son los coeficientes de dispersién, A la degradacién bacteriana
.y U, V son son las velocidades promediadas en profundidad. Se completa el
modelo con las condiciones de contorno y la(s) fuente(s) de contaminacién.

Las soluciones numéricas de esta ecuacién en derivadas parciales de tipo
mixto (hiperbdlica + parabdlica) tienen sus mayores problemas en el control
de los errores numeéricos que entran a formar parte de la solucién en forma
de dispersién ¢ difusién numérica. Las formas explicitas de los esquemas
en diferencias finitas estdn sujetas a criterios de estabilidad expresados como
relaciones entre los pasos de discretizacién Az, At, mientras que las formas
implicitas son numeéricamente estables para todo Az e At.

En el caso lineal, se puede aproximar una ecuacién unidimensional y de-

mostrar que hay varios esquemas en diferencias finitas que pueden aproximar
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una onda de contaminacién lineal, pero ello da lugar a errores de difusién y
de dispersién que algunas veces enmascaran la solucién y ademds solamente
se encuentran soluciones para el campo lejano. Una alternativa es realizar la
descripci6n del proceso desde un punto de vista Lagrangiano en vez de Eule-
riano, ya que en este caso podremos seguir al contaminante tanto en el campo
préximo como lejano.

La descripcién Lagrangiana requiere el seguimiento continuo de todas las
particulas en que puede discretizarse el contaminante en suspensién 6 diluido,
con el objeto de calcular la concentracién local como el limite limga_g g—’g
donde Om es la masa de contaminante y 9 es el volumen de dilucién. El
numero de estas particulas es infinito (en el sentido de que se ha aproximado
idealmente el fluido por un continuo en el proceso modelizador) pero puede
ser aproximado adecuadamente mediante un ndumero finito tan grande como
lo permita el ordenador.

En una descripcién Lagrangiana los tres procesos anteriormente nombrados
se simulan de la siguiente manera: la adveccién es realizada por la velocidad
local del fluido, la cual se calcula a partir de las coordenadas de la particula de
contaminante interpolando a partir de los valores del entorno y hallando las co-
ordenadas de la particula depués de ese paso de tiempo usando la cinemética
elemental. La descomposicién, si la sustancia es no conservativa, se simula
eliminando del dominio de flujo un nimero de particulas escogido aleatoria-
mente pero relacionado con el factor de degradacién bacteriana o reaccién .
La difusién es simulada mediante un movimiento de particulaé Browniano al
azar; la correspondencia entre el movimiento aleatorio y la difusién es realista
fisicamente y su cuantificacién fue demostrada por Einstein a principios de
siglo. |

La simulacién de estos tres procesos permite seguir el devenir de un gran
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numero de particulas discretas de modo que su evolucién global se aproxima
al comportamiento del contaminante. Si se requiere conocer la concentracién
en un lugar determinado, puede calcularse a partir del niimero de particulas
que estan contenidas en un espacio fijo. A partir de la descripcién Lagrangiana
parece ser que el proceso que requiere un andlisis mas detallado es la simulacién
de la difusién.

Para describir cémo se realizaria la simulacién numérica de la difusién,
recordemos el caso unidimensional descrito por la ecuacién del calor en la

recta infinita

dc D d%c

ot 0z?
con la condicién inicial ¢ (z,0) = 6 (z — zg). La solucién c(z,t) tiene forma
Gaussiana y existe una relacién entre la varianza de esa distribucién y el coe-

ficiente de difusién

ol=2Dt

Si asumimos un gran nimero de particulas que tienen el mismo origen
en t = 0 y que realizan caminos aleatorios de longitud Az (siguiendo la dis-
tribucién binomial) en un tiempo At, de acuerdo con el teorema central del
limite se obtendrd como promedio que su posicién a lo largo del eje x sigue

una distribucién normal de varianza

t
ai = AxZE

donde igualando las expresiones de la varianza se obtiene que

Az? = 2DAt
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6 lo que es lo mismo

Az\? s 2D
(E) =U=%

ya que U puede interpretarse como la velocidad de las particulas que ejecutan
un camino aleatorio. Esta ecuacién establece una relacién entre el coeficiente
de difusién y la velocidad de las particulas que se mueven aleatoriamente; la
generacién de valores de la velocidad al azar, sujeto a ciertas hipdtesis es-
tadisticas se realiza mediante un muestreo usando el método de Monte Carlo.

La técnica Lagrangiana para simular la evolucién de la concentracién de
un contaminante tiene una importancia especial para niimeros de Péclet altos,
es decir, cuando la adveccién domina sobre la difusién; la exactitud de los
resultados aumenta conforme lo hace el nimero de particulas: sigue siendo

necesario como minimo seguir varios cientos de particulas.

1.3.4 Un modelo matematico alternativo

Partiremos de una playa que haya sufrido una gran evolucién en la cantidad
de turismo, lo que ha provocado un aumento en la contaminacién de origen
humano. Asi, habra habido principalmente un aumento de los residuos de ori-
gen doméstico pero ademas el aumento en el nimero de visitantes habrd hecho
aparecer en la zona costera préxima un gran nimero de industrias derivadas
del turismo que antes no existian; algunos ejemplos serian las de hosteleria,
ocio en el mar, construccién , alimentacién y transporte que a su vez van a
producir gran cantidad de desechos que finalmente acabaran en el mar.
Supondremos que siendo la costa (mar y playa) el principal motivo del
aumento de poblacidn, las aguas residuales no se verterdn directamente al mar
y si se hace, lo sea en areas alejadas de la playa; la tendencia actual es que
tras un tratamiento adecuado de depuracién, se hagan llegar al mar por medio

de un emisario submarino que se adentrard la distancia precisa para evitar la
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contaminacién de las aguas de bano.

Como ya se menciond anteriormente, un sistema de ecuaciones en derivadas
parciales de tipo parabdlico expresara la variacién temporal de la calidad del
agua (concentracién de contaminante) y de la calidad de la playa (buen uso del
suelo) y el segundo miembro de cada ecuacién estars formado por dos términos.
Asi, en el caso del mar el primer término correspondera a la adveccién, que al
ser el transporte debido al movimiento medio del fluido seré la velocidad por
el gradiente de concentracién, y el segundo representara la difusién molecular
que seguird una ecuacién proviniente de las leyes de Fick, que consiste en el
producto de la difusividad por la laplaciana de la concentracién; es evidente que
tanto la velocidad del fluido como la difusividad no se mantienen constantes
en el fluido, aunque como se apunté antes, conviene tomar la difusividad como
una constante.

Ahora bien, debido a la canalizacién de las aguas residuales, la evolucién
del buen uso del suelo va a venir dado por la cantidad de contaminante que
se vierte al mar. Es decir, que originariamente cuando se pasa de una playa
virgen a una playa de uso frecuente, se puede analizar el asentamiento de
la poblacién y la repercusién que su asentamiento tiene en la cantidad de
contaminante vertido (tal serfa el caso al inicio del turismo en la playa de
Maspalomas aunque entonces las aguas residuales no estaban canalizadas y su
vertido se hacia incontrolada e indiscriminadamente). Hoy dia, la variacién
del uso de la playa es estacional tanto en su cantidad de poblacién como en el
tipo de uso (diario, apartamento alquilado, fordneos 6 nacionales..) y por lo
tanto la calidad de uso del suelo ya no vendra representada directamente por
la variacién del ndmero de usuarios de la costa sino a través de la variacién
en la cantidad diaria de vertidos y en el tiempo y la frecuencia de dichos

vertidos. Por lo tanto, la ecuacién de variacién de la calidad del suelo va a
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substituirse por la variacién de la cantidad de contaminante vertido, la cual
serd introducida en la ecuacidn de adveccién-difusién para el mar como una
condicién inicial si es un vertido puntual y que puede reinicializarse en cada
paso de tiempo 6 cada cierto periodo si el vertido es conﬁinuo 6 a pulsos.

En una ecuacién de reaccién-difusién que modeliza un vertido de contami-
nante al entorno marino, el término de reaccién representa la desaparicién de
particulas de contaminante debido a los diferentes procesos fisicos, quimicos
y bioldgicos. La degradacién bacteriana es el fenémeno que hace desaparecer
la mayor parte del contaminante y se mide normalmente mediante un indice
llamado Tgo—periodo que es necesario para desactivar el 90% del nimero ini-
cial de organismos— aplicado a la contaminacién representada por el niimero
de coliformes totales y fecales por cada 100 ml de agua. Si bien este indice
depende de varios pardmetros (insolacién, temperatura, salinidad, etc.) y por
lo tanto sufre una variacién estacional, en este modelo se va a considerar cons-
tante por encontrarnos en una zona subtropical en la que la insolacidn solar
es alta durante todo el afio (BOE nim.178, 27/7/93). El uso de los valores
de coliformes como indicadores de bacterias para cuantificar el grado de con-
taminacién por material fecal de las aguas naturales est4 justificado debido a
las altas densidades de organismos de este tipo que se encuentran en las aguas
residuales y a su facilidad para contarlos; por lo tanto, sirven para definir la
calidad de las aguas de bafio segiin los requerimientos microbiolégicos de la CE
[60]. Por ello, cuando en este trabajo se hable de contaminante nos referire-
mos al niimero de coliformes fecales y totales, ya que son éstas algunas de las
medidas que se toman mensualmente en las playas para garantizar la calidad
del agua (BOE nim.167, 13/7/88).

Es evidente que la probabilidad de desaparicién de una particula de con-

taminante serd mayor cuanto mas alejada esté del punto de vertido, si bien esa
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probabilidad vuelve a hacerse mas pequena si la particula ha viajado durante
mucho tiempd. Por lo tanto el factor de degradacién bacteriana dependera de
la distancia y/o del tiempo recorrido, considerando que esta dependencia sigue
una distribucién normal.

Sea por lo tanto la ecuacidn no lineal del tipo reaccién-difusién para el mar,

0Cm

con ¢ = cm(&my &) ¥ Dm = Dy (&m, &) definidas como funciones de conjunto
en dominios disjuntos §2; del plano R2.

La simulacién de esta ecuacién se va a intentar realizar construyendo un
autémata celular de tipo gas reticular que sea capaz de reproducir el compor-

tamiento macroscépico esperado de una ecuacién de ese tipo.
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Capitulo 2

Introduccién a los modelos de
automatas celulares en
hidrodinamica: Gases

reticulares

2.1 Teoria general de autématas para fluidos
ideales

Las ecuaciones en derivadas parciales han sido, cldsicamente, la base de los
modelos matemadticos para sistemas continuos, como los fluidos. Solamente en
circunstancias bastante simples se pueden encontrar soluciones matemaéticas
exactas para estas ecuaciones, por lo que la mayoria de los estudios actuales
sobre dindmica de fluidos se centran en simulaciones realizadas en ordenadores
digitales mediante aproximaciones discretas de las ecuaciones en derivadas par-

ciales originales.
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Las redes de autématas celulares pueden considerarse como una apro-
Ximacién alternativa para modelizar fluidos y otros sistemas continuos. Sus
celdillas constituyentes bésicas son discretas y son por lo tanto ideales para
simulaciones en ordenadores digitales; un nimero alto de estas celdillas puede
reproducir un comportamiento global que representa algo continuo. Asi, es-
cogiendo adecuadamente las reglas de evolucién de cada celdilla individual, el
comportamiento global obtenido deberia seguir el descrito por las ecuaciones
en derivadas parciales para fluidos [78].

Las redes de autématas celulares para fluidos son modelos idealizados que
representan el movimiento y colisién de las particulas microscépicas del fluido.
Como se debe de esperar de la segunda ley de la termodindmica, las configura-
ciones dadas de particulas se aleatorizan rapidamente y se puede considerar que
alcanzan alguna forma de equilibrio. Dentro de este equilibrio resulta adecuado
describir las configuraciones simplemente en forma de probabilidades que de-
penden de unas pocas cantidades microscépicas—como pueden ser el momento
~ y el niimero de particulas—y que se conservan en la interacciones microscépicas
entre particulas. Dichas cantidades macroscépicas promediadas cambian muy
lentamente en relacién con la tasa de interacciones entre particulas. Debido
al comportamiento de las ecuaciones di'ferenciales, éstas se pueden obtener a
partir de las ecuaciones de transporte para la dindmica media de particulas
microscépicas.

La descripcién del comportamiento hidrodindmico a partir de la dindmica _
microscépica nunca ha sido enteramente rigurosa, y las redes de autématas
celulares pueden considerarse como un ejemplo simple en el que tanto las
hipétesis necesarias como las aproximaciones efectuadas pueden estudiarse en
detalle. El soporte para llegar a las conclusiones proviene de las simulaciones

explicitas de los modelos de autématas celulares para fluidos y de la com-
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paracion de los resultados con los obtenidos experimentalmente. Un ejemplo
ilustrativo es la difusién; a nivel microscépico, la difusién surge como conse-
cuencia de los movimientos de particulas al azar y solamente son necesarias
reglas simples para reproducirla mediante un autémata celular. La obtencién
de la ecuacién de difusién requiere que se conserve el nimero de particulas
Pero no es necesario que se conserve su momento total; lo que se debe realizar,
precisamente, es una aleatorizacién de las direcciones de las particulas en cada
nodo, tal como se describe en [79]. De este manera se puede pensar pensar
en modelos de autématas celulares para simular la solucién de la ecuacién de
difusién, que a su vez permite llegar a un método de relajacién para resolver
ecuaciones como la de Laplace, Poisson o parecidas. Siempre que la base fisica
de las ecuaciones en derivadas parciales conlleve un gran ntimero de particulas
u otros componentes con interacciones locales, se puede esperar encontrar un
modelo efectivo de autémata celular.

A nivel teéricb, los modelos de fluidos basados en autématas celulares
pueden analizarse con los mismos métodos de mecanica estadistica usados
para obtener las ecuaciones de Navier-Stokes de la fisica de fluidos a par-
tir de la dindmica microscépica de las moléculas reales [80]. Estos modelos
pueden aproximarse usando la teoria cinética para hallar ecuaciones de trans-
porte para las densidades medias de las particulas con una direccién y posicién
particular: en el limite hidrodindmico, estas densidades medias microscépicas
se aproximan mediante un desarrollo de Chapman-Enskog en términos de las
densidades y velocidades macroscépicas del fluido. Las ecuaciones resultantes
para estas cantidades microscépicas se corresponden con las ecuaciones habi-
tuales de Navier-Stokes pero, al igual que para un fluido real, el modelo de
autémata celular contiene correcciones definitivas de mayor grado que, sin em-

bargo, no aparecen en las ecuaciones de Navier-Stokes. Ello se debe a que la
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sencillez de los modelos a base de autématas celulares hace posible obtener
adicionalmente correcciones de orden més alto que las proporcionadas por las
ecuaciones de Navier-Stokes para los fluidos continuos que provienen de un
desarrollo de hasta orden 2 y por lo tanto solamente son adecuadas cuando
el médulo de la velocidad es mucho més bajo que la velocidad del sonido
(c), es decir, infrasénico' [78]. Ademas, los métodos analiticos proporcionan
solamente valores aproximados para pardmetros como la viscosidad, ya que
los valores exactos deben ser obtenidos mediante simulaciones explicitas en el
ordenador.

Las descripciones estadisticas de los modelos de fluidos mediante un auté-
mata celular se asemejan a las aproximaciones mediante diferencias finitas
explicitas para las ecuaciones en derivadas parciales; en ambos casos, a cada
lugar de una rejilla se adjudica un valor de una variable continua que describe
la densidad y velocidad media del fluido en ese punto. Cuando se realizan
calculos mediante el método de diferencias finitas, la variable se suele represen-
tar directamente como un nimero en coma flotante; en el método del autémata
celular, la variable puede ser vista mediante una representacién probabilistica
o estadistica.

De acuerdo con el desarrollo normal de la mecanica estadistica, una des-
cripcién estadistica del autémata celular de un fluido puede obtenerse como
una media sobre un conjunto de configuraciones posibles de particulas mi-

croscopicas; en la préctica, se sigue la evolucién de una sola configuracién

! Cuando estemos en un regimen supersénico (7 /¢ > 2), los choques se hacen tan fuertes
y finos que no pueden aplicarse en detalle las descripciones continuas de los fluidos fisicos;
y en estos casos la estructura de los choques solo puede ser encontrada aparentemente
considerando una dindmica de particulas explicita. Sin embargo, si tenemos un regimen
de flujo transénico ("U) ~ c) pueden usarse las ecuaciones continuas pero habra que realizar
correcciones sobre las ecuaciones habituales de Navier-Stokes. Un tipo de correccién puede
hallarse, en principio, manteniendo los términos de orden O(v®) y mayores en el desarrollo
de Chapman-Enskog.
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microscopica especifica. Sin embargo y siguiendo una hipétesis fundamental
de la mecdnica estadistica—la teoria de la ergodicidad—, se espera que unas
medias espacio-temporales apropiadas de esta configuracién especifica dardn
resultados parecidos a los que se obtendrian haciendo la media de todo el
conjunto de configuraciones posibles.

Esta interpretacién permite una comparacién entre autématas celulares y
aproximaciones discretas de ecuaciones en derivadas parciales; en este dltimo
caso las variables representan propiedades medias conjuntas y se sigue su
evolucién con precisidn, mientras que en el caso de autématas celulares se con-
sidera el conjunto solamente en un momento dado y se obtienen las propiedades
macroscépicas como medias explicitas de variables microscépicas. Si se consi-
deran validas las hipétesis fundamentales de la Mec4nica Estadistica, se espera
que el método de las redes de autématas celulares no sea menos eficiente que
el método de diferencias finitas porque mucha de la informacién usada en
el caso de diferencias finitas es sin duda irrelevante para el comportamiento
macroscépico de interés.

Para definir un autémata, la primera discretizacién necesaria es la del
tiempo; de aqui en adelante el tiempo deja de ser una variable continua, como
ocurre normalmente en Fisica, y se subdivide en intervalos de tiempo idénticos
que se numeran de 1 4 n. Las variables representadas por los autématas se
actualizan en cada intervalo de tiempo y entonces parece correcto represen-
tar el tiempo mediante ndmeros enteros ¢ ={0,1,2,3,...,n,...}. La segunda
operacion de discretizacién es reemplazar las variables continuas y las ecua-
ciones diferenciales por autématas de estado finito. En Computacién, para
definir un autémata se necesitan 3 conjuntos discretos:

1. El conjunto de entradas i, I

2. El conjunto de estados internos s, S 'y
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3. El conjunto de salidas o, O,

y dos aplicaciones:

1. La funcidn de cambio de estado S(i,s), que es una aplicacién de la
entrada y el estado en el tiempo ¢ en el nuevo estado en el tiempo t+1, y

2. La funcidn de salida O(i,s), que es una aplicacién de la entrada y el
estado en el tiempo ¢ en la salida en el tiempo ¢+1.

En el caso general puede haber muchas entradas, estados internos y salidas
y por lo tanto S'y O serdn funciones de los vectores i, s y o; lo importante es
que estas variables deben ser discretas y por lo tanto pueden ser representadas
por enteros 6 grupos de enteros. Asi, k es el nitmero de entradas posibles
de un autémata y es lo que se conoce por conectividad de entrada de ese
autémata [73].

La definicién anterior de autémata puede simplificarse usando los conjuntos
de entrada y salida y definiendo una funcién de transicidn que calcule la salida
en el tiempo t+1 como funcién de las entradas y en algunos casos también del
estado interno (es decir, la salida) en el tiempo ¢; otra simplificacién es suponer
solamente 2 eétados (0 y 1 por ejemplo) como es el caso de los autématas
binarios. Algunos autématas binarios conocidos son los que utilizan el algebra
de Boole con funciones de transicién l6gicas del tipo AND, OR y XOR 6 los
autématas llamados de umbral en los que la funcién de cambio de estado viene

definida por

z(t) =Y

Zzjj(t*l)—e]

en donde Y es la funcién de Heaviside (que es igual a 1 si el argumento es
mayor 6 igual que 1 y 0 en los demds casos). La suma se calcula sobre todas
las entradas dadas por j, T} es el peso de la entrada j y la funcién de cambio

de estado es una funcién de Boole que estd determinada por la forma en que
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se escojan los pesos T; y el umbral ©.

Las redes de autématas pueden ser consideradas como sistemas de ecua-
ciones diferenciales que han sido simplificadas mediante discretizacién. La
discretizacion en el tiempo corresponde a una transformacién de la ecuacidén
diferencial en una ecuacién de diferencias finitas de forma que %’f =f(z,y) se
transforma en z(t + 1) = z (¢t) + f (z (¢), y (¢)). El siguiente paso consiste en
reemplazar todas las variables reales z e y por variables binarias o autématas.
El operador 1+f de la ecuacién en diferencias finitas se transforma en una
funcién de cambio de estado booleana del autémata z con dos entradas z e .

Las redes de autématas celulares aplicadas a la modelizacién de la hidrodi-
ndmica de fluidos se conocen generalmente como autématas de gas reticular o

AGR (lattice gas automata o LGA en la literatura inglesa).

2.2 Modelos de gas reticular en fluidos simples

En estos modelos, el término gas reticular representa un sistema de particulas
que se mueven de un lugar a otro de una red regular con velocidades predeter-
minadas elegidas en un conjunto finito pequeno de posibles velocidades. Este
tipo de gas reticular representa de alguna forma una generalizacion de los mod-
elos clésicos de gases reticulares usados, por ejemplo, en los modelos tedricos
de la transicién liquido-gas [64]. La mayor diferencia existente entre los nuevos
modelos de gases reticulares, comparados con los clasicos, es dindmica, ya que
en los nuevos modelos existe una conservacién explicita de momento, por lo
que se podran obtener ecuaciones hidrodinamicas del movimiento. Ello hace
que los modelos de gases reticulares que conservan el momento sean de interés
tanto en hidrodindmica como en mecanica estadistica.

Desde el punto de vista hidrodinamico, ;qué conlleva el hecho de que se

conserve el momento en los gases reticulares? Simplemente, que se deben
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discretizar simultdneamente el espacio, el tiempo, la velocidad y la densidad.
La discretizacién del espacio y el tiempo es una practica habitual cuando se
buscan soluciones numéricas al resolver, por ejemplo, ecuaciones en derivadas
parciales mediante el método de las diferencias finitas. La discretizacién de
las velocidades es menos usada, siendo Broadwell quien primero la desarrolld
pdra flujos hidrodindmicos, construyendo en 1964 un modelo para encontrar
soluciones exactas a una ecuacién de Boltzman que describia ondas de choque;
su modelo era de velocidades discretas y continuo en espacio, en tiempo y en
densidad [10].

El primer modelo con discretizacién de las velocidades usado en mecdnica
estadistica fue propuesto por Kadanoff y Swift en 1968 [45] creando una versién
del modelo clésico de Ising en un intento de demostrar la posibilidad tedrica
de la divergencia de los coeficientes de transporte cerca del punto critico.

El modelo clasico de Ising consiste en una reticula regular cuyos nodos
estan ocupados por ”spins” o elementos que pueden visualizarse como pequefios
imanes que, al contrario de la particulas de un gas, ocupan posiciones fijas.
Lo tnico que varfa es su orientacién en el espacio [67]; ademds poseen un
momento magnético que puede orientarse en dos sentidos opuestos en su caso
general, s; = 4+ o — en el eje de ordenadas, para ¢ = 1,..., N. Los "spins”,
al comportarse 4como pequenos imanes, deberan ejercer fuerzas entre ellos en
funcién de sus orientaciones, de las distancias y de la naturaleza del medio
en el que estdn; en el caso de los sistemas Ising la analogia con los imanes
se mantiene pero el acoplamiento se efectia segiin consideraciones bastante
abstractas, ya que no se tendrdn en cuentan las fuerzas a gran distancia y,
por lo tanto, solamente existe interaccién entre los ”spins” inmediatamente

adyacentes. La energia de un sistema de Ising queda descrita por
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vJ >0, H= —JE’SZ'SJ' — HuXs;

donde la prima sobre la primera suma significa sumar sélo sobre los primeros
vecinos y 4 es el potencial quimico [49]. La solucién exacta en dos dimensiones
fue elaborada por Lars Onsager en 1944 obteniendo que el modelo posee una
transicién orden-desorden a una temperatura critica T, = 2.269J/kp siendo kp
la constante de Boltzmann. Para temperaturas por debajo de la critica aparece
una magnetizacién espontdnea incluso en ausencia de un campo exterior H.

En el modelo desarrollado en mecénica estadistica, los ”spins” positivos
actuaban como particulas con momento en las cuatro direcciones del espacio
(en el caso de una reticula cuadrada) y los "spins” negativos actuaban como
agujeros. Se permitia que las particulas colisionaran unas con otras o que cam-
biaran sus poéiciones con los agujeros, pero solamente si la energia (basada en
las interacciones de Ising con el entorno inmediato) y el momento se conserva-
ban exactamente. Fue un modelo puramente analitico obtenido discretizando
en una ecuacién maestra el espacio, las velocidades y las densidades, pero
siendo continuo en el tiempo. Se obtuvo un resultado nuevo y muy interesante
ya que a pesar de ser un modelo simple, demostré que se podia llegar de la
dindmica a la hidrodindmica a través de la existencia de ondas sénicas.

El primer modelo totalmente discreto en hidrodindmica fue introducido poi‘
primera vez por Hardy et al. en los afios 70 (conocido por el acrénimo de sus
autores como modelo HPP) y consistia en particulas iguales que se movian de
un lado a otro en una red cuadrada en tiempo discreto, conservando después
de cada choque el nimero de particulas y el momento [33][34]. Su objetivo no
fue la simulacién hidrodindmica a gran escala, sino estudiar temas de interés

en mecdnica estadistica, como pueden ser la ergodicidad o la divergencia de los
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coeficientes de transporte en dos dimensiones; usaron el modelo més sencillo de
dindmica molecular y sus resultados fueron notables por el grado de acuerdo
entre las predicciones tedricas de las propiedades de transporte del modelo y los
resultados empiricos obtenidos en sus simulaciones numéricas. El problema de
este modelo radicaba en sus pocas aplicaciones porque su limite hidrodinamico
era anisotrépico, lo que era consecuencia de las restricciones impuestas por
suponer una red cuadrada; hasta 1986 no se dieron cuenta de que la forma
de la red producia anisotropia y fueron Frisch et al. [23] (modelo FHP) los
que extendieron el modelo de Hardy usando una red triangular, lo cual fue
suficiente para lograr una hidrodinamica isotrdpica.

Generalmente, las simulaciones por ordenador de los gases reticulares han
sido realizadas para verificar predicciones tedricas sobre el comportamiento de
los modelos o para explorar nuevas areas de la hidrodindmica y de la mecanica

estadistica.

2.3 Descripcion de un autémata de gas reti-

cular

La idea fundamental de los gases reticulares consiste en sustituir la descripcién
molecular por una descripcién mediante unas ” pseudo-particulas” de didmetro
nulo que se desplazan sincrénicamente a lo largo de las aristas de una reticula
geométrica regular con velocidades que pertenecen a un conjunto discreto.
Sincrénico quiere decir, que si todas las particulas estan inicialmente sobre los
nodos de la reticula, existe un tiempo dado (el tiempo de propagacién) al cabo
del cual todas las particulas estardn de nuevo sobre los nodos de la reticula.
Por lo tanto, la particulas solamente pueden encontrarse sobre los nodos de la

reticula a intervalos de tiempo regulares, en que tendran lugar las colisiones
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que definen la idea de gas.

La descripcién completa de un gas reticular requiere que se definan los
siguientes conceptos:

e la geometria de la reticula, que determina el conjunto de posiciones
posibles e implica una discretizacidn del espacio.

¢ las propiedades fisico-quimicas de las particulas presentes en la reticu-
la. En la mayoria de los modelos solamente interviene en la dindmica la masa
de las particulas y a menudo es la misma para todas las particulas. Sin em-
bargo pueden crearse modelos que contengan particulas de masa diferente [12],
de tipo quimico diferente [17] o que posean propiedades electromagnéticas [35],
(14], [15].

¢ las reglas de desplazamiento entre los nodos de la reticula para cada
tipo de particula. El conjunto de estas reglas —combinado con los datos del
tiempo de propagacién y la geometria de la reticula— determina las veloci-
dades de las particulas y su impulso.

¢ las reglas de colisién, que deben de conservar las cantidades fisicas lo-
cales y sélo esas para evitar la creacién de invariantes no fisicos. La posibilidad
de un equilibrio termodindmico est4 ligada a la existencia de colisiones y son
estas ltimas las que van a determinar el conjunto de coeficientes de transporte
y por tanto una aproximacion a estados de equilibrio. Las colisiones son pura-
mente locales, tienen los mismos invariantes que el grupo finito de velocidades
y pueden conservar la masa, el momento y la energia.

Existe una simplificacién suplementaria muy 1til si se desea que las si-
mulaciones de la evolucién de un gas reticular sean lo més eficaces posibles:
se impone un principio de exclusién impidiendo la presencia simultdnea
de varias particulas con la misma velocidad en el mismo nodo. No es una

exigencia fundamental pero tiene varias ventajas:
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- Permite representar la presencia o la ausencia de una particula sobre
cada canal mediante una sola cifra binaria o bit que unicamente tomara los
valores 0 6 1. Cada nodo de la red no estd afectado por lo tanto méas que por
un nimero finito de estados y las operaciones de colisién pueden efectuarse
exactamente con la ayuda de un pequefio numero de operaciones lgicas o
consultando una tabla. De hecho, las colisiones se escogen, evidentemente,
de manera que satisfagan el principio de exclusién no introduciendo jamss la
presencia de mds de una particula en un canal de la reticula. Se trabaja por
lo tanto con un estado que tiene una palabra de b bits correspondientes a los
canales existentes en cada nodo.

- Es también el principio de exclusién el que permite utilizar las redes
de autématas para realizar las simulaciones de los gases reticulares. Si no
existiera, las poblaciones de particulas por canal podrian tomar valores arbi-
trariamente grandes, lo que necesitaria la utilizacién de niimeros reales para
representarlos en memoria durante las simulaciones, lo que a su vez implicaria
un coste de memoria de hasta 64 veces mas. Luego, introduciendo el prin-
cipio de exclusién evitamos medidas de desbordamiento por acumulacién de
particulas asi como la posibilidad de errores de redondeo a lo largo de los
célculos.

- El hecho de que los calculos de evolucién sean exactos por trabajar con
operaciones logicas sobre bits implica que las simulaciones de gases reticulares
que incluyen un principio de exclusién son absolutamente estables y no poseen

inestabilidades numéricas.

2.4 Propiedades generales de los AGR

Para definir con mas precisién los modelos de gases reticulares, tendremos que

usar algunas propiedades geométricas de las reticulas (en general de una a
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cuatro dimensiones) en las que estdn definidos. Concretamente, en el caso de
estos modelos y dentro del campo de las redes cristalograficas, nos centraremos
en la teoria de las reticulas regulares de Bravais.

El término reticula denota un conjunto, generalmente equidistribuido, de
puntos aislados £ en un espacio de D dimensiones R?y se define el entorno
de un punto de £ como un conjunto de puntos de la reticula ”préximos” al
dado elegidos seglin una regla claramente definida. Una reticula de Bravais
es aquélla que es invariante ante una traslacién que lleve cﬁalquier punto de £
sobre cualquier otro. Puesto en ecuaciones, hacemos que T, sea una traslacién

del vector u en el espacio, escribiendo la definicién

TooyL =L (2.1)

para cualquier par (z,y) de puntos de £. Una reticula es periddica si es in-
variante bajo un grupo de traslaciones. Puede probarse que en un espacio
de D dimensiones, las reticulas de Bravais son aquellas reticulas periédicas
generadas por combinaciones lineales de D vectores independientes % con
coeficientes n; enteros (positivos o negativos) que forman el grupo de puntos
My + ... + npup.

Las reticulas de Bravais se distinguen por sus propiedades de simetria. El
grupo de simetrias puntuales, G, de una reticula es el grupo de las transforma-
ciones congruentes (o isometrias) que a) dejan fijo un punto de la reticula y b)
dejan la reticula globalmente invariante. Existe siempre un pequefio conjunto S
de nodos vecinos invariante bajo el grupo de simetria G y que definen un grupo
de vectores generadores. Este grupo de vecinos o entorno forma un poligono
—sl se trabaja en dos dimensiones— del que la reticula toma su nombre, de
ahi que tengamos reticulas monoédricas, cuadradas, rectangulares y hexago-

nales. Si se trabaja en tres dimensiones se tiene un poliedro y en cualquier
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otra dimensidn se obtiene un politopo [19]; es obvio que G es también el grupo
de simetria del politopo asociado con la reticula. Luego, una reticula regular
de Bravais es una reticula de Bravais en la que el conjunto S es un politopo .

Para definir un gas reticular se necesita una reticula regular de Bravais
D-dimensional £ en la que todos los vectores géneradores tienen la misma
longitud. Cada nodo de esta reticula puede ser representado como una com-
binacién lineal de coeficientes enteros de D vectores generadores. La regular-
idad de la reticula es muy importante para tener las propiedades de isotropia
necesarias para reproducir el comportamiento de la mecénica de fluidos. La
conexion entre la simetria de la reticula y la isotropia a gran escala puede obten-
erse de Rothman y Zaleski [63], donde demuestran que en las reticulas regulares
de Bravais se satisfacen todas las hipdtesis de simetria tensorial necesarias
para la obtencién de la hidrodindmica de los gases reticulares sin isotropia;
incluso prueban que algunas otras reticulas también producen hidrodindmica
con isotropia. La busqueda de la isotropia motiva la restriccién de todos los
desarrollos a reticulas regulares de Bravais; de entre las 5 posibles reticulas de
Bravais en dos dimensiones, solamente las reticulas cuadradas y hexagonales
son regulares.

En los modelos donde todas las particulas tengan el mismo médulo de
velocidad, lamaremos ¢ a los vectores que unen un nodo con los del conjunto

—_

de vecinos mads cercanos o entorno S, los vectores ¢/ poseen propiedades de

simetria que son importantes en el cdlculo de diversas cantidades.

La posicién 7 de un nodo serd, por lo tanto, un vector con D componentes

T={ra} = (r1,...,7p). (2.2)

y se utilizardn indices griegos para representar las componentes espaciales de

los vectores de RP.
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Las particulas se consideran de masa 1, y como existen b canales por nodo,
estan afectadas de alguna de las velocidades ¢ (siendo 7 = 0,1,....,.b—1 o
i =1,...,b); también pueden existir particulas con velocidad nula por motivos
de implementacién, por lo tanto, en general serd: b = b, + b, donde m
representa el nimero de particulas méviles y 7 el de particulas en reposo.
La ocupacién de un canal vendrd dada por la presencia de una particula
en dicho canal, que le hard tomar el valor 1, ya que en caso contrario estard
a cero. También pueden anadirse otras caracteristicas a las particulas, tales
como color, especie quimica, etc... .

Se asume ademds que existe un conjunto de b vectores velocidad & de
médulo | €| con componentes espaciales Gia(a = 1, ..., D) que debe satisfacer
algunas propiedades mas:

e Cada subconjunto admisible del conjunto de velocidades posee el mismo
grupo de simetria que la reticula. Ello significa que para todo par de veloci-
dades & y 67 de la misma familia, es decir, con el mismo médulo, existe una

T en E;} Reciprocamente, la imagen, bajo

isometria G€ G que transforma
toda isometria de la reticula, de cualquier velocidad ¢ del conjunto de veloci-
dades permitidas debe pertenecer al mismo conjunto. Es decir, que para cada
par (&, E?) existe un elemento en el grupo ”cristalografico” G de isometrias
que mantiene globalmente el conjunto de vectores velocidad que realiza la apli-
cacién de ¢ en 24

e Para todo punto 7 de la reticula, todos los primeros vecinos de 7 sobre

la reticula son de la forma

T+e, = |dl=1 (2.3)

siendo 7 el tiempo de propagacién sobre la reticula, que se tomara como

unidad de tiempo.
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e El conjunto de las velocidades es suficientemente simétrico alrededor de
cada velocidad particular. Esta propiedad se puede expresar de la forma si-
guiente: para una velocidad particular ¢, sea G; el subgrupo del grupo G

% invariante ¥ por lo tanto también deja globalmente

de isometrias que deja
invariante el hiperplano II; ortogonal a @. Se imponen las propiedades sigu-
lentes:

(¢) No existe ningin vector no nulo que pertenezca a II; que sea invariante
ante la accién de todos los elementos de G;.

(#) Las tnicas transformaciones lineales definidas en el subespacio II; que
conmutan con todos los elementos de G; son proporcionales a la identidad.

Se verifica fécilmente que las propiedades anteriores se cumplen para cada
uno de los modelos de gas reticular, segtin la demostracién de [24]. Es necesario
introducir a continuacién una propiedad geométrica muy 1til para el célculo de
cualquier tensor en el espacio descrito por la red £: la invariancia con respecto
al grupo G de isometrias, una forma débil de isotropfa. Un tensor de rango p,
T= {Tal,_,ap} es invariante en G si es invariante para toda isometria de G. Un
grupo de b tensores de rango p, {T = {Tal_.,ap} ;2=0,...,b— 1}, es invariante

?3 en ?:7, transforma T; en T;.

en G si toda isometria de G que transforma

A partir de las 3 condiciones anteriormente descritas sobre la invariancia
por G, se pueden probar las siguientes propiedades de transformacién, cuya
demostracién viene dada en [24]:

1.- Invariancia de paridad. El grupo de vectores velocidad es invariante
bajo la reversibilidad espacial.

2.- Todo conjunto de b vectores invariantes {7;} en G toma la forma
= cpiﬁ donde los ¢; dependen solamente del médulo de la velocidad &
correspondiente y no de su direccién.

3.- Todo conjunto de b tensores de rango 2 invariantes por G es de la forma

60



Tiop = wzc?i(?fg) + xidap donde los 9; y x; no dependen més que del médulo de
la velocidad ?Z correspondiente y no de su direccidn.

4.- Todo tensor de rango 2 invariante bajo G es isétropo. Esta propiedad -
es consecuencia de la anterior porque el tensor T; es independiente de i.

9.- Todo tensor de rango 3 invariante por G es nulo. Esto se debe al hecho
de que sobre una reticula de Bravais, a toda direccién ¢ le corresponde una
direccién opuesta —¢;. El tensor debers ser invariante por la reversibilidad
del espacio, por lo tanto tendra que ser nulo.

6.- Si se define el momento de orden p de las velocidades microscépicas
como Y., E;z cl_a;, se observa inmediatamente que todos los momentos de
orden impar son nulos debido a la invarianza de ¢ frente a la reversibilidad
del espacio. El momento de orden 2 es isétropo por la propiedad 3. Cuando
el conjunto de velocidades C; no contiene mas que by, velocidades no nulas de

médulo ¢ (cualquiera que sea el niimero b, de velocidades nulas), se tiene que

Y, CiaCie = b2, lo que implica que
by c?
—— _ m
CiaCig = —5aﬁ-
2 D

No ha sido posible obtener hasta nuestros dias una expresién simple para
el momento de velocidades de orden 4 a partir de las condiciones impuestas a

.

2.5 Reglas de evolucién de un AGR

El estado microscopico es el fundamental en el estudio de un sistema. En un
gas reticular, a cada nodo de la reticula le atribuimos una palabra binaria de b
bits en el que cada bit se corresponde con la presencia (1) o ausencia (0) de una

particula correspondiente a la ocupacién de los canales de velocidad, y se toma
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|?( = 1 por simplicidad. El estado de cada nodo 7 €L se representa mediante
un conjunto s (7) = {s; (7); i=0,...6— 1} que puede descomponerse en
varias poblaciories; asi por ejemplo, pueden existir dos especies diferentes (en
color, composicién quimica, etc..) de particulas, e y, y entonces habria que

definir para cada nodo los conjuntos siguientes:

z(T)={z:(7); i=0,..,6 =1} e y(F) = {w: (7); i=0,..,b— 1}

es la realizacién de cada estado y por lo tanto describe la ocupacién de cada
lugar por una particula, independientemente de la especie que sea.

La evolucién temporal consiste en una serie de secuencias en 2 etapas y
cada secuencia forma un paso de tiempo que se considera unitario y se conoce
por tiempo caracteristico.

(i) La primera etapa es la de propagacién en la que se realiza una apli-

cacién P que satisface la ley

n(T + 7 t+1) =n(7,t) (2.4)

(ii) La segunda etapa es la de colisién o distribucién en la que un nodo
puede cambiar su estado siguiendo algunas leyes como la conservacién de la
masa y del impulso; por lo tanto hay una redistribucién de las ocupaciones de
los canales. La etapa de colisién se considera instantanea, sin paso de tiempo,
luego las dos etapas se consideran realizadas en un solo paso de tiempo. Todas

las transiciones posibles s — s’ tienen una probabilidad A(s — s') > 0,
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independientemente del tiempo y de la posicién, y estdn ademds normalizadas

al:

Vs, S A(s—s)=1 (2.5)

A puede considerarse como una matriz 2° x 2° en la que todos los elementos
no nulos representan las transiciones posibles de un estado s a otro estado s’
y que debe cumplir las siguientes condiciones:

e Leyes de conservacién: Las tinicas cantidades conservadas en las col-
isiones son el nimero total de particulas de cada especie y el momento
total o impulso. Si n; es el nlimero de particulas en el estado de entrada y n!

el nimero de particulas en el estado de salida, se cumple que:

Z n; = Z n; ' (2.6)

Yonw =3 nd (2.7)
En otras palabras, si para cualquier conjunto de niimeros {a;} se cumple
que
b—1 b—1
Vs, Vs, |A(s = )| #0, D osia; =) sia; (2.8)
=0 1=0
0 que
Vs, Vs, d(si—s)A(s—=8)a;i=0 (2.9)

i
ello implica que los {a;} son combinaciones lineales de 1 para los valores de i
correspondientes a las particulas X, de 1 para los valores de i correspondientes
a las particulas Y, y de todas las componentes de la velocidad ¢ correspon-

diente.
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e Las reglas de la colisién son invariantes para toda isometria de la

reticula que preserve el conjunto de velocidades, lo cual se expresa como

Vs, V', VG G, A(G(s)=G())=A(s— ) (2.10)

e Las probabilidades de transicién verifican el balance semidetallado

que se escribe como

Vs, D A(s—= ) =1, (2.11)

y nos expresa que la probabilidad de cada configuracion es conservada por las
colisiones, es decir, que el despoblamiento de una configuracién debido a las
colisiones (3, A(s — s') = 1) es exactamente compensado por el poblamiento
debido a las transiciones (>, A(s’ — s} = 1) que provienen de todas las otras
configuraciones. La condicién de balance semidetallado es una forma débil y
menos restrictiva del ”balance detallado” —que se expresa como A(s — §') =
A(s' = s)— y que corresponde a una reversibilidad estadisticamente rigurosa
de las colisiones. Dicho en otras palabras, el balance detallado estipula que
las colisiones que modifican una configuracién de estado s en otra de estado
s', tienen lugar con la misma probabilidad que las colisiones que producen la
transicién inversa. Es un hecho importante que el sistema fisico cuyo modelo
se est4 analizando pueda alcanzar un equilibrio y que una vez que lo alcance,
lo conserve. La condicién de balance detallado es suficiente para asegurar la

existencia de un estado de equilibrio.

2.6 Dinamica Microscopica

El comportamiento macroscépico de los modelos de gases reticulares se analiza

describiendo primero la evolucién temporal microscépica mediante ecuaciones
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microdindmicas en forma matemaética. Estas ecuaciones vienen a jugar el papel
de las ecuaciones de Hamilton en la dindmica tradicional de medios continuos,
si bien las formas respectivas de las ecuaciones son evidentemente equivalentes
solamente en estructura. A partir de las ecuaciones microdindmicas puede
deducirse una ecuacién llamada de Liouville que expresa la conservacién de
la probabilidad de todas las particulas. Finalmente, se introducen cantidades
medias sobre las probabilidades de las diferentes configuraciones, las cuales
se corresponden con observables fisicas habituales; a continuacién se establece
una ecuacién de Boltzmann discreta que describe la evolucién microscépica
de las cantidades medias bajo la hipétesis de caos microscépico [55]. A
partir de la ecuacién de Boltzmann se pueden hallar las ecuaciones para la
evolucién de las cantidades hidrodindmicas usando un desarrollo llamado de

Chapman-Enskog.

2.6.1 Ecuaciones Booleanas

Las variables z; e y; que describen las poblaciones de un nodo de la reticula son
cantidades Booleanas y el estado post-colisién de un nodo depende solamente
de la configuracién pre-colisién de las particulas en ese nodo y no de la posicién
del nodo. Por ello. las reglas de evolucién de la reticula pueden escribirse de
manera ezacta mediante operaciones lgicas entre las variables z; e y;. Estas
reglas de evolucidn son las mismas para cada nodo y son validas cualquiera que
sea el tamafio de la reticula porque las interacciones son puramente locales?.
Por claridad y a titulo de ejemplo, escribiremos explicitamente las ecua-

ciones microscépicas para gases reticulares de una especie (n;) para evitar la

2Si bien las ecuaciones de Newton son también exactas, son ecuaciones diferenciales cuya
solucién a menudo solamente puede obtenerse de manera aproximada, mientras que las
ecuaciones microdinamicas de los gases reticulares son ecuaciones exactas que pueden ser
resueltas sin ninguna aproximacion por tratarse de ecuaciones en diferencias finitas.
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complejidad inherente al gran nimero de configuraciones de precolisién posi-
bles cuando existen dos especies. Asi, para el modelo HPP se pueden obtener
de la manera siguiente: la poblacién en una direccién queda solamente mo-
dificada si dos (y sélo dos) particulas se presentan en un nodo viniendo de
direcciones opuestas; una direccién se queda vacia si es una de las que estdn
ocupadas en el estado pre-colisién y se llena si estaba vacia. Esto se puede

escribir de forma Booleana como

ni(T + Gt +1) = ny A (15 A nipa AT ATaga) V (g1 A a3 AT ATigs) ,

v (2.12)
donde el miembro de la derecha est4 evaluado en 7 y en el tiempo t. Los signos
V, A'y son respectivamente, el O, Y y la negacién légica. Las operaciones
sobre los indices se realizan médulo b,, (que vale 4 en el caso del modelo HPP).
Esta ecuacién Booleana puede reescribirse mas simplemente en términos de

operaciones aritméticas de la forma

n; (T} -+ Ez—?t -+ 1) =Ny — NNy 2 (1 — ni_,_l) (1 - ni+3) +
41743 (1 — ) (1 — niyo) (2.13)

donde A;(n;) puede tomar los valores 0 y +1 y representa el efecto de las
colisiones sobre la dindmica [31]. '

Para escribir las ecuaciones microdindmicas en el caso, mas general, de
modelos con dos especies se necesitan todas las configuraciones o

0 ={T0s,Yos;4=0,...b—1} (2.14)

y o' realizables en ese nodo; las ecuaciones de evolucién se obtienen ahora
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considerando las posibles transiciones entre cada una de las configuraciones
o y o' extrayendo de la configuracién post-colisién ¢’ el nuevo estado s;. -Si
tuviéramos un sistema determinista, el nimero de reglas posibles de colisién
que se pueden construir es enorme, exactamente (26) Qb, pero las limitaciones
fisicas del sistema no lo permiten. La mayoria de los modelos son no determi-
nistas, pudiendo asociar en cada nodo y para cada paso de tiempo un conjunto
de 2°x2° variables booleanas &, (7>, t) que seleccionan alguna realizacién par-
ticular de las reglas de transicién probabilistas entre una configuracién pre-
colisién ¢ y una configuracién post-colisién ¢’. La media espacio-temporal de

&sor tiene la forma

VO, VCT,, <€UU'>T)t = A(U g O”), (215)

L]

donde A(c — o’) es la matriz de probabilidades de transicién introducida en
el apartado anterior.

Cada realizacién de &, se corresponde con escoger un unico estado o' para
cada estado o. Por lo tanto existe solamente un valor de £, no nulo para cada

o, lo que se puede escribir como

Vo, Zfa’cr’ =1 (216)

ya que todas las &, son booleanas. Como generalizacién de los productos
booleanos que representan el pardmetro de colisién descrito anteriormente, se
puede definir un operador légico ¢ (s,o) para comprobar la igualdad de los

vectores s; y 0; ¥ que tiene la forma

b—1
6 (s,0) =TI s7 (1—s;)". (2.17)
L

Esta expresi6n vale 1 solamente cuando todos los ¢; son iguales a todos los s;
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y 0 en los demds casos por tratarse de productos booleanos. Se puede decir,
por lo tanto, que la ocupacién de un canal i antes de la colisién es la suma
sobre ¢ de la ocupacién correspondiente a un estado que es compatible con el

de entrada o;0 (s, ), susceptible de producir s; :

Zazﬂs N0 =g, (2.18)

Las ecuaciones microdindmicas pueden escribirse como una propagacién lineal

en la forma

si(F +G,t+1) = ZafaU:Hsa’ (1 —s;)9) (2.19)

o0’

0, lo que es lo mismo,

si (T + T, t+1) =s; + Ay(s) (2.20)
siendo
b—-1 o . .
2i(s) = 301 = 0:)oor [ 87 (1 — 5,)779) (2:21)
o0’ 7=0

Si separamos las dos especies Z; e y; que corresponden a la direccién 7, y viendo
que

(1=2;) (1 =y;) = (1= (z;Vy)) (2.22)

por ser z; e y; variables booleanas mutuamente excluyentes (z; V y; = 0), el

término de colisién puede reescribirse usando las poblaciones de cada especie:

Di(s) =3 (0] = 0i)&oer me‘” 579 (1= (g v yy)) 170 (2.23)
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= (k= ot L5751 )0

o0’

(2.24)

Las propiedades de conservacién del niimero de particulas de cada especie y del

momento total a lo largo de las colisiones, se pueden escribir usando términos

de ocupacién microscépicos

Zni(?+ t+1) an (7,1)

Zcznz T+Fi>;t+1 Zcznz )b

lo que implica para las funciones de colisién A; las relaciones
S 2@ =0=Y Ay)

i

para todos los valores de z, y, n del conjunto de palabras de b bits.
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2.6.2 FEcuacion de Liouville

Habiendo descrito la dindmica microscépica del sistema, se puede definir su
espacio de fases I El espacio de fases I' del sistema, en el caso de los
gases reticulares, es el conjunto de todas las configuraciones posibles para todos
" los nodos. Un ”punto” de este espacio de fases se corresponde por lo tanto con

una configuracién particular s. del conjunto de la reticula £ definida por

s(7)={si(7);i=0,.,b-1}, VP eL (2.32)

El operador de evolucién £ de la reticula se define componiendo los
operadores de colisién C y de propagacién o desplazamiento D: £=Do(C ,

siendo

C:s5(7) <=5 (T)+ 0 (s (7))
D:s; (7)) e5(T-3)
(2.33)

lo que permite describir la evolucién global de una reticula como

s(t+1) = Es.(t) (2.34)

Se puede considerar ahora la evolucién de un conjunto de configuraciones

s. teniendo cada una una probabilidad P(s,t) > 0,por lo que

vt, > P(s,t)=1 (2.35)
s €l

La ecuacién de Liouville expresa la conservacién de la probabilidad de
cada configuracién mediante las reglas de evolucidn del sistema, lo que se puede

escribir como
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P(Es,t+1) = P(s.,1). (2.36)

Esta es la ecuacién equivalente para los gases reticulares, a la ecuacién de
Liouville habitual de la Mecénica Estadistica [43], [51].
Si las reglas de colisién son deterministas y biyectivas, el operador C es

inversible, con lo que la ecuacién de Liouville puede escribirse de la forma

P(Ds,t+1)=P(C's,t). (2.37)

En el caso general de que las reglas de colision sean probabilistas, la
evolucidén global de las configuraciones se convierte en un proceso de Markov
ya que las &y se escogen de manera independiente en cada paso de tiempo en
cada nodo. Asi pues, la ecuacién de conservacién se convierte en la ecuacién

de Chapman-Kolmogorov

P(Ds,t+1) = 2”1‘[ A(s(T) = & (7)) P(s,1), (2.38)

la cual expresa que la probabilidad de una configuracién s’ en el tiempo t+1 es
igual a la suma de probabilidades de todas las configuraciones s. que puedan
dar lugar a s', apareciendo multiplicada cada probabilidad por la probabilidad
de transicién de s a s’. Esta tltima probabilidad es el producto de todos los

A(s — §') ya que los &¢ son independientes.

2.6.3 Las cantidades medias

Habiendo definido la distribucién de probabilidades P(s_,t) en el espacio de
configuraciones I, se define el valor medio @ de un observable fisico ¢ depen-

diente de la configuracién s., realizando una media de conjunto sobre el con-
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junto de las configuraciones, esto es

QT 1)

@(7, )= q(s. (7)) P(s,1). (2.39)
s el

Las cantidades medias de interés se corresponden con medias de variables
de estado microscdpicas, es decir, las tasas de ocupacién global media, las
poblaciones medias de cada especie y la masa media, cuyas formas respectivas

son

(2.40)

A partir de estas cantidades medias, se definen las cantidades medias con-
servadas localmente por la dindmica, es decir, la densidad p(7,t), la co-
rriente de masa o cantidad de movimiento j(7,t) y la concentracién

local de la especie X, 6 (7, t) mediante las férmulas siguientes:

p(T.) = N:(71) (2.41)
J (_T}a = p (?)’ t) o (—TT): t) = Z E)N'L (-F), t) (2.42)
p(T,t) 8(7, 1) = Xi(7,1), (2.43)

siendo la densidad media por unién d = p/b.

Tomando la media de conjunto de las relaciones de conservacién microscépicas,
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se obtienen las relaciones de conservacién que satisfacen las cantidades medias

S N(FPH+Et+1) = N(T,0) (2.44)
SN (THE t+1) =Y EN(T 1) (2.45)
Yo X (T4 t+1) =Y X (7, 1) (2.46)

Luego p, o y pf son cantidades bien conservadas por el operador de evolucién

£.

2.6.4 Soluciones en el equilibrio

En 1973, Hardy et al. demostraron que el modelo HPP tiene soluciones, en el
eqﬁilibrio, estadisticamente simples, a las que llamaron ”estados invariantes”,
en los que las variables légicas en todos los canales son independientes. Estas
soluciones en el equilibrio son el equivalente en un gas reticular a los estados
de Maxwell en mecénica estadistica cldsica y son por lo tanto cruciales para la
obtencién de las ecuaciones de la hidrodindmica. Veamos algunos resultados
similares para modelos no deterministas.

Se intenta obtener soluciones en el equilibrio, es decir, soluciones esta-
cionarias para una reticula finita con condiciones de contorno periddicas y
colisiones puramente locales. Las propiedades de la reticula son invariantes
por traslacién, por lo que la distribucién deberia ser la misma para cada nodo.

Por lo tanto estamos buscando soluciones de la forma

P(s) = l:[)p(S(?)), (2.47)
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donde p(s) es la probabilidad de un estado dado y es independiente del nodo
escogido. La maximizacién de la entropia sugiere que p(s) deberia estar com-

pletamente factorizada sobre todos los canales, es decir,
p(s) = [Ny (1 - N;) s (2.48)

siendo N (1 — Ni)(l_si) la probabilidad de una variable légica con media N;.
Para encontrar las soluciones que se buscan, se sustituye (2.48) en (2.47) y

luego en la ecuacién de Liouville, y se obtiene
vs,  [ING 1= N)O) =S A(s = TN (L - M) (2.49)

siendo NV; la poblacién media del canal ¢ independiente del nodo y del tiempo.

La ecuacién anterior es un grupo de 2° ecuaciones (el nimero de estados
diferentes) para los b valores desconocidos; el hecho de que posea soluciones
no es trivial. Asi se tiene el siguiente lema.

Lema 1. Los siguientes asertos son equivalentes:

e Los N; son soluciones de la ecuacién ,(2'49)'

e Los N, son una solucién de un conjunto de b ecuaciones de la forma

Vi, S (si—s)A(s =) [N (1 - N)) =0 (2.50)
J

ss’'
e Los N; vienen dados por la distribucién de Fermi-Dirac

1

= 2.51
l+exp(h+ 7 &) (2:51)

i

donde h es un numero real arbitrario y g un vector arbitrario de dimensién
D.

Las demostraciones de la equivalencia vienen dadas en [24], y para ellas
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se usan las condiciones de balance semidetallado y la ausencia de invariantes
espurias. La consecuencia mas importante de este lema es el Teorema de
Universalidad que dice que los modelos de gas reticular no deterministas que
satisfagan el balance semidetallado y no tengan invariantes espurias admiten
soluciones en el equilibrio universales, completamente factorizadas sobre todos
los nodos y canales, con poblaciones medias dadas por la distribucién de Fermi-
Dirac, que dependen solamente de la densidad p y del impulso ? = pﬂ), y
por lo tanto independientes de las probabilidades de transicién A (s — s').
La demostracién parte de la observacién de que los multiplicadores de La-
grange h y ¢ de la distribucién de Fermi-Dirac pueden ser calculados en

funcién de la densidad y del impulso a través de las relaciones

— . — l
p= Ei NZ - Zl l+exp(hit+@.67)° (2 52)
T =5 N = 5 C i |
p idVi G 1t 1texp(h+77.¢)"

Se conocen soluciones explicitas para el modelo HPP y solamente en casos
especiales para el modelo FHP. No es sorprendente que los modelos con un
principio de exclusién tengan una distribucién de Fermi-Dirac en el equilibrio
ya que las soluciones factorizadas en el equilibrio tienen sentido en una reticula
infinita. No se ha demostrado hasta el momento que las inicas soluciones en el
equilibrio que son relevantes en el limite de reticulas infinitas tengan la forma
anterior, es decir, completamente factorizadas (lo que implica una distribucién
de Fermi-Dirac). Sin embargo, hay evidencia de que para los modelos que han.

sido simulados, la distribucién de Fermi-Dirac es la tinica relevante.

2.6.5 FEcuacion de Boltzmann sobre la reticula

En teoria cinética cldsica, un gas monoatémico ideal queda completamente

descrito mediante la funcién de distribucién reducida f (7), ?,t) definida en
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el sentido de que f(7, @,t)d 7 d ¢ representa el nimero medio de particulas
en el elemento de volumen d7d ¢ del espacio de fases de una sola particula.

Dentro del marco de los AGR, f (7), z, t) estd definida por la relacién

F(7,250) = (7, 250) s (253)

Es por lo tanto el valor medio de la variable Booleana n(7, €, t) asociada

a la ocupacién del canal de velocidad ¢, perteneciente al nodo 7, en el tiempo

t, habiendo tomado la media () para un conjunto que no estaba en el equilibrio
(NE).

Las ecuaciones microdindmicas introducidas anteriormente son ecuaciones
exactas y describen la evolucién de las variables microscépicas s;. Tomando la
media de conjunto de la ecuacion Booleana se obtiene la ecuacién de evolucién

de las ocupaciones microscépicas medias 5;
Si(T + & t+1) =S+ (L () (2.54)

(04(9) = 5 (=) Ao =) (T[54 @-n)t). @5

o,0!

Al igual que en Mecéanica Estadistica habitual, la ecuacién de la probabili-
dad de la presencia de una particula no es una ecuacién cerrada porque en ella
intervienen funciones de probabilidad de ocupacién de mas de una particula
[29]. La ecuacién que determina la evolucién temporal de la funcién de dis-
(7. 72,1)

tribucién f se obtiene facilmente tomando la media de no equilibrio

de la ecuacién microdinamica

W7+, Tt 1) - (7*,?;1:):1@(7)). (2.56)
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El resultado de esta operacién se escribe como
P+, 2it+1) - f(7,70:0) = <1 (n(?))>. (2.57)

La media del término de colision introduce en esta ecuacién funciones de
distribucién reducidas de orden superior a f (7), ?;t). Estas funciones de
distribucién de 2,3, ...,b puntos son el resultado de la media de los términos

no lineales contenidos en / (n(?))
AT, @ elst) = (n(7, @51 (7, &51)

(2.58)

)

fo-1 (T3 Tort, GolGots t) = (n(7¢, T3 t)...n(Foct, Goo1s t))

La bisqueda de una ecuacién cinética que tenga como tunica incognita la
funcién f(7, €;t) es un problema clave en mecénica estadistica cuando no
hay equilibrio; desde el punto de vista de la teoria cinética, es exacta sola-
mente aquella descripcién que tenga en cuenta el estado de cada canal de
la reticula. El estudio de un fenémeno basado en una solucién exacta del
problema de los N cuerpos no se puede afrontar, dado que dicha solucién es
inaccesible; ademas , una solucién microscépica exacta llevaria consigo muchos
detalles inutiles. Partiendo de una descripcién que contiene un méximo de in-
formacién, se pueden construir diferentes niveles de descripcién; para ello se
introducen desde el principio ciertas aproximaciones para eliminar detalles a
priori superfluos.

_)

Asi, la funcién de distribucién f(7, €;t), que estd definida como una

integracion sobre la funcién de distribucién be_l(r_f...rNb_i ;t) total, dota a
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un sistema de una descripcién menos detallada que la total. De la misma
forma, se puede decir que la descripcién de un fluido en términos de cantidades
hidrodindmicas ofrece menos informacién a través de la funcién f(7, ;0.
Esta sucesién de aproximaciones culmina cuando se llega a una descripcién
solamente con términos de variables termodinimicas. Para tratar problemas
que no estan en equilibrio, hay que Buscar ecuaciones cuyas variables relativas
tengan que ser satisfechas con un cierto grado de descripcién. Asi, se puede de-
cir que la ecuacién de Boltzmann es menos exacta que la ecuacién de Liouville
0 que las ecuaciones de la hidrodindmica son menos exactas que la ecuacién
de Boltzmann.

La reduccién de la informacién que lleva consigo una descripcién en términos
de f (7), ' t) se refleja en la imposibilidad de poder definir de manera dnica
I, (r_fm, t) a partir de f(_'r_>, g t). De manera similar pero a un nivel
de descripcién menor, esta indeterminacién se traduce en la existencia de varias
funciones f(7, ¢ : t) que definen un estado termodinimico idéntico.

En estos casos se adopta el siguiente procedimiento general. Supongamos
que se realiza un descripcién en términos de una funcién P ¥y que se realiza
otra descripcién menos detallada mediante una funcién F'; vamos a suponer
que el conocimiento de F nos proporciona toda la informacién necesaria y
partiendo de esta suposicién se trata de construir una funcién P tnica que sea,
compatible con la funcién F prescrita (en general P sers una funcién de F)y
de esta manera eliminamos al mismo tiempo toda una clase de funciones P.
Gracias a este procedimiento es posible determinar el cambio temporal de P a
partir del cambio temporal de F, es decir, una ecuacién de evolucién para P
a partir de una ecuacién de evolucién para F.

Un ejemplo de lo anteriormente explicado es el problema ligado a la ecuacién

cerrada de probabilidad de presencia de una particula. La hipétesis que se hace
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normalmente para obtener una ecuacién para f( 7, ;) es la hipétesis de caos
molecular desarrollada por Boltzmann. Para realizar esta hipétesis se supone
que los estados de las particulas que entran en colisién est4n estadisticamente
incorrelados; fisicamente esta hipdtesis tiene sentido cuando se aplica a un gas
diluido porque en ese caso las particulas que estdn suficientemente separadas
no interaccionan y su comportamiento es totalmente independiente del com-
portamiento de otras particulas. Esta independencia estadistica no se verifica
sin embargo para particulas que hayan colisionado porque la interaccién a que
han estado sometidas ha creado una correlacién entre ellas. La hipGtesis de
caos molecular se inscribe perfectamente en el cuadro del procedimiento ge-
neral cuando al adoptarlo suponemos que toda la informacién necesaria esté
contenida en f(7,¢;t); lo que dice exactamente es que la funcién de dis-
tribucién instantdnea f,., de un conjunto de s + r particulas, es el producto
de las probabilidades individuales f, f; si no existe ninguna particula del grupo
7 que ejerza una fuerza sobre una particula del grupo s. Como consecuencia de
ello, se puede realizar una factorizacién y expresar las funciones de distribucién

f1, -+, fo—1 como un producto de funciones f (7), <, t)

(2.59)

Foe1 (76T, G eotst) = (73, G5 8) F(Fochy oty 2)

Teniendo en cuenta las relaciones funcionales de (2.59) en el término de
colisién de (2.57), podemos reemplazar <I (n(?))> por I( f(?)). De este

procedimiento resulta una ecuacién cinética tnica para f(7, €’ t)
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7+, Cit+1) - f(7,7C;t) = I(f(?)). (2.60)

Esta ecuacion se basa en la hip6tesis de Boltzmann, por lo que por analogia
con la teoria cinética continua se le lama ecuacion reticular de Boltzmann.

7))

Examinando el término de colisién I(f( y si por claridad se utilizan las

letras 4, 7, ... para representar las diferentes velocidades ¢, ?, .., se puede es-
cribir sin restricciones para todo modelo de gas reticular con interacciones

locales que

b—1
L(f) = 3" (si — 85) Asy I1 fe (758)% (1~ fu) (F50)7%). (2.61)

ss'

De acuerdo con lo anterior las ecuaciones (2.54) y (2.55) quedardn de la

forma

Si(T+7¢,t+1) =8+ A (S) (2.62)

AB(S) = (si—s)A(s = N [[XP VP (1 — Nyt (2.63)
o,0' J

La ecuacién de Boltzmann origina asi un sistema de ecuaciones en diferen-
cias finitas que puede ser resuelto exactamente mediante simulacién numérica
[65]. Parece evidente la conveniencia de utilizar esta ecuacién de evolucién en
lugar de las ecuaciones Booleanas microscépicas, es decir, trabajar con pobla-

ciones medias S; en vez de con estados microscépicos s;.
Esta aproximacion tiene la ventaja de hacer desaparecer el ruido que aparece

cuando se realizan las simulaciones Booleanas usando el método de Monte-
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Carlo. La precisién del cdlculo con esta metodologia va a depender esencial-
mente de dos factores: el niimero de particulas utilizadas, que sera siempre
finito, lo que impondr4 realizar correcciones si los resultados se van a com-
parar con valores experimentales, y el nimero de configuraciones generadas,
ya que pueden aparecer fluctuaciones alrededor del valor medio que pueden
disminuir muy lentamente; de hecho, la amplitud de estas fluctuaciones es un
indicador de la precisién con la que medimos la cantidad estudiada [49].Por
otro lado, como los célculos en la ecuacién de Boltzmann se realizan sobre me-
dias en el espacio de fases, no se tendra que realizar ésta para que aparezcan
las cantidades hidrodindmicas.

En contrapartida, la ecuacién reticular de Boltzmann necesita efectuar las
simulaciones utilizando cantidades reales S; en vez.de variables Booleanas s; lo
que implica una ocupacién de memoria mas grande para realizar la memo-
rizacion del estado de la reticula y una complejidad mayor en las operaciones
de colisién. Los calculos dejan de ser igualmente perfectos ya que aparecen
errores de redondeo en la evaluacién del operador de colisién. Desde un punto
de vista fundamental, estd claro que la ecuacién de Boltzmann representa una
simplificacién de la dindmica de los gases reticulares ya que no tiene en cuenta
las correlaciones entre particulas; si bien es verdad que en muchas simulaciones
no es necesario conocer las fluctuaciones, sin embargo estas correlaciones son el
origen de una gran riqueza de comportamientos fisicos interesantes, como por
ejemplo el decrecimiento no exponencial de las funciones de autocorrelacién de
los flujos de las cantidades conservadas.

Sin embargo, la ecuacién reticular de Boltzmann puede ser considerada
como una alternativa a la utilizacién de ecuaciones microscépicas. El llamado
método de Boltzmann discretizado sobre la reticula parte de la ecuacién reti-

cular de Boltzmann y representa un esquema particular en diferencias finitas
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que permite resolver las ecuaciones de Navier-Stokes bajo las condiciones bien
establecidas de la teoria general. Proporciona un punto de partida conveniente
para la descripcién del comportamiento macroscépico del fluido y presenta
la ventaja de ser numéricamente estable gracias a la existencia del teorema
#H. También permite obtener una expresién explicita de los coeficientes de

transporte a partir de las reglas de colisién.

Teorema H

En este teorema, H quiere decir entropia en el sentido de la teoria de la infor-
macién; esta magnitud es crucial porque representa la esencia de la evolucién
de los sistemas hacia el equilibrio o hacia cierta estabilidad [8]. Es lo que en
Fisica hace que los sistemas disipativos vuelvan hacia el equilibrio. El pro-
blema con el que se encontré Boltzmann es que su ecuacién es irreversible, ya
que en su ecuacion tenemos un sistema fuera del equilibrio y lo dejamos evolu-
cionar hacia la distribucién de equilibrio; si se invierte el tiempo, la ecuacién
no es reversible. Su hipdtesis hace que las particulas pierdan su memoria, lo
que hace que no puedan volver por el mismo camino.

La entropia de un sistema en términos de la teorfa de la informacién, segin
la definicién de Boltzmann, donde P(s) representa la probabilidad de un estado

de entrada s, viene dada por

H(t) = =) P(s)logP(s)

s

Dentro del cuadro de aproximacién de Boltzmann y siempre que las reglas
de colisién satisfagan la condicién de balance semidetallado, Hénon—en el

apéndice F de [23]—demostrd un teorema H que implica que la funcién
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7 ,i=0 '
no es creciente a lo largo del tiempo, (H(t + 1) < H(t)),siendo V; = ¥, 5, P(s)
la probabilidad de que la particula ¢ esté presente y s = (s, ..., Sp—1) un estado
de entrada de los 2° posibles. Ello garantiza que las simulaciones basadas en
la ecuacién de Boltzmann no pueden diverger hacia regimenes no fisicos.

El teorema H nos permite mostrar que existe una funcién de distribucién de
equilibrio que se puede expresar como resultado de la ecuacién de Boltzmann
y calcular la solucién estacionaria, que sera la solucién a la que el sistema va
a evolucionar espontdneamennte cuando tienda al equilibrio. Desde el punto
de vista de la teoria de la informacién, la demostracién del teorema H local
puede ser interpretado de la siguiente forma:

e Inicialmente se proporcionan los IV; que representan la informacién dada.

e Se calculan los correspondientes P; en la aproximacién de Boltzmann y
la informacién no cambia.

e Se realizan las colisiones y se obtienen otros P; y ahora la informacién
disminuye o se mantiene constante.

e Se vuelven a calcular los N; a partir de los P; y aqui de nuevo la infor-
macién disminuye o permanece constante.

Sin embargo, la existencia de un teorema H al nivel de la ecuacién de Boltz-
mann en teoria cinética de gases reticulares requiere solamente la condicién de

balance semidetallado.
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Capitulo 3

Modelizacion del vertido de un
contaminante mediante un

automata de gas reticular

3.1 Ecuacion Reticular de Boltzmann: Usos e
Implementacién

Los métodos basados en reticulas de Boltzmann para tratar la dindmica de
fluidos se originaron a partir de las ideas de los autématas de gases reticu-
lares. Estos han sido utilizados ampliamente en el estudio de la hidrodindmica
y en los sistemas de reaccién-difusion y han demostrado su capacidad como
medio original de experimentacién donde poder verificar algunas cuestiones de
la fisica estadistica. Sin embargo, la necesidad de encontrar una realizacién
eficaz de un gas reticular implicaba la utilizacién de un principio de exclusién
(anteriormente explicado) que limitaba el nimero de particulas que podian
encontrarse en el mismo nodo; ademads, la aplicacién de este principio intro-

ducia desgraciadamente fluctuaciones de densidad dificilmente controlables, lo
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que hacfa muy dificil el acoplamiento entre la hidrodindmica y los procesos de
reaccion.

Una de los mayores dificultades de los métodos de gas reticular es el alto
nivel de fluctuaciones asociadas con el nimero de nodos, necesariamente li-
mitado, de la red que pueden usarse con los recursos de computacién actuales.
Normalmente los resultados se presentan como una media sobre "cajas” de
malla A que contienen n = AP lugares siendo D la dimensién del espacio y
las fluctuaciones decrecen con un factor de n~%. Se puede demostrar (36]
que tanto en el modelo FHP como en el FCHC, el trabajo extra necesario
para suprimir las fluctuaciones disminuye con el nimero de Reynolds y no
es importante cuando el nimero de Reynolds Re — co. Sin embargo, existe
un valor critico Re, a partir del cual intentar suavizar las fluctuaciones es
muy costoso; ademads, para valores moderados del factor de separacién entre la
solucion requerida y los estimadores para las escalas mas pequefias de flujo G,
se obtienen valores muy elevados del niimero de Reynolds para los dos modelos
anteriormente mencionados, lo cual es imposible de simular con los recursos
actuales. Ello hace que muchos trabajos sobre gases reticulares estén limitados
por la necesidad de un suavizado de las variables macroscépicas.

Una solucién posible fue usar la ecuacién de Boltzmann para los gases
reticulares, en vez de seguir la evolucién microscépica de las moléculas indi-
vidualmente. De esta forma, se trabaja con funciones de distribucién de una
particula, que representan medias de conjunto espaciales sobre un ntimero con-
ceptualmente infinito de sistemas equivalentes y que estan, por lo tanto, libre
de fluctuaciones. La ecuacién reticular de Boltzmann, definida anteriormente,

viene dada por

Ni(T + 3¢, t+1) =N, (Z,t) + Q& (N) (3.1)
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La variable 7 funciona sobre nodos discretos de la reticula, usando el
mismo procedimiento usado normalmente para describir la evolucién micro-
dindmica de las particulas de gas, pero reemplazando las variables Booleanas
que representan la presencia o ausencia de paxjticulas por poblaciones medias
evaluadas con numeros reales.

El nimero de Mach (M) representa la relacién entre las fuerzas inerciales y
las de compresibilidad, de tal manera que flujos con M < 1 son infrasénicos y
supersonicos cuando M > 1; el nimero de Knudsen (Kn) representa la relacién
entre escalas de longitud, especificamente entre el desplazamiento medio entre
moléculas y la escala de la capa limite; si Kn — 0, se admite la hipétesis de
continuidad y, por lo tanto, se pueden aplicar las leyes de Newton mientras que
si Kn — 1 el flujo es de tipo molecular libre y los célculos se han de realizar
en el campo de la teoria cinética [11]. Si estos nimeros adimensionales son
pequeiios, el operador de colisién €2 (V) puede ser simplificado desarrollando

la funcién de distribucién en torno a su valor de equilibrio local

N = N¢ 4+ N™ (3.2)

siendo N*® la funcién de distribucién en el equilibrio, que depende solamente
de la densidad del gas p y de la velocidad o y que puede expresarse como un

desarrollo en serie de componentes de la velocidad

N (p, 7)) = N+ N+ .., (3.3)

donde N;? es de orden O (lvlj ) La parte que no estd en el equilibrio N™*
es como mucho de orden O (N3?) para un régimen de flujo hidrodinadmico no

lineal. Desarrollando el término de colisién
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1
Q(N) = QO 4+ QW . (N8 4 N2+ N7™e) 4 SN QPN+ (3.4)

donde se definen las QU = g%.: como constantes evaluadas en N = N;°.

Usando la propiedad Q (N®) =0, (2.60) puede simplificarse sin perder rigor,

Q(N) = QW . (N - N — N&%) + .., (3.5)

resultando una ecuacién que necesita solamente de la derivada primera del
factor de colisién. La derivada es una matriz b x b que después de imponer
las simetrias de la reticula y la conservacién de la masa y el momento, tiene
solo dos parametros independieﬁtes para el modelo FHP en 2D, si no tiene
particulas en reposo, y tres si las tiene.

Las expresiones para calcular Ng? y N;? se pueden encontrar en [24] y en
[78]; al formar parte de la funcién de distribucién en el equilibrio, dependen

localmente de la densidad y velocidad locales, que se definen en funcién de N

b~1

b—1

©

De hecho, Np? es una constante igual al valor comtn dy = po/b de las
poblaciones medias para todos los estados cuando no hay movimiento. La
solucién de la ecuacién de Boltzmann se obtiene de la siguiente forma: dado
N (?,t) para todos los nodos de la reticula en un tiempo dado, la ecuacién
(3.6) determina los valores locales para py 7’; a continuacién, se calcula
N;? y se introduce en la forma simplificada del operador de colisién (3.5),
completandose la actualizacién moviendo la distribucidn resultante hacia los
nodos vecinos de la reticula, como lo indica la ecuacién reticular de Boltzmann

(2.57). No se realiza ninguna hipdtesis sobre la forma de la parte que no est3
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en equilibrio N™e.
Existe un teorema # global para la ecuacién de Boltzmann usando el o-
perador de colisién simplificado. La nueva entropia, expresada por nodo de la

reticula, es de la forma

2
b—1 1—2d D2 b—1 - b—1 e
=Y N ; (S 2. 3N
o= ;Nz * do (1 — dp) b2ct ;NZ (Z ¢ )N |, (3.7)

donde N; = N; — dy. El estado de equilibrio, maximizando S con las hipétesis
de conservacién de la masa y el momento, es justamente el desarrollo en dos
términos de la funcién de distribucién en el equilibrio para la ecuacién de
Boltzmann completa, que ademds coincide con el truncamiento usado para
obtener el operador de colisién simplificado. Esta entropia no cambia glo-
balmente durante la fase de desplazamiento de evolucién del gas reticular y
auménta durante las colisiones, siempre que los autovalores o de Q1) verifiquen
la condicién -2 < o < 0. De hecho, la inica parte de S que cambia durante
las colisiones depende solamente de la parte de N que no estd en el equilibrio y
es proporcional a — Zf;é Nz?wz, que aumenta cuando se dan las condiciones de
los autovalores indicadas anteriormente, excepto cuando exista un equilibrio
eestricto. Se puede demostrar también que en caso del modelo FHP en dos
dimensiones, las condiciones anteriores garantizan la estabilidad lineal local
del esquema, independientemente de las reglas de colisién que se escojan.
Higuera y Jiménez (1989), usando la simulacién del flujo alrededor de un
cilindro circular [37] y utilizando el grupo de colisiones del modelo FHP-III,
demostraron que el alto grado de fluctuaciones que aparecen en los modelos
microdinamicos de gases reticulares debido al pequefio nimero de nodos posi-
bles de simular, desaparecian si se usaba la aproximacién de Boltzmann. Asi,
al intentar determinar el nimero de Reynolds que hace que el comportamiento

bifurque hacia la turbulencia, la ausencia de fluctuaciones espurias les permitia

88



aproximarse a la bifurcacién de forma controlada, mientras que usando el mod-
elo FHP era imposible mantener flujos estacionarios, incluso muy por debajo
del nimero de Reynolds Re que produce la bifurcacién, lo cual era debido al
elevado forzamiento intrinseco producido por las fluctuaciones microscépicas.

En las simulaciones de un gas reticular mediante la ecuacién reticular de
Boltzmann, la implementacién de las diferentes reglas de colisién puede ser
reemplazada adecuando un minimo nimero de pardmetros en el operador de
colisién simplificado, aumentando la flexibilidad del método y permitiendo va-
lores més elevados de Re,, pardmetro que relaciona Re y el nimero de Mach.
Se mantienen la mayoria de las ventajas de las simulaciones directas de un gas
reticular, es decir, la posibilidad de efectuar las simulaciones sobre ordenadores
altamente paralelos y de reproducir flujos en presencia de contornos complejos;
no se obtienen errores de truncamiento como los encontrados en los métodos
numéricos clésicos y solamente el nimero de Mach y el nimero de Knudsen
determinan cudn fielmente se reproducen las ecuaciones de Navier-Stokes para
fluidos incompresibles. -

A partir de que Higuera y Jiménez [36] publicaran la posibilidad de uti-
lizar la ecuacién de Boltzmann directamente, han sido muchos los autores que
han usado esa metodologia. Algunos ejemplos son la aplicacién a flujos con
geometrias complejas en 3D y a bifurcaciones de un flujo de Poiseuille en 2D
[65], o el esquema de reticula de Boltzmann para simular el flujo de un flu-
ido de fase simple en 2 y 3 dimensiones [46], [54]. También se comprobd que
la técnica de la reticula de Boltzmann podia ser vista como una técnica de
diferencias finitas para las ecuaciones de Navier-Stokes con la propiedad de es-
tabilidad incondicional [25] y se realizé la obtencién de aquellas a partir de la
ecuacién de Boltzmann [71], lo que es conocido como el método de Boltzmann

de la reticula o gas reticular de Boltzmann [16]. Finalmente Qian et al. pub-
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licaron dos articulos [61], [62] en los que proponian unos modelos reticulares,
llamados BGK por estar basados en un modelo publicado originariamente en
1954 y cuyo acrénimo responde a las iniciales de sus autores (6], para simular
la ecuacién de Navier-Stokes hasta una aproximacién de segundo orden. Se
proponian como alternativa a los modelos de gases reticulares y pueden ser
interpretados como un método de relajacién en dindmica de fluidos computa-
cional, ya que si bien la ecuacién de evolucién tiene una forma parecida a la
de Boltzmann, aparece un pardmetro de relajacién que sustituye a la matriz
de colisién.

En los dltimos afios, la ecuacién reticular de Boltzmann se ha utilizado
también para modelizar fendmenos de adveccién, difusién y reaccién con el fin
de simular el comportamiento de un fluido newtoniano atérmico cuya evolucién
queda enteramente determinada por las ecuaciones de continuidad y de Navier-

Stokes [71], [9].

3.2 Reticula de Boltzmann para la ecuacién
de reaccién-difusion

En este trabajo nos limitamos a construir una reticula de Boltzmann destinada
a simular una ecuacion de reaccién-difusién partiendo de que el campo de
velocidades del fluido es conocido en cada paso de tiempo. Se supone que el
fluido es atérmico y newtoniano, es decir, conserva la misma temperatura y es
incompresible cumpliendo la hipétesis de Stokes.

La evolucién general de un sistema hidrodindmico sometido a un campo
exterior de velocidades estd determinada por el sistema de adveccién-difusién-

reaccién siguiente
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§=109, = +Vp W =DV + F; (p1,.0,) (3.8)

donde las p; representan, para j # 0, las g densidades de reactivos presentes en
el sistema, D; son los diferentes coeficientes de difusién y @ la velocidad del
fluido; las funciones Fju (p1,..p,) son los términos de reaccién. Es evidente
que si solamente existe difusién, w=0y F; =0y sino hay reaccién, @+ 0
pero F; =0.

Weimar [72] realizé la simulacién de un gas reticular reactivo sometido a un
flujo externo y encontré que un modelo con principio de exclusién era solamente
véalido para concentraciones muy bajas de reactivo y para velocidades muy
pequenas; para evitar el problema utiliz6 un método basado en la ecuacién de
Boltzmann sin principio de exclusién.

En el modelo que se va a desarrollar, el flujo de particulas no obedece ningiin
principio de exclusién [9] y por lo tanto hay un nimero arbitrario de particulas
que pueden moverse desde un nodo hacia sus nodos vecinos. Primeramente se
estudiard la difusién en un gas reticular para luego afiadir la reaccién de las
particulas con el medio, lo que conlleva intrinsecamente a la adveccién de las

particulas mediante un campo de velocidades externo.

3.3 Modelo de difusién en un gas reticular me-
diante la aproximacién de Boltzmann

La ecuacién de difusién de un fluido proviene de la combinacién de la ecuacién
de continuidad y de la ley de Fick. Si suponemos que el coeficiente de difusién
es constante para un sistema isétropo y homégeneo, se obtiene la ecuacién de

difusién
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Gz(7,1) _ DV%z(7,1). (3.9)

donde z es la densidad y D el coeficiente de difusién. Se puede verificar que
una solucién de la ecuacién de difusién en dos dimensiones extendido a todo

R? para t > 0 es una campana de Gauss descrita, por la ecuacién

— 1 =p

— —— (I TI7/(4DY)
T 1 . .
(7, 1) Dte (3.10)

Si ¢t tiende a 0, la gaussiana se concentra en un punto y es solucién de
la ecuacién de difusién en todo el plano que tiene como condicién inicial la
distribucién de Dirac z(7,¢t = 0) = §(7). La extensién espacial de esta

solucién esta caracterizada por su momento de orden 2:

/ d7 |7 2(7,t) = 2Dt (3.11)
Vv

Para t > 0, la gaussiana tiene todo el espacio como soporte lo que implica
un desplazamiento instdntaneo de la materia; por lo tanto, estrictamente
hablando, la ecuacién de difusién descrita anteriormente aproxima los procesos
cuando los gradientes de densidad son débiles.

Para reproducir una difusién simple se considera una reticula en la que un
gran numero de particulas efectiian caminos al azar. El estado de un nodo

esta caracterizado por

S(7,t) = {n(7,t):i=0,..,b—1} (3.12)

en donde los n; designan el nimero de particulas presentes en los canales indi-

cados por 4 del nodo situado en 7, en el tiempo t. El canal 0 esta reservado
para las particulas inméviles durante un paso de tiempo mientras que los otros

canales contienen las particulas que se propagan siguiendo las direcciones in-
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dicadas por los vectores €;, i # 0, que conectan en la reticula con los nodos
vecinos.

La ecuacion de difusién se expresa en este contexto en términos de la dis-
tribucién de probabilidades de la presencia de particulas asignadas a caminos
al azar, teniendo en cuenta que la densidad de presencia puede ser considerada
como la media normalizada de las particulas presentes en los diferentes nodos
de la reticula, suponiendo un ndimero grande de realizaciones. Usaremos una
reticula cuadrada cuyo ejemplo se ilustra en la figura 3.1. Los €; son los vec-
tores de la reticula cuyas orientaciones se corresponden con las direcciones de
desplazamiento de las particulas que dcupan el canal ¢ y que relacionan el nodo
con su entorno nodal. Cada nodo posee b canales (i =0, ...,b— 1) reservandose

uno de los canales (¢ = 0) para las particulas que tienen velocidad nula.

Figura 3-1: Reticula usada para simular la ecuacién de reaccién-difusién mo-
delizada. Los valores (de 0 a 5) representan los diferentes canales de desplaza-
miento de las particulas en la direccién representada por el vector correspon-
diente.
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La dindmica de evolucién del sistema reticular viene controlada por varios
operadores que representan las diferentes etapas por las que pasan los nodos en
cada paso de tiempo; los operadores actian todos de manera sincrénica en toda
la reticula. Si llamamos £ al ndmero de nodos de la reticula, la reticula puede
representarse mediante las matrices N*(¢) o N*%(t). N4(t) es una matriz en
la que cada elemento representa el nimero total de particulas presentes en
cada nodo de la reticula en el tiempo ¢t y N°(¢) es una matriz en la que cada
elemento representa el niimero total de particulas presentes en cada canal de
cada nodo de la reticula en el tiempo t. Hay tres operadores en este caso para
definir la difusién pura, es decir, en ausencia de reaccién y/o adveccién:

El operador de suma efectiia una suma de'particulas sobre todos los
canales de cada nodo para producir una matriz cuyos elementos se correspon-

den con el nimero de particulas presentes en cada nodo de la reticula.

S: N (t) = NE(t), n(7,t) = Zb:n,-(‘r*, t) (3.13)

=0
El operador de redistribucién reparte todas las particulas de un nodo

- entre sus diferentes canales y lo hace para cada nodo.

R: N4(t) — N b(4). (3.14)

El operador de propagacion traslada cada particula a lo largo de la

reticula atribuyéndole una velocidad k€ siendo k entero.

P: NP (t) — N&%(t + 1), (3.15)
n(T + kel t+1) = ni(7,1). (3.16)

Luego en el caso de la difusién , la dindmica sobre la reticula estd determinada
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por la composicién de operadores

PoRoS: N (t) = N°(t + 1). (3.17)

3.4 Ecuacién de difusidén sobre la reticula

A continuacién se demostrard que quedan bien reproducidos los fenémenos
difusivos utilizando la dindmica anterior. Se considera el caso en que k = 1,
es decir, solo existe propagacién entre los nodos vecinos inmediatos y una
reticula cuadrada con un canal central con velocidad nula como se nombré
anteriormente. Si observamos la evolucién de las medias de densidad de pre-
sencia de particulas sobre los nodos de la reticula en 7 en el tiempo t, n(?), t)

tendremos

4
(7t + At) = %Zn(?— .1 (3.18)

At Af) = n(F,1) = £ (z n(F + 8, ) —5n( 7, t)) (3.19)

1 n(7+e,t)+n(7 —el,t) = 2n(7,t)+ (3.20)
S\ +n(T +8,t) +n(F — §,t) — 2n(7,1) '
Reagrupando los diferentes términos, se obtiene
1 Ar? (n(P+&@ 0)+n(T -8 ) —2n(7 1)
- _ — e Ax?
(T, t+ A =n(r ) =277 (P4 (P -5,0)-2n( 1) (3:21)
Ay?
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- 2 2 o iy
siendo Az? = Ar?le;|” e Ay? = Ar?|g/|°. La parte izquierda de la ecuacién
- .- 2 -« _) -
anterior representa la versién discreta de @—(3';—’t2 y la parte derecha contenida en
el corchete es la versién discreta de V2n( 7, ¢). Por lo tanto hemos encontrado

14r?

una forma discreta de la ecuacién de difusién con D = ol

3.4.1 Relacién entre la difusiéon para los medios contin-

uos y para la reticula

La ecuacién de difusién de los medios continuos admite soluciones de la forma,

siguiente

2(7,t) = AeFT e (3.22)

si se verifica la relacién de dispersién w = —Dk?. Se puede observar que la

ecuacién de difusién reticular (3.21) admite soluciones de la forma

n(7,t) = Ae*T vt (3.23)

si se respeta la relacién de dispersién w = In(1 — 2D + 2D cos(k)) [20]; es
interesante apreciar que la relacién de dispersién de los medios continuos w =
—DE? se obtiene en el limite para niimeros de ondas pequefios (k — 0).

Se obtiene por tanto un comportamiento difusivo sobre la reticula que se
asemeja al comportamiento difusivo en medios continuos para longitudes de
onda elevadas en comparacién con la distancia entre nodos vecinos y con los

grandes tiempos definidos por ellas.

3.4.2 Control del coeficiente de difusion

Si existe solamente una especie de particulas que se difunden en la reticula,

bastara realizar un cambio de escala para modificar el valor de D. Si por el
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contrario coexistieran varias especies de particulas con coeficientes de difusién
diferentes, habrd que proceder de manera diferente. En este tltimo caso, si la
reticula contiene g especies de particulas, el estado de un nodo se caracterizara
por S(7,t) = {n{(?),t)} siendo 2 = 0,..,by j = 1,..,g . Por lo tanto
habra que definir los operadores de forma diferente y existen dos métodos: el
repetitivo, que es muy costoso en tiempo de cdlculo, y el método de salto que

permite a las particulas efectuar saltos de diferentes longitudes.

3.4.3 Los procedimientos de redistribucién

Existen varias versiones del operador de redistribucién, es decir, de repartir
las particulas de un nodo por los diferentes canales de que disponga [72].

El operador de redistribucién fisico es el que se corresponde mejor con
la imagen que se posee de particulas que efectdan caminos al azar por una
reticula. Toma todas las particulas de la reticula de una en una y para cada
una de ellas realiza una bisqueda al azar (equiprobable e independiente) para
encontrar un numero de 0 4 b con el fin de saber el canal por el cual se dirigira
la particula. En este momento las particulas conservan todavia el lugar que
tenian en la reticula y no se han movido. El problema surge debido al elevado
numero de particulas que se deben manipular sobre una reticula (del orden
de 10°); ello querrd decir que en cada paso de tiempo se deberdn realizar un
millén de bisquedas al azar, lo cual resulta prohibitivo en términos de tiempo
de célculo. Para mejorar la situacién, se determina la distribucién que sigue
el conjunto de particulas distribuidas en cada uno de los b canales diferentes
y se utiliza un método mds eficaz para obtener esta.distribucién. Por lo tanto

en este tipo de redistribucién, el nimero de particulas dirigidas hacia un canal

1

viene dado por una distribucién binomial de la forma B (n(?, t), 3) siendo

n(?, t) el niimero de particulas presentes en el nodo 7 en el tiempo ¢.
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Si el nimero de particulas por nodo n(T), t) es muy elevado, se espera que
los diferentes canales reciban cada uno como media %n(?), t) particulas. El
redistribuidor de varianza minima estd concebido de manera que se pueda re-
producir este comportamiento asintdtico. Atribuye directamente a cada canal
de un nodo 7 de la reticula [E@] particulas; a continuacién se buscan al
azar n( 7, t)modb niimeros enteros entre {1, ..., b}, designando éstos los canales
por los que son distribuidas las restantes particulas; esta operacion se realiza
para todos los nodos de la reticula. Este distribuidor genera alrededor de
las cantidades de particulas distribuidas uniformemente sobre los diferentes
canales una pequena dispersién n(T), t)modb%(l — %) cuyo origen es debido a
la naturaleza discreta de las particulas. Este redistribuidor se justifica por el
hecho de que en el limite, para nimeros grandes de particulas, las dispersiones
se pueden desechar frente a las medias de las distribuciones binomiales; en

efecto,

I ——_)—"(?’t) 0 3.24
n(?’l,gl—)oo ’I’L(T,t) e ( )

Existe también un redistribuidor de varianza controlada que genera b — 1

numeros aleatorios siguiendo una distribucién normal de la forma

N (n(Tb),t), n(?b>,t) (1 _ %)) , (3.25)

A continuacién va truncando simétricamente estos numerosen 0 y en 2 [1(?2]
mediante reiteracion del generador de la ley normal si el nimero obtenido
no pertenece al intervalo designado por los bordes de corte. Se suman los
b — 1 ndmeros y si su diferencia con n(?, t) es inferior a 0, se reproduce todo
el proceso; si esto no ocurre, esta diferencia y los otros b — 1 nimeros son

reemplazados por los enteros mas préximos. Los diferentes canales de un nodo
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reciben cada uno de estos nimeros (de particulas); la operacién se repite para
todos los nodos de la reticula. Este distribuidor se llama de varianza controlada

porque las varianzas de las leyes pueden ser ajustadas a voluntad del usuario.

3.4.4 Los procedimientos de propagacién

Si hay un solo tipo de particula difundiendose en la reticula, no es ttil que
la particulas se propaguen en cada paso de tiempo més alld de sus vecinos
inmediatos; en este caso se utiliza simplemente el operador de propagacién tal

como se definié anteriormente, es decir,

lo que simplemente representa cambios de nimeros enteros entre nodos vecinos.

La situacidén es diferente si existen diferentes poblaciones de particulas a
las que se les vaya a aplicar el método de control del coeficiente de difusién
a saltos. En este caso se habla de un operador de propagacién fisico, cuyo
principal problema, al igual que en el caso del redistribuidor, es el tiempo
de calculo. Existe también el propagador global que consiste en escoger en
cada paso de tiempo la distancia que van a recorrer todas las particulas de
la reticula; desde un punto de vista operativo es similar al simple ya que
lo dnico que cambia es que la distancia de propagacién se sustituye por una
constante que puede ser diferente en cada paso de tiempo pero puede dar lugar
a inestabilidades parésitas en sistemas de reaccién-difusién. En un propagador
local, se escoge independientemente en cada nodo la longitud del salto, lo que
induce fluctuaciones de densidad extremadamente fuertes ya que permite a los
diferentes nodos recibir particulas de un ndmero variable de nodos, algo que

no sucedia con el propagador global.
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3.4.5 Condiciones de contorno

La mayoria de las reticulas poseen condiciones de contorno periddicas pero las
hay también de tipo reflectante cuyo interés se justifica notablemente en las
simulaciones de flujo hidrodindmico. En una reticula cuadrada (b = 5), la
reflexién tiene lugar sobre una pared imaginaria situada a media unidad de
longitud en el exterior de la reticula. Esta condicién se manifiesta a través de
la operacién de propagacién. Si la reticula es cuadrada pero con 9 canales,
existen dos tipos de reflexién, especular (la superficie reflectante se comporta
como un espejo y se corresponde con la simulacién de una superficie lisa) y de
retorno, en la que se simula una superficie rugosa.

En nuestro caso también se podrian considerar condiciones de mar abierto,
en las que se considera difusién a través de los bordes de la reticula pero
solamente en el sentido de entrada hacia la reticula. Para ello, el nimero de
particulas de un nodo del contorno se calculara en base a los de los nodos
vecinos. ]

Otro tipo de condicién de contorno es considerar la frontera como una pared
o lamina fina que, en parte o totalmente, se comporta como una capa limite.
En el caso de una reticula cuadrada rebote y reflexién coinciden, por lo tanto
se consideran rebotes en la frontera, y se definen unas reglas de interaccién
entre las ocupaciones medias (caso Boltzmann) y la frontera. En cada paso de
tiempo de simulacién se calculan los valores de equilibric de cada fila cercana al
contorno a partir de la fila inferior y superior mientras que se anade una nueva
fila al dominio de simulacidén de la capa limite; después de cada paso de tiempo
se ha de representar un grafico de la variacién de la velocidad con respecto a la
distancia a la frontera con el fin de saber el nimero de filas que son ocupadas
por la capa limite, cuyo borde superior coincidird con una velocidad en los

nodos igual a la velocidad dada por la simulacién (recuérdese que la velocidad
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es cero en la frontera y menor que en el flujo creado si pertenece a la capa

limite debido a las fuerzas de friccién presentes).

3.5 Reaccidon en la reticula

La mayoria de los autématas celulares reactivos intentan simular reacciones
quimicas conocidas y que no sean muy complejas. Para intentar reproducir el
fenémeno en un gas reticular se deben conocer las probabilidades de reaccién
de las distintos tipos de particulas que sirven para representar las diferentes
moléculas quimicas que intervienen en la reaccién. Como hay moléculas que
van desapareciendo y otras que se van formando, en la misma etapa se con-
templan la formacién de unas moléculas y la aparicién de otras. Existen varias
formas de calcular estas probabilidades y su distribucién por los canales exis-
tentes en la reticula basadas en el conocimiento de la constante de reaccidn.
Para modelizar los sistemas de reaccién-difusién, existen dos tipos de re-
des de autéomatas celulares. El primer tipo es conocido como autémata de
gas reticular reactivo, cuyas particulas se mueven aleatoriamente para simu-
lar la reaccién y cuya evolucién viene descrita por medio de tres operaciones:
propagacion, colisiones ineldsticas y colisiones reactivas. En la reaccién, una
configuracién de particulas ¢ se transforma en otra j mediante una probabilidad
de transicién A(i — j) para (3,7 = 0,...,b); durante esta operacién se crean
(¢t > j) o desaparecen (i < j) particulas y por lo tanto el operador de reaccién
no conserva ni el numero de particulas ni el momento. Los autématas reactivos
sirven para estudiar fluctuaciones en sistemas grandes, donde lo importante es
la evolucién macroscépica (por ejemplo, simulacién de formas, oscilacién, nu-
cleacién de ondas quimicas), pero este método no es eficiente. Una alternativa
que corresponde al segundo tipo son las redes de autématas celulares de media

mdvil, que estdn basadas en una convolucién que describe la difusién y que
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exigen una discretizacién para truncar los resultados de la convolucién y poder
ejecutar la etapa de reaccidn.

Ahora bien, la gran cantidad de reacciones quimicas puras y de origen
biolégico que se producen en el mar hacen practicamente imposible su mod-
elizacién; en un principio habria que desarrollar otro gas reticular que fuera
capaz de modelizar las reacciones principales y que sirviera de entrada a cada
paso de tiempo del gas reticular de reaccién-difusién. Ello implicaria el uso
de un ordenador con un gran numero de procesadores en paralelo, al cual no
tenemos acceso.

En un modelo fisico del vertido de un contaminante pasivo se modeliza
tradicionalmente el término de reaccién como la desaparicién de contaminante,
la cual viene dada por la degradacién bacteriana, que se suele medir con el
parametro llamado Ty que representa el tiempo que tarda en desaparecer por
degradacién bacteriana el 90% del contaminante una vez vertido al fluido.
Es evidente que cudnto mds tiempo estén las particulas de contaminante en
el medio, mayor posibilidades tienen de sufrir una degradacién bacteriana.
Ahora bien, este pardmetro no es constante y muestra un amplio rango de
valores, estando influido principalmente por la luz. Como el modelo simulado
representa como méximo la evolucién durante 9 horas desde el momento del
vertido, este valor se va a tomar constante y se implementars, como sigue.

Si la degradacidn es exponencial, el niimero de bacterias B existentes debido
al vertido tenderd a cero. La ley de la cinética quimica dice que la evolucién de
la concentracién de contaminante—representado por la cantidad de bacterias

coliformes en este caso—viene dada por la ecuacién

——% = _k[B(%)] (3.27)

siendo k la constante de la reaccién. La solucién de (3.27) para una condicién
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inicial [B(t)] = [By] eviene dada por
[B()] = [Bo] e

El valor de k£ se puede obtener a partir del valor del Ty por la siguiente

relacion
[B] (Tgo) = 0.1[By]

lo que implica que

0.1 = e, (3.28)

Suponiendo que conocemos el valor del Ty, podemos calcular & a partir de
(3.28). Para incluir la degradacién en la simulacién, se multiplica el nimero

total de particulas por nodo por el factor de degradacién bacteriana

A= —kAt

donde k es el valor hallado anteriormente y At es el paso de tiempo del
autémata. Asi, si se considera un Ty, de 4 horas, se obtiene una valor de
k=1.6-10"%s71, y a partir de conocer este valor se puede calcular A y hallar
la degradacién por nodo.

El siguiente ejemplo sirve para indicar la sensibilidad de la contaminacién
pasiva de tipo doméstico en la costa frente a la tasa de degradacién bacte-
riana. Si un vertido llega por una tuberia o emisario a una playa de bano
con una contenido en coliformes de 108/100m!l, después de una dilucién de
orden 10® y de haber estado 12 horas en el mar, el nimero de coliformes
habré disminuido hasta 10°/100ml si no existe degradacién bacteriana. Si

aplicamos una degradacién bacteriana de Ty, = 4 horas que es un valor tipico,
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se obtendrd una disminucién del nimero de coliformes en el agua de bafio de
tal forma que se medirdn solamente 10%2/100m!; sin embargo, si el valor del
Ty fuera de 24 horas, el nimero de coliformes en esa zona de bafio seria de al

menos 10*°/100m!, mas de 300 veces la estimacién anterior [27].

3.6 Modelo de reacciéon-difusion en un gas re-
ticular mediante Boltzmann

Este modelo se parece mucho al modelo de difusién y solamente se necesita
aplicar la desaparicién de particulas por degradacién bacteriana y cambiar
el paso de redistribucién R ; en vez de distribuir las particulas de forma
isotrépica, el desplazamiento medio de las particulaé se debe de correspon-
der con el campo de velocidades impuesto o' (7,t). Al ser un modeld sin
principio de exclusién, en este caso un nimero arbitrario de particulas pueden
moverse desde un nodo hasta sus vecinos o entorno [72).

Para asignar las particulas a los canales, es decir, las direcciones, se pueden
usar una serie de probabilidades para el caso de configuracién con una particula,
aplicando esta regla de distribucién para cada particula existente en la reticula
independientemente. Por lo tanto, cada particula existente en el nodo 7, se
mueve al nodo 7 + Ar¢’ con probabilidad D+ %5 1 (siendo 4 # 0), o per-
manece en el nodo 7 con probabilidad 1 — (b — 1) D, donde D y  representan
el coeficiente de difusién y la velocidad en la reticula respectivamente. Esta
asignacién de particulas a canales (que en este caso tienen capacidad ilimitada)
se realiza independientemente para cada particula.

Para verificar la ecuacién macroscépica, escribimos la ecuacién microscépica

para la evolucién de la densidad de particulas
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(70420 = (1= 6- D) (P + T (5+ 77‘?) (P — Areh 1)

T #

(3.29)
y se realiza un desarrollo de Taylor de primer orden en el tiempo y de segundo
orden en el espacio. Se obtiene asi
~Ar?

el S e - = oo
5 Af? Vm(r,t)-{—DAtVa:(r,t). (3.30)

Si lo comparamos con la ecuacién macroscépica

_).
0z (7.8 . > vy (7,t) = DV2z (7, 1) (3.31)

indica que ¥ = 74 y D = DAL,

El mayor problema que plantea este tipo de modelo es que la distribucién
de las particulas por los canales requiere realizar una biusqueda aleatoria in-
dependientemente para cada particula. Cuando el nimero de particulas por
nodo es grande, se convierte en un método muy poco eficiente y por lo tanto
se ha de escoger una alternativa. Existen varios métodos de aproximacién
numeérica para reproducir exactamente una distribucién de tipo multinomial
(métodos de aceptacion-rechazo) como la que corresponderia a la asignacién
de particulas pero no son muy eficientes para grandes valores del nimero de
particulas n.

Cuando el nimero n de particulas es muy grande o cuando no se quieren
investigar fluctuaciones, un método de aproximacién es seleccionar una dis-
tribucién de varianza minima (explicada anteriormente). Para ello se asignan

r; particulas al canal z,

1= 0, ,b - 1, T, = [an (332)



donde la notacién [ | representa el menor nimero entero mayor o igual que np;,
redistribuyendo a continuacién las restantes particulas, es decir, n — f;é T
particulas usando un algoritmo simple de buisqueda aleatoria. Este método
requiere como maximo b — 1 busquedas aleatorias y muy pocos célculos.

La metodologia consiste en escoger un grupo de velocidades que en el caso
de la reticula cuadrada con el que se va a trabajar constard de 4 velocidades
no nulas correspondientes a los canales numerados del 1 al 4 y una velocidad

nula que se corresponde con el canal 0 y que serd el que posee las particulas

que estan en reposo,
@ =(0,0), &4=(£1,0),(0,+1)

Las particulas existentes del transporte modelizado mediante la ecuacién
de un contaminante p por ejemplo, se distribuyen por los canales de la forma

siguiente

(1-4Dp)n,, i=0

np=3 ff, fA(T+T,t+1)=
; (Dp+3 - @)y, i #0

De cada nodo salen (o llegan a él) particulas por 5 posibles canales, una de
las cuales pertenece a las particulas en reposo (canal 0) y las otras 4 a las
cuatro vias definidas por los ejes coordenados X e Y, es decir, hacia la derecha
(canal 1), hacia arriba (2), hacia la izquierda (3) y hacia abajo (4). Para evitar
inestabilidades, todos los coeficientes deben ser positivos y por lo tanto se debe
de cumplir que £ || < D, < 1 (ver Tabla 3.1).

Luego si consideramos la reaccién, difusién y adveccidn, la dindmica com-

pleta del transporte viene dada por
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CANALES || VELOCIDADES
1(=) D, +%
2(1) Dy+ 2
3(«) D,-%
4(4) Dy — %

0 (o) 1-2D, - 2D,

Tabla 3.1: Probabilidades por canal en funcién del coeficiente de difusion
(Dg, Dy) y de la velocidad del fluido ambiente (u,u,).

1. Reaccidn:
{ n (7,8) = 1, (F,1) = A (8) 1y (7,8) = (1= A1) my (7, ) }

2. Difusién y Adveccion:
T +E,t+1) = {

3. Suma o redistribucién

lo que definira la evolucién del autémata en cada paso de tiempo.
Es evidente que esta metodologia conserva la masa existente en los nodos
después de cada colision si no hay degradacién bacteriana, pero no conserva el

momento debido a la existencia de un campo de velocidades exterior al sistema.
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3.7 Simulacién del modelo de gas reticular de

un vertido de contaminante

3.7.1 Introduccién

El problema que nos ocupa se refiere al estudio de la situacién global en un
area de interés, mas que a pequefias fluctuaciones locales en el interior de
ella. Por tanto, las magnitudes utilizadas son promedios, lo que lleva a utilizar
autématas sobre una reticula de Boltzmann.

La idea consiste en simular el comportamiento de la pluma visible de un
vertido en superficie de un vertido de aguas residuales al mar. Puede tratarse
de un vertido directamente en el mar (por ejemplo el caso de la Avda. Maritima
de Las Palmas en algunas ocasiones , emprésa EMALSA) o a través de un emi-
sario (como en el caso del emisaﬁo de Las Palmas es situaciones normales, em-
presa EMALSA| o el del Barranco Seco en Maspalomas, empresa ELMASA).
Es razonable suponer, que si se decide verter en determinada drea se habrén
hecho los estudios necesarios para asegurarse que la dilucién sea méxima y
que la hidrodindmica marina no provoque la llegada de contaminacién hacia
las playas de uso recreativo. Ahora bien, con el tiempo se pueden comenzar
a usar playas que antes no se utilizaban debido a intervenciones en el litoral
(caso de La Laja) o puede fomentarse el uso del mar para deportes maritimos
(por ejemplo, vela o wind-surfing en Las Alcaravaneras).

Cuestiones meteoroldgicas tales como inflexiones en la direccién del viento
(caso del tiempo del Sur en Las Alcaravaneras) pueden aumentar el contacto
del usuario con zonas préximas al vertido 6 pueden propiciar el acercamiento
del vertido hacia la costa haciendo peligrar la calidad del agua. Evidentemente,
este problema y otros similares, que son de caracter periédico o casi periédico,

tendran que tenerse en cuenta en el disefio y planificacién de los vertidos.

108



Por tanto conviene poder simular lo que ocurre en un &rea costera mas
amplia que la ocupada estrictamente por la playa, pero que puede ser in-
fluenciada por el vertido, con el fin de conocer los niveles de contaminacion
existentes en cada paso de tiempo, incluyendo en la simulacién el poder alterar
las condiciones iniciales y de contorno segun los casos expuestos anteriormente,

en especial la variacién de las condiciones hidrodinamicas.

3.7.2 Etapas del proceso

Una vez sentadas las bases tedricas que permiten representar mediante un gas
reticular la evolucién de las magnitudes que miden la calidad del agua, se
procede a formular el modelo mediante un programa de ordenador.

El programa simula los procesos de adveccion y difusién de una carga con-
taminante pasiva que puede ser conservativa 6 no, segtin se considere actividad
de degradacién de tipo bacteriano o no, y que es vertida al mar directamente
o a través de un emisario. Se emplea un modelo en dos dimensiones dado
que lo interesante, desde el punto de vista estético, es el estudio de la mancha
superficial.

La programacién se realiza en lenguaje C [4] y la ventana gréifica de vi-
sualizacién de la evolucién del contaminante se implementa usando el software
XMEGAWAVE desarrollado por el Departamento de Informatica y Sistemas
de 1la ULPGC [3]. Se disponen solamente de estaciones de trabajo Hewlett
Packard, modelo Apollo, Series 700, para ejecutar el programa que simula el
modelo; por lo tanto, el 4rea maxima de trabajo sera de 528 nodos de largo por
128 de ancho, representando la distancia entre nodos consecutivos de 10 metros
tanto en la horizontal como en la vertical por reproducir una red cuadrada o)
cuadricula. Ello equivale por lo tanto a una superficie de 5.280 m de largo por

1.280 m de ancho, més que suficiente para simular la mayor parte de las playas

109



préximas a Las Palmas.

Las etapas de generacién del modelo son las siguientes (ver figura 3.2):

1.- Definir un espacio bidimensional que representa la franja costera cercana
a una playa, el cual se recubre mediante una malla (cuadrada en este Caso).
Se va a suponer que las particulas del fluido que se esta modelizando estén
situadas en los nodos formados por la reticula. La red representa el mar y el
nimero de particulas que haya en cada nodo se tomard como medida de la
contaminacién, luego cuando no haya contaminacién habra 0 particulas. El
niimero méximo de particulas por nodo serd de 10000, lo que indicara una
contaminacién muy alta; cudnto mayor sea este valor, menos fluctuaciones
habra. Al tener muchas particulas, la concentracién tiene una variacion menos
abrupta y en el limite de infinitas particulas la funcidén es de hecho continua.

2. Crear un fichero con los pardmetros de entrada que reflejardn los valores
que pueden ser cambiados para cada simulacion dependiendo de las condiciones
iniciales de fuente del contaminante y de velocidad y difusién iniciales. En
general, los pardmetros serdn: a) el tiempo méximo de éimulacién, b) un
parametro que indica cada cudntos pasos de tiempo se ha de crear un fichero
de salida, bc) la contaminacién méxima para inicializar los nodos por los que
penetra la contaminacion, d) el nimero de columnas y filas por las que entra el
contaminante inicialmente y/o en cada paso de tiempo, e) el lugar por donde
sale la contaminacion que estara representado mediante un digito que indicara
si inicialmente la contaminacién aparece en superficie al lado de la costa, en
el punto més alejado 6 en mitad de la anchura del 4rea modelizada, f) las
componentes horizontal y vertical de la velocidad y del coeficiente de difusion,
aunque en general se considera que este ultimo tiene el mismo valor en la

horizontal que en la vertical .
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Figura 3-2: Organigrama del proceso de simulacién de un vertido de contami-

nante en la costa mediante un gas reticular de Boltzmann.
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Si estos valores cambian, pueden darse por pantalla y actualizarse cada
vez que se den determinadas circunstancias. Este fichero servira también para
anadir otros pardmetros de entrada que sean de interés.

3.- Imponer unas condiciones iniciales adecuadas, lo cual consiste en general
en inicializar determinados nodos, correspondientes a una zona de llegada de la
contaminacién, bien por vertido directo ¢ por flotacién procedente del emisario
submarino, con el méximo valor de ella. Asi, por ejemplo, se puede inicializar
el sistema considerando una columna contaminada que puede estar situada
cercana a costa porque se vierte directamente ¢ se puede considerar que se
vierte por emisario y por lo tanto aparece a cierta distancia de ella.

4.- Llevar a cabo la evolucién en cada paso de tiempo y para todos los
nodos, lo cual viene dado aplicando los operadores descritos en el capitulo
anterior, correspondientes a cada una de las 4 etapas siguientes: la etapa de
degradacion bacteriana, una etapa de distribucién 6 colisién, otra de propa-
gacion y finalmente una de recoleccién 6 redistribucién. A continuacién se
describe en detalle algunas etapas (Figura 3.3) :

a) Etapa de degradacién bacteriana

Seria la etapa de reaccién, es decir, cuando puede haber una variacién del
numero de particulas en cada nodo. Al ser un modelo fisico de dispersidn sola-
mente se tendrd en cuenta la desaparicién de particulas debido a la degradacién
bacteriana. Su implementacién se realiza para cada nodo y es funcién del
tiempo, lo que en general implica que la probabilidad de degradacién va a ser
como consecuencia funcién del nimero de colisiones sufridas. La desaparicién
de bacterias coliformes en el mar sigue una distribucién exponencial qﬁe es
funcién del tiempo que haya transcurrido desde que se vertié en el medio; en
el modelo simulado, el nimero de particulas decrece exponencialmente con el

tiempo que ha estado en la red, pero la proporcién de particulas que desaparece
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en cada paso de tiempo es la misma.Esta etapa sera la primera al ini-
ciarse cada paso de tiempo y se llevara un contaje del nimero de particulas
degradadas

b) Etapa de colisién

Cada canal tiene asignada una probabilidad que se obtendrs usando una
tabla que tiene definidas estas probabilidades en funcién del coeficiente de
difusién y de la velocidad que tenga el fluido (ver 3.5). Por lo tanto, es posible
calcular las probabilidades si cambia la velocidad a lo largo de la simulacién. El
numero de particulas que irdn por cada uno de las 5 canales mencionados sera
el producto del nimero total de particulas que haya en el nodo procedentes
del paso anterior por la probabilidad obtenida para esa direccién. Se considera
una etapa instantdnea, sin paso de tiempo. Como resultado de trabajar con
nimeros enteros usando probabilidades (nimeros en coma flotante) tendremos
errores de redondeo; como estos errores no pueden evitarse, lo que se hace es
controlarlos. Asi, si la suma de las particulas que van por cada direccién no es
igual al nimero total de particulas que habia en el nbdo, no se conservaria la
masa lo que va en contra de la dindmica de un gas reticular de este tipo. La
diferencia de particulas serd el nimero de ellas que habréa que decidir por cual
de los canales ird; esto se hace asignando cada particula a un canal al azar
mediante una técnica aleatoria, sumando a cada canal las correspondientes
particulas.

¢) Etapa de propagacién

Para simular la adveccidn, después de la colisién se trasladan las particulas
a una distancia de un nodo siguiendo el canal que lleven. Tras esta etapa ya
se considera que ha habido un paso de tiempo. Ahora bien, si esta etapa hace
que las particulas se salgan del contorno, hay que contabilizarlas con el fin

de mantener la masa de contaminante si éste es conservativo. Ademés, se ha
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de tener en cuenta que del contorno pueden llegar particulas hacia el drea de
modelizacién debido a la difusién.

d) Etapa de redistribucién

A continuacién se sumard el total de particulas que han entrado al nodo por
cada canal y por lo tanto se conocerd la contaminacion existente en €l en ese
instante. Si, al igual que en el paso anterior, los nodos pertenecen al contorno
por el que penetra la contaminacién, el valor que tomarén vendra dado por el
vertido y no por el valor hallado en la simulacién. En otras palabras, depen-
diendo de las condiciones del vertido, se reinicializaran determinados nodos en
cada paso de tiempo si el vertido es continuo 6 cada cierto lapso de tiempo si
el vertido es a pulsos; es evidente que si ha sido un vertido puntual, seguiran
la dindmica de los nodos restantes.

5.- Aplicar las condiciones de contorno cuando los nodos pertenezcan
al borde de la zona de modelizacién. Las condiciones de contorno utilizadas en
este problema son de mar abierto en la zona més alejada de costa y en la zona
de aguas abajo y arriba del vertido ya que tomamos una zona préxima a costa.
Se ha tomado una condicién de tipo lineal en la que cada nodo del borde tiene
una contaminacion que es funcién de los dos nodos més proximos a él situados
en el interior del drea modelizada y en linea recta. Una excepcién es el caso
en que el vertido penetre por uno de los contornos, ya que se considera que
en los nodos pertenecientes a esa zona se vierte siempre una contaminacién
maxima; esta condicién puede cambiarse por supuesto si se considera que la
carga contaminante llega a pulsos hasta el mar. En un principio todos los
nodos sufren las cuatro etapas del proceso pero en los del borde solamente se
tienen en cuenta las particulas que vienen hacia el drea modelizada en direccién
perpendicular al contorno. Estas condiciones pueden cambiarse sin ningin

problema a lo largo de la simulacién de una manera muy sencilla, siendo ésta
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una de las grandes ventajas en este tipo de modelizacién.

El area correspondiente a costa, debido al rozamiento, serd dénde la ve-
locidad del fluido tenderd a cero y dénde es previsible que se acumule la carga
contaminante. Por lo tanto, la velocidad decrecerd a medida que los nodos
estén més cercanos a costa. Para simular esto, el valor de la contaminacién en
este contorno va a venir dado por la media de los 4 nodos situados en la vertical
por encima de él y ademds hasta los nodos més cercanos a costa notaran la
presencia de ésta y seguiran una perfil parabélico de velocidades horizontales,
similar a una capa limite. Cuando se forma una estructura de capa limite
en un fluido, su anchura se hace mayor a medida que nos alejemos del punto
inicial de referencia (inicio de la costa modelizada en este caso), siendo ésta
una funcién precisamente de la distancia [48]. En este caso la anchura va de 1
a 11 nodos en el eje Y, correspondiendo estos valores a los nodos 0 a 10 del eje
X, es decir, de la costa; a partir del nodo 10, la curva no varia practicamente
y por lo tanto los valores de las probabilidades son iguales (Figura 3-4). Las
curvas usadas representan la variacién de la velocidad en el nodo de la capa
limite con respecto a la velocidad existente en el fluido en la zona exterior a
ella [5] y se calculan para cada nodo del eje X mediante = er f (\/f‘%)siendo v
la viscosidad cinematica, u la velocidad correspondiente en el nodo de la capa
limite, uo la vlocidad exterior a la capa limite, z va en la direccién de la costa

e y indica la direccién hacia mar abierto.
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Figura 3-4: Curvas usadas para representar la variacién de la velocidad en los
nodos de la zona considerada de capa limite; de izquierda a derecha aparecen

las curvas correspondientes a los valores de x=1 hasta x=10.

Al no depender de la velocidad serdn las mismas curvas cualquiera que
sea la velocidad exterior a la capa limite y bastard multiplicarla por ella para
obtener la velocidad en cualquier nodo (z,y) que pertenezca a la capa limite.

6.- Realizar una representacién visual haciendo que un rango de valores
de contaminacién se corresponda con un determinado color para cada nodo en
cada paso de tiempo.

A continuacién, se usa un programa en X-Windows para representar la
ventana de simulacién de tal forma que se pueda ver en tiempo real la evolucién
de la contaminacién en el drea modelizada. Para ello se emplea el programa
citado antes (XMEGAWAVE) que permite ver la evolucién en el tiempo y en

el espacio de la difusién y adveccién del vertido.
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Capitulo 4

Resultados experimentales

4.1 Catédlogo de informacién disponible

Se dispone de datos de varios correntimetros procedentes de muestreos rea-
lizados por el Departamento de Fisica de la Universidad de Las Palmas a los
que se nos ha permitido tener acceso para poder conocer los valores usuales
de la velocidad de la corriente reinante en la zona de vertido, tanto en médulo
como en direccién. Estos correntimetros fueron instalados frente a la Avda.
Maritima de Las Palmas, a la altura de San Cristobal, y cercano al Dique
Reina Sofia del Puerto de La Luz pero en la parte exterior al puerto, también
en Las Palmas (Figura 4.1, mapa de la derecha).

Cerca del Dique Reina Sofia se instalaron 3 correntimetros a 10, 25 y 40 m.
de profundidad, que estuvieron midiendo datos del 9/7/91 hasta el 27/10/91.
En San Cristobal se realizé el anclaje de dos correntimetros, a 15 y 22.5m
respectivamente y que recogieron datos desde el 27/3/90 hasta el 16/7/90.

Un correntimetro mide la velocidad reinante en ese lugar, la cual es evi-
dentemente consecuencia de varios fenémenos superpuestos, como son vientos,

mareas, corrientes internas, etc.
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Figura 4-1: En el mapa de la izquierda se muestra la isla de Gran Canaria,
indicando con la flecha el drea de simulacién. En el mapa de la derecha se
observa una ampliacién de la zona del modelo con playas nombradas (marcadas
al Norte y al Sur) y en el centro el asterisco indica la zona de toma de datos;

las flechas en el centro de la imagen muestran la salida del vertido.

Los valores de velocidad de corriente obtenidos a una, profundidad de 10 m
muestran un rango entre 0.02 y 0.3 m/s, con gran variabilidad, tanto a lo largo
del dia como durante el mes medido. También se aprecia claramente que no
siempre se puede decir que la corriente reinante en la zona es la de Canarias y
que va hacia el Sur (playa de La Laja), pues se observa en la serie vectorial de
corrientes que en muchas ocasiones va hacia el Norte, lugar donde se encuentra

la Playa de Las Alcaravaneras.
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En un estudio sobre ondas de marea realizado alrededor de la isla de Gran
Canaria [49], se demostré que la corriente mareal en la isla tiene una di-
reccién paralela a la costa predominantemente y ademéds en la zona en \la
que se tomaron los datos, tiene muy escasa importancia. Por ello, y porque
ademas las simulaciones se seguirdn como méximo durante 8 horas, ya que es
el tiempo en que la evolucién de la simulacién se puede observar en el recinto
simulado, no se tendrén en cuenta las variaciones debidas a la marea.

Por otro lado, y para centrarnos mds en la zona de vertido, se disponen
de datos de velocidad de corriente (médulo y direccién) a diferentes profundi-
' dades (3, 5, 10, 15, 20, 25 y 30 m.) asi como la salinidad y la temperatura.
Estos datos fueron tomados del 14 al 19/12/95 frente a La Avenida Maritima
de Las Palmas, a la altura en superficie del emisario submarino situado en
un fondo de 40 m por la profesora de Contaminacién del Departamento de
Fisica en sus clase de Practicas de la asignatura. Los valores de las veloci-
dades de corriente obtenidas, tanto en médulo como en velocidad, son del
mismo orden a las tomadas con los correntimetros anteriormente nombrados
y la temperatura y salinidad presentaban valores de unos 20° y alrededor de
37.2°/5, respectivamente. Los datos més recientes que se disponen de la zona
son de mediados de Febrero a mediados de Marzo de 1996, recogidos a 3m de
profundidad en el mismo lugar y por la misma persona. Los valores de la serie
vectorial de corrientes y de vientos de este muestreo se muestran en las figuras
4-2(a) y 4-2(b). Por lo tanto, se puede apreciar que valores de velocidad de
la corriente entre 2 y 30 cm/s en las direcciones Sur, Norte y el rango que
va desde el Norte-Noroeste hasta el Noreste-Este, representan las condiciones
mas habituales que pueden encontrarse en el tramo de la Avenida Maritima
de Las Palmas que va desde la Playa de Las Alcaravaneras hasta la Playa de

la Laja.
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Figura 4-2(b): Evolucién de la direccién e intensidad del viento reinante en la zona en
Febrero y Marzo de 1996. Datos tomados a 10 metros de altura.
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4.2 Casos simulados

Si bien la ciudad de Las Palmas cuenta con una estacién depuradora de resi-
duos domésticos y con un emisario submarino situado a 2 km de la Avenida
Maritima para verter el agua no depurada, surgen con frecuencia problemas
derivados de la salinidad (se necesita un rango determinado para el tratamiento
primario) y de la presencia de arena en exceso (atasco de las salidas del emi-
sario) en el agua residual, lo que impide su salida por' el emisario. En estos
casos, el agua se vierte directamente al mar en un 4rea cercana a la Avenida
Martima, lo cual puede ser pernicioso para el usuario de las playas cercanas
si las condiciones oceanograficas y/o metereoldgicas favorecen la permanen-
cia de las materias contaminantes en la costa. Por lo tanto se ha utilizado
esta situacion real para verificar el comportamiento del modelo, usdndose los
parametros oceanogréficos habituales encontrados en esa zona. Con ello se
intenta conocer tanto la calidad del agua como el tiempo que tarda en llegar
determinada concentracién de coliformes totales al drea de interés.

Con el fin de comprobar la validez del método, se han realizado diver-
sas simulaciones de vertidos en superficie, ya que en primera aproximacién
se considera un modelo bidimensional y, por lo tanto, se intenta reproducir
la evolucién de la mancha contaminante en superficie. Se han realizado las
simulaciones con residuos no conservativos, es decir, existe una degradacién
de cardcter bacteriano propiciada por la luz y porque el vertido es de tipo
orgdnico. Siempre se ha considerado que la contaminacién es pasiva y que no
existe estratificacién de densidades en la vertical, lo que equivale a decir que la
columna de agua estaba bien mezclada 'y posee la misma densidad. El célculo

de la velocidad, difusién y paso de tiempo en la reticula se realiza, tal como
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se nombro en los capitulos anteriores, a partir de los valores microscépicos de
estas variables y del espacio entre nodos contiguos en la reticula. La reticula
simulada tiene una distancia entre nodos de 10 metros; la difusién (D) a nivel

de reticula viene dada por

At b1 At
.D = % ;c%’lfcz,z = % I:cgﬂ: + C?,z + cg,z + Cg’z + Cz’le

donde b es el nimero de canales (5 en este caso) y ¢; . la velocidad horizontal
en cada nodo. Los valores Az y At representan los pasos en el espacio y en
el tiempo respectivamente.Si inicialmente la velocidad es horizontal, es decir,
paralela a la costa,

2 2
D=0 (2) +0+ (-22)'

lo que da como resultado

bAE

Conociendo el paso en el espacio y la difusién que se quiere simular, se
obtiene el valor del paso de tiempo; asi, para una difusién de 5m?/s se obtiene
un paso de tiempo de 4 segundos, es decir, cada paso de tiempo simulado se
corresponden con 4 segundos reales. Por lo tanto, en este caso, se necesitan 900
pasos de tiempo reticulares para simular una hora del proceso real. La veloci-
dad y difusién reticulares que se corresponden con una velocidad de 0.12m/s

y una difusién de 5m?/s, se calculan mediante

siendo v y D la velocidad y difusién a nivel macroscépico y ¥ y D la velocidad

y difusién reticulares. Siguiendo el ejemplo anterior, se obtiene un valor de ¥
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de 0.048 y una difusién de 0.2 en unidades de reticula, que ademds mantiene
la relagién impuesta (% 7] < D < %) por el método para asegurarse de que
los valores de las probabilidades de distribuccién por los canales de la retl’c{lla
sean positivos.

Se ha hecho una equivalencia entre el méximo nimero de particulas pre-
sentes por nodo y los valores legales de coliformes totales (CT) para mantener
la calidad de las aguas de bafo. Se supone que la ciudad de Las Palmas posee
unos 300.000 habitantes cuyo consumo (méximo) es de 200 1 por habitante y
dia, lo que supondria una carga residual méaxima de 60.000 metros ciibicos al
dia, es decir, que se producen como méximo 16.7 metros ciibicos por segundo.
Como hay una estacién depuradora y un emisario, supondremos que solamente
una pequeria parte es vertida directamente al mar, y por condiciones de com-
paracién del modelo, lo hard de forma constante y continua. Partiremos de
un modelo que vierte a una velocidad de 0,8m/s por una tuberia de 1m? de
superficie, lo que supone un caudal de llegada al mar de 0,8m?/s.

Supondremos que el agua residual posee una carga contaminante de 10°
CT100/100ml, lo que multiplicado por el caudal, dar4 una carga de 2.88z107
CT/hora. En la simulacién del modelo para una difusién de 5m?/s se vierten
en una hora, a través de los 45 nodos inicialmente contaminados con 10.000
particulas por nodo, 405z10° particulas por hora; luego cada particula repre-
senta aproximadamente 0.07 CT, lo que quiere decir que una carga contami-
nante de 108 CT/100ml equivale a decir que existen 0.07 CT por particula. La
legislacion vigente indica que no se pueden sobrepasar valores de 10* CT/100ml
en zonas de aguas de bafio en el 95% de las mediciones realizadas en un mes
- (minimo bimensual); el vertido original tendré que sufrir por lo tanto una
dilucién de 10% al llegar a una zona de aguas de bafio (caso de La Laja y Las

Alcaravaneras en nuestro caso) para no superar los valores méximos vigentes.
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Difusién | \ Velocidad(m/s) — || 0.12 0.05 0.2

D, = D, = 5m2/s (— S) SIM-1 || SIM-5 || SIM-7
D, =D, =5m?/s(— N) | SIM-2 | SIM-6 || SIM-8
D, = D, = 10m?/s(— S) SIM-3 - -

D, =D, =5m?/s(\, NE,— N) || SIM4 || - -

Tabla 4.1: Simulaciones realizadas con diferentes valores de intensidad y di-
reccion de la velocidad en el fluido ambiente (N=Norte, NE=Noreste, S=Sur),
variando en algunos casos la difusién D.

La tabla 4-1 muestra algunas de las simulaciones realizadas para las difer-
entes velocidades y difusiones habituales en el medio. Cada simulacién se
realizé como méaximo hasta 7200 pasos de tiempo, es decir, se simularon hasta
8 horas desde la salida del vertido y se supone que se estuvo vertiendo con-
tinuamente. En todas las simulaciones el vertido se realizé a 1500 m (nodo
150) del borde oeste de la costa , considerando que el observador esta mirando
hacia el mar y situado en ella; de esta forma se intenta representar de una
manera mas real la situacién de las playas cuya calidad de aguas de baiio se
quiere controlar con respecto al higar de vertido de las aguas residuales.

La primera columna de la tabla 4-1 representa las diferentes simulaciones
para un valor medio de la intensidad de la velocidad existente, realizando
variaciones en su direccién; el ultimo caso, SIM-4, contempla un cambio en
la direccién de la velocidad existente en el fluido (de NE a N) después de
una hora de vertido. Para el caso de una velocidad pequefia se presentan
dos simulaciones en las que se puede apreciar una potente intrusién en contra
de la corriente de la pluma formada debido a la gran diferencia de velocidad

existente entre la velocidad de salida del vertido y la velocidad ambiente. La
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Numero de particulas Color
| 0 Azul turquesa
1-2500 Azul grisdceo
2501-5000 Verde grisaceo

9001-7500 Beige

7501-10000 Ocre

> 10.000 Negro

Tabla 4.2: Representacién de la contaminacién en las figuras de color que se
presentan en las paginas siguientes (Fig. 4.3 a 4.10).

ultima columna representa las simulaciones correspondientes a una velocidad
mdés alta, que también se encuentra en determinados momentos en esa zona.
Se debera conocer como varia la contaminacién en cada simulacién con el
tiempo y cudnto tiempo tarda la contaminacién excesiva en llegar a la playa.
Para ello se han realizado figuras en color en las que se aprecia la evolucién de la
contaminacion, la cual viene dada por el niimero de particulas de contaminante
presentes en cada nodo. En las Figuras 4-3 a 4-10 se representa cada rango de

niimero de particulas por un determinado color de acuerdo con la tabla 4-2.
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> v

= 2700

L = 3600

Figura 4-3: Simulacion de un vertido continuo mediante un AGR (v=0,12, D=5),
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{(—— v

= 1350

4 = 1800

Figura 4-4: Simulacion de un vertido continuo mediante un AGR (v=-0.12, D=5),
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——=> v

t = 600

Figura 4-5: Simulacion de un vertido continuo mediante un AGR (v=0.12, D=10),
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Figura 4-6(a): Simulacion de un vertido continuo mediante un AGR (v=0,12 (NE), D=5).
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= 800 (NE

= 1200
¢ = 1500
|t = 1800

Figura 4_6(b): Continuacion de la simulacion anterior, cambiando la direccion de v.
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-—> v

Figura 4-T: Simulacion de un vertido continuo mediante un AGR (v=0.05, D=5).
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= 1800

= 2700

Figura 4-8: Simulacion de un vertido continuo mediamte un AGR (v=-0,05, D=95),
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> v

t = 450

t = 800

t = 1350

Figura 4-9: Simulacion de un vertido continuo mediante un AGR (v=0.2, D=H),
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(- ¥

t = 900

Figura 4-10: Simulacion de un vertido continuo mediante un AGR (v=-0.,2, D=5),
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4.3 Un método estandarizado: Cormix3

CORMIX es un programa estandarizado que, en su versién 3, realiza simula-

ciones para €l caso de vertidos en superficie partiendo del conocimiento de los

pardmetros ambientales, de descarga y de legislacién. Por ello, se ha elegido

como modelo de comparacién para calibrar cualitativamente el modelo que ha

sido desarrollado. Se utliza una descarga y condiciones ambientales idénticas

a las presentadas en las simulaciones, si bien el modelo Cormix solamente per-

mite realizar vertidos continuos y en direcciones paralelas a la costa, no permite

cambiar la velocidad ambiente a lo largo de la simulacién y tinicamente pro-

porciona valores de contaminacién al final de la simulacién, cuando alcanza la

dilucién deseada hasta la distancia deseada de simulacién a lo largo del centro

de la pluma.

Velomeds

P’

Yim) —

560

Ll

300

B ]

20,

-y 7

Avenida

CORMIX3 Pradiction’
File: simVELOMEDS.cx$'

Piot Distonson »

1ant

T mo T
Plan View

Figura 4-3: Salida de la simulacién usando el programa CORMIX, donde se

ve la evolucién de la pluma a lo largo de la costa asi como su anchura.
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Ademés, este programa solamente proporciona los valores de contaminacién |
en el centro de la pluma contaminante, indicando su anchura.Se presentan por
lo tanto algunos resultados de las simulaciones realizadas con Cormix con el

fin de comparar cualitativamente la forma y evolucién del vertido considerado.

4.4 Comparacién de resultados

Si bien existe una gran diferencia de informacién proporcionada por ambos
modelos, se ha realizado una comparacién cualitativa entre ambos modelos
cuando la informacién obtenida era comin.

Con el modelo desarrollado en este trabajo se posee en cada paso de tiempo
informacién del mimero de particulas contaminantes existentes en cada nodo,
con lo que se pueden obtener ficheros a lo largo de la simulacién y usarlos

| posteriormente de entrada para otras simulaciones en las que se cambien los
pardmetros ambientales. Ademaés, estos pardmetros también pueden cambiarse
a lo largo de una misma simulacién. Por otra parte, al obtenerse valores
de contaminacién en todo el recinto de simulacién, se puede saber en todo
momento si un lugar delicado, desde un punto de vista medioambiental, puede
verse afectado por una contaminacién excesiva y en qué paso de tiempo ocurre.

La grafica 4-4 muestra los valores de contaminacién, dados por el ntimero
de particulas presentes en cada nodo, de las simulaciones realizadas usando
CORMIX (CMX en grifica) y el autémata de gas reticular desarrollado. Para
dicha simulacion (se corresponde con SIM-1 de la tabla 4.1) se ha usado una
velocidad de 0.12 m/s y se ha dejado que el programa simulara 4 horas reales
de evolucion; ademads, como el programa estandar nos proporciona solamente
el valor de la contaminacién en el centro de la pluma y en este caso la pluma
estd adherida a la costa, los valores representados corresponden a los nodos

situados en costa.
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Figura 4-4: Comparacién de la contaminacién costera (mimero de particulas)

obtenida por ambos métodos (CMX= Cormix, AGR= gas reticular).

Si bien el comportamiento cualitativo es similar, sin embargo se aprecia
una diferencia cuantitativa en el sentido de que el modelo desarrollado produce
valores més altos. Ello se debe al hecho de que hay determinadas condiciones
que no pueden ser reproducidas por el programa estandar, como es el caso
de la eleccién de las condiciones de contorno. En nuestro caso, al utilizar la
condicién de tipo capa limite en la frontera con la costa, se produce un efecto de
acumulacién contaminante costera, €l cual corresponde con lo habitualmente
observado en las situaciones reales.

El resto de las simulaciones muestran el mismo comportamiento aunque la
comparacion estd muy limitada por el conocimiento de solamente una linea

de nodos correspondiente al centro de la pluma (en el modelo desarrollado se
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conocen en cada lugar de la pluma) en cada simulacion del programa supues-
tamente estandarizado y considerado como aceptable para su comparacion.
Ahora bien, como sus autofes indican, las predicciones de salida de Cormix So—
lamente tienen una fiabilidad del 50%, lo cual también se espera del programa

desarrollado.
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Capitulo 5

Conclusiones y futuro

5.1 Conclusiones

1.- Ante la necesidad evidente de nuevas formas sencillas de modelizar
los problemas ambientales existentes actualmente, se ha intentado simular la
evolucién de un vertido de contaminante al mar mediante un método nunca
anteriormente usado en este contexto.

2.- Como alternativa a las formas habituales de modelizacién de las ecua-
ciones de reaccién-adveccién se ha realizado un modelo basado en una red de
autématas celulares, conocidos en hidrodindmica como gases reticulares.

3.- Se ha simulado la reaccidn, difusién y adveccién de un vertido realizado
en la superficie del mar: a) En forma teérica dentro del marco de los autématas
de gas reticular, y b) utilizando datos oceanogréficos reales como pardmetros
de entrada de las simulaciones.

4.- Los resultados se han comparado cualitativamente con los obtenidos
mediante un programa estandarizado de evolucion de vertidos al mar, en su
versién para vertidos en superficie (CORMIX3). Los resultados obtenidos

han demostrado el buen comportamiento del modelo realizado, si bien surgen
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variaciones cuantitativas debido a las condiciones de contorno impuestas.

5.- Este tipo de modehzamon admite anadlr fenémenos de tipo qulrmco
fisico 6 biolégico asi como variaciones de las condiciones iniciales y de contorno
de una manera no muy complicada si se trabaja en equipo y su manejo es
bastante sencillo. Por ello, se muestra prometedor como herramienta en los
estudios de impacto ambiental siempre que se posean ordenadores de gran

potencia, por ser este método ideal para ordenadores que trabajen en paralelo.

5.2 Direcciones futuras

Mediante lo eipuesto en la tltima conclusién, creo que han quedado claro
la importancia que tiene este tipo de modelizacién cuando se dispone de un
entorno informéatico adecuado. La tendencia actual es que los ordenadores
posean una disponibilidad y capacidad de célculo asequible al usuario medio.
Por lo tanto, parece interesante seguir trabajando en este modelo para anadir
variaciones como pueden ser pardmetros de tipo fisico, quimico y bioldgico o
condiciones reales de contorno de costa, los cuales han quedado fuera de la
implementacién presentada por ser ésta un primer modelo simple de aproxi-
macion de la metodologia a los problemas medioambientales.

Otra posible ampliacién vendria dada por el paso a tres dimensiones del
modelo mediante la realizacién de un autémata anterior en el que se simulara
la tercera dimensién espacial, cuya salida sirviera de entrada al autémata de

gas reticular desarrollado.
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