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Introduccion

Comprender la interacciéon que se presenta entre el agua y el medio
rocoso es fundamental, debido a que permite identificar el origen de los
iones que determinan las caracteristicas que adopta el agua que entra en
contacto con el medio solido.

La hidrogeoquimica es una ciencia interdisciplinaria donde intervienen
los conocimientos provenientes de la hidrogeologia y la geoquimica, y
que tiene como propdsito el estudio de las propiedades quimicas del
agua superficial y subterranea, asi como de la geologia del sitio.

Resulta de particular importancia, analizar desde la hidrogeoquimica las
diferentes reacciones que se presenten en el agua con el medio rocoso
y la contaminacion antropogénica como factores determinantes en los
cambios de la calidad del agua.

Ademas de lo anterior, también se pueden estudiar los procesos que dan
origen a la contaminacion de un cuerpo de agua, identificar y cuantifi-
car infiltraciones, asi como areas de recarga, y determinar la velocidad y
direccién de un flujo, los tipos de agua y las mezclas que pueden produ-
cirse entre dichos tipos.

Los APUNTES DE HIDROGEOQUIMICA tienen por objetivo explicar a las y los
estudiantes los conceptos basicos sobre hidrogeologia y geoquimica para
que desarrollen una mayor comprension en el tema, algunos como el ori-
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gen del suelo, tipos de suelo, minerales que conforman el suelo, equilibrio
quimico, equilibrio de carbonatos, reacciones acido-base, modelacion
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hidrogeoquimica, entre otros. Asimismo, dar a conocer la hidrogeoqui-
mica como una herramienta de aplicacion en estudios de ingenieria con
la intencion de evaluar diferentes escenarios para la toma de decisiones.
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1. Antecedentes

Con el proposito de comprender con profundidad los fenémenos de
estudio de la hidrogeoquimica y las distintas maneras en que sus apor-
taciones mejoran nuestras condiciones de vida, es necesario explicar el
contexto historico en el que surge esta ciencia.

1.1. Contexto histérico: La ciencia y el agua

Hablar del agua, desde una perspectiva cientifica, ha sido un tema abor-
dado desde tiempos muy remotos. En civilizaciones tan antiguas como
la griega existieron pensadores que trataron de explicar el porqué de la
lluvia y, por lo tanto, el porqué del flujo de los rios. Fue el filésofo griego
Anaxagoras quien dio una explicacion al proceso intuyendo que las 1lu-
vias provenian de la evaporacion del agua de mar por parte del sol y,
posteriormente, Teofrasto y el romano Marco Vitruvio, basados en las
ideas de Anaxagoras, fueron quienes definieron lo que hoy conocemos
comao ciclo hidrologico.

Mas tarde, las civilizaciones asidticas generaron una aproximacion
mas de medicion, para lo cual llevaron registros sistematicos de preci-
pitaciones, caida de nieve y viento, llegando a una teoria sobre el ciclo
hidrolégico tal como la conocemos hoy, alrededor del 900 a 400 A. C.; sin
embargo, por su poca comunicacion con occidente, sus teorias no impac-
taron significativamente el conocimiento del resto del mundo.
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Durante la Edad Media y el Renacimiento, el concepto de hidrologia no
avanzo en gran medida hasta que Leonardo da Vinci realizé mediciones
sistematicas de velocidades en diferentes cauces, con lo que llegé a la
conclusion de que el agua es mas rapida en la superficie que en el fondo.

En la Edad Contemporanea, varios cientificos aportaron sus teorias para
la consolidacion de lo que hoy conocemos como hidrologia: en 1802, Dal-
ton describi6 un principio para la evaporacion; en 1839, Hagen y Poi-
seuille elaboraron una teoria para el flujo laminar; en 1856, Darcy desa-
rrollo su ecuacion para el flujo en medios porosos; en 1891, Manning
presentd su ecuacion para el flujo en canales abiertos; en 1914, Hazen
introdujo el andlisis de frecuencia para los maximos de una creciente;
en 1933, Horton desarrolld una aproximacion a la infiltracién y en 1945
presentd su descripcion de las cuencas de drenaje (indices de Horton) y,
finalmente, en 1941, Gumbel propuso la ley de valor extremo para estu-
dios hidrologicos. Todas estas teorias independientes ayudaron a con-
solidar la naciente ciencia de la hidrologia hasta que a mediados de la
década de los setenta, alcanzé un reconocimiento definitivo como disci-
plina. Este concepto ha seguido evolucionando y en la actualidad ha sur-
gido un nuevo concepto de estudio cientifico que es la hidrogeoquimica.
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2. Generalidades

La hidrogeoquimica es la compilacion de varias ciencias, tales como la qui-
mica del agua, que concierne al estudio de los procesos y reacciones quimi-
cas que afectan la distribucion y circulacion de especies disueltas en aguas
naturales, combinada con la geologia y la biologia, debido a que durante el
ciclo hidrolégico el agua interactua directamente con la bidsfera.

A través de la aplicacién de los modelos hidrogeoquimicos, podemos
resolver diversas situaciones para mejorar la vida en la Tierra, tales como
las que se muestran en la tabla 2.1.

Tabla 2.1 Aplicaciones de la hidrogeoquimica en la Tierra

Riesgos por contaminacion sobre los recursos hidricos

- Alteraciones de la calidad del agua

- Efectos de la liberacion de sustancias en el sistema hidrogeoldgico
- Fuentes, rutas y destinos de los contaminantes

- Viabilidad de alternativas para tratamiento

- Transformaciones quimicas de las sustancias

Fuente: Llopis, 1970
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Entonces, scudles son los temas que abarca la hidrogeoquimica y como se
estudian con ella las propiedades quimicas del agua superficial y subterrdnea,
y su relacion con la geologia regional?

2.1. Disponibilidad hidrica

Para entender la relacion que tiene la hidrogeoquimica con el agua, es
necesario comprender el impacto que esta tiene para la vida en nuestro
planeta.

Primeramente, partiremos del dato de que la Tierra es un astro que la
mayor parte de su superficie estd cubierta por agua (para ser mas exac-
tos el 70%), y el agua a su vez es la Unica sustancia que se encuentra
como solida, liquida y gaseosa en la superficie terrestre. Ahora bien, toda
el agua del planeta no puede usarse ni para el consumo humano, ni para
la industria, ni para la agricultura, ya que el 97,5 % de dicho elemento
es agua salada. El agua restante es agua dulce, pero el 75% de esta se
encuentra inaccesible en forma de hielo en los casquetes polares, en
Groenlandia y en el océano Antartico, por lo tanto, la minuscula propor-
cion de agua dulce que queda es justo la que se necesita para la vida y
es la que resulta verdaderamente fundamental para los procesos vitales

del planeta.
0.3500 %

0.0175 %

1.3825 %
E—

B Agua salada

M Superficie terrestre

Figura 2.1 Porcen- Agua dulce hielos
tajes de agua en
la tierra. Fuente:

USGS, 2020

B Agua dulce profunda

M Agua dulce superficial
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2.2. Fundamentos de hidrologia
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La hidrologia, cuya etimologia proviene del griego hidro, “agua”, y l0gos,
“ciencia”, tiene como objeto de estudio todo lo relacionado directamente
con el agua en la Tierra, por lo tanto, se define como la ciencia que trata
de las caracteristicas, distribucion y comportamiento del agua en la natu-
raleza.

Asimismo, la hidrologia estd intimamente relacionada con otras ciencias
que abarcan parte de su campo de estudio, o que tratan el tema desde otros
angulos, como lo son la oceanografia, meteorologia, geologia, entre otras.

Es importante definir algunos términos bdasicos de esta ciencia para asi
poder comprender mejor la interaccion del ser humano con lo que se
explicard méas adelante acerca del ciclo hidroldgico:

Precipitacion: el agua que desciende de la atmdsfera a la superficie de

la Tierra y se mide en milimetros de altura.
Intensidad de precipitacion: se estima como la cantidad de agua caida
en la unidad de tiempo.

Escurrimiento o escorrentia: 1a corriente de agua que se vierte al reba- 4
sar su deposito o cauce natural o artificial. En hidrologia, la escorren- I
tia hace referencia a la lamina de agua que circula sobre la superficie

en una cuenca de drenaje, como se observa en la figura 2.2.

Coeficiente de escurrimiento: la relacion entre la lamina de agua pre- 5

cipitada sobre una superficie y la lamina de agua que escurre super-
ficialmente.

Evaporacion: el aumento de energia cinética que experimentan las
moléculas de agua cercanas a la superficie de un suelo huimedo o
una masa de agua producido por la radiacion, el viento y las diferen-
cias en presion de vapor (Aparicio, 1989).




Agua
en el suelo

Almacenaje en depresiones

Tiempo
Figura 2.2 Gréfica de escurrimiento.
Fuente: Rivas, 2014

2.3. EL ciclo hidroldgico

Explicar el ciclo hidrolégico pareciera una tarea facil, ya que es algo con
lo que vivimos todos los dias. De cierto modo, resulta sencillo abordar
el tema de una forma muy basica como el proceso de circulacion del
agua entre los distintos compartimentos de la hidrésfera. Sin embargo,
la mayoria de las veces no pensamos en el ciclo hidrologico desde un
punto de vista mas profundo en el que consideramos que la calidad del
agua que se encuentra en la naturaleza es muy variable, y que depende
estrechamente de las condiciones geograficas y climaticas, asi como de la
oportunidad que tenga para disolver gases, sustancias minerales y orga-
nicas, o para mantenerlos en suspension o en estado coloidal de su tem-
peratura, volumen, flora microbiana y de la contaminacién producida
por las actividades propias de la especie humana.

OLNITNITINIST
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Entonces, ca qué le llamamos ciclo hidrologico y qué tiene que ver con el
agua con la que interactuamos?
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El concepto del ciclo hidroldgico, de acuerdo con Lopez Alegna (1994),
engloba la circulacion del agua en la naturaleza: desde el mar, masas o
cursos de agua a la atmosfera de la Tierra y de la tierra al mar, a través
de escurrimientos superficiales o subterraneos. Por lo tanto, encontra-

mos que existen diversas variantes secundarias, las cuales se ilustran en
la figura 2.3 en la cual se representan los principales estados del agua en
la naturaleza y en el sentido de los desplazamientos.

Los principales procesos implicados en el ciclo del agua son los siguientes:

Evaporacion: 1o que sucede en esta etapa es que el agua se evapora
en la superficie ocedanica, sobre la superficie terrestre y también
por los organismos, en el fenémeno de la transpiracion en plantas y 3
sudoracion en animales. Los seres vivos, especialmente las plantas,

contribuyen con un 10% al agua que se incorpora a la atmasfera.
Condensacion: el agua en forma de vapor sube y se condensa for-
mando las nubes, constituidas por agua en pequefias gotas.

Precipitacion: se produce cuando las gotas de agua que forman las 4
nubes se enfrian acelerandose la condensacion y uniéndose las goti- I
tas de agua para formar gotas mayores que terminan por precipi-

tarse a la superficie terrestre en razén a su mayor peso. La precipita-

cion puede ser solida (nieve o granizo) o liquida (luvia). 5

Infiltracion: ocurre cuando el agua que alcanza el suelo penetra a
través de sus poros y pasa a ser subterranea. La proporcion de agua
que se infiltra y la que circula en superficie (escorrentia) depende
de la permeabilidad del sustrato, de la pendiente y de la cobertura
vegetal. Parte del agua infiltrada vuelve a la atmosfera por evapora-
cion o, mas aun, por la transpiracion de las plantas, que la extraen




con raices mas o menos extensas y profundas. Otra parte se incor-
pora a los acuiferos, niveles que contienen agua estancada o circu-
lante. Parte del agua subterrdnea alcanza la superficie alli donde los
acuiferos, por las circunstancias topograficas, intersecan (es decir,
cortan) la superficie del terreno.

Escorrentia: este término se refiere a los diversos medios por los que
el agua liquida se desliza cuesta abajo por la superficie del terreno.
En los climas no excepcionalmente secos, incluidos la mayoria de los
llamados desérticos, la escorrentia es el principal agente geoldgico
de erosion y de transporte de sedimentos.

Circulacion subterrdnea: se produce a favor de la gravedad, como la
escorrentia superficial, de la que se puede considerar una version.
Se presenta en dos modalidades, la que se da en la zona vadosa,
especialmente en rocas karstificadas, como son a menudo las cali-
zas, es una circulacion siempre pendiente abajo y la que ocurre en
los acuiferos en forma de agua intersticial que llena los poros de una
roca permeable, de la cual puede incluso remontar por fendmenos
en los que intervienen la presion y la capilaridad.

Fusion: este cambio de estado se produce cuando la nieve pasa a
estado liquido al producirse el deshielo.

Solidificacion: al disminuir la temperatura en el interior de una nube
por debajo de 0° C, el vapor de agua o el agua misma se congelan,
precipitandose en forma de nieve o granizo, siendo la principal dife-
rencia entre los dos conceptos que en el caso de la nieve se trata
de una solidificacion del agua de la nube que se presenta, por lo
general, a baja altura. Al irse congelando la humedad y las peque-
fias gotas de agua de la nube, se forman copos de nieve, cristales de
hielo polimérficos (es decir, que adoptan numerosas formas visibles
al microscopio), mientras que en el caso del granizo, es el ascenso
rapido de las gotas de agua que conforman una nube, lo cual da ori-
gen a la formacion de hielo que va generando el granizo y aumen-
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tando de tamafio con ese ascenso. Ademas, cuando sobre la super-
ficie del mar surge una manga de agua (especie de tornado que se
produce sobre la superficie del mar cuando estd muy caldeada por
el sol) este hielo se origina en el ascenso de agua por adherencia del
vapor y agua al nucleo congelado de las grandes gotas de agua. El
proceso se repite desde el inicio consecutivamente, por lo que nunca
se termina ni se agota el agua.

Después de haber analizado de manera general el ciclo hidrolégico y
para poder continuar explicando la hidrogeoquimica adecuadamente,
es necesario ahondar en dos términos ya antes mencionados: infiltracion
y permeabilidad.

2.4. Infiltracion y permeabilidad

Como se tiene entendido, el suelo es sustrato basico de la vida terrestre
que esta formado por una mezcla de interacciones dindmicas que en
conjunto forman un importante campo de estudio, es decir, es un sis-
tema que se conforma de componentes solidos, como minerales y mate-
ria organica que se encuentran irregularmente mezclados en distintos
estratos.

Segun Aguilera (1976), en el estudio fisico del suelo interesan los siguien-
tes aspectos: textura, estructura, porosidad, profundidad efectiva, dre-
naje interno y permeabilidad.

Por su parte, Motta et al. (1990) destacan que entre las principales carac-
teristicas fisicas del suelo se tienen las siguientes: color, textura, estruc-
tura, consistencia, temperatura, porosidad, capacidad de aire y de agua,
compactacion y profundidad efectiva radical.
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Si se habla de permeabilidad, por definicién, nos referimos a la capaci-
dad o facilidad que tiene el suelo para dejarse penetrar por los fluidos, 1o
cual se asocia con la porosidad que presenta dicho suelo. De acuerdo con
Jiménez (2008), no solo los valores absolutos de porosidad bastan para
estimar la permeabilidad del suelo, sino algunos otros factores como la
geometria del sistema poroso. Asi, una estructura laminar deja una gran
porosidad, pero dificulta notablemente la circulacion del agua, al igual
que sucede cuando no existe una buena interconexion entre los compo-
nentes de la macroporosidad.

La permeabilidad depende de la porosidad total del suelo, del contenido
de humedad y de la distribucion del tamafio de poros. Cuando el suelo
esta saturado, todos los poros estan llenos de agua y actian como con-
ductores.

En esta condicidén, la permeabilidad es maxima y tanto mayor si predo-
minan poros grandes, como ocurre en suelos arenosos o bien granula-
dos y estables. En condiciones insaturadas, 1os poros vacios no conducen
aguay disminuye, entonces, el drea efectiva para la transferencia de esta.
La permeabilidad est4 en funcion del contenido de humedad. Cuando
los suelos presentan estructuras estables, la permeabilidad no cambia;
sin embargo, si la estructura es inestable, el suelo se degrada por expan-
sion al mojarse y la permeabilidad cambia totalmente.

Tabla 2.2 Clasificacién de la conductividad hidraulica

Conductividad (cm/h) Interpretacidn
<0.1 Muy lenta
0.1-05 Lenta

05-16 Moderadamente Lenta
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Conductividad (cm/h) Interpretacion T
l_
z

1.6-5.0 Moderada S

50-12.0 Moderadamente Rapida

12.0-18.0 Répida

>18.0 Muy rapida

Fuente: Montenegro y Malagén, 1990

Con respecto a la infiltracion, Martinez (1981) explica que la infiltracion
es la cantidad de agua que se infiltra por unidad de tiempo y bajo con-
diciones de campo, disminuye conforme la cantidad de agua que haya

entrado. Esta es maxima al comenzar la aplicacion del agua al suelo.

El método més conocido para medir la infiltracion es el de los llamados
“cilindros infiltrémetros” y su interpretacion se hace segun la tabla 2.3. 3

Cabe mencionar que entre los factores mas relevantes que afectan la
infiltracion tenemos los siguientes:

Capacidad de entrada del agua en la superficie. 4
Transmision a través del suelo. I
Capacidad de almacenamiento disponible en el suelo.
Caracteristicas del suelo y agua.
Tabla 2.3 clasificacion de la velocidad de infiltracién 5
Infiltracién (cm/h) Interpretacion
<0.1 Muy lenta
0.1-05 Lenta

05-2.0 Moderadamente Lenta




Infiltracién (cm/h) Interpretacion
2.00-6.3 Moderada

6.3-12.7 Moderadamente Rapida
12.7-254 Répida

>25.4 Muy Répida

Fuente: Montenegro y Malagén, 1990

2.5. Tipos de aguas subterraneas

Cuando llueve, parte del agua discurre por la superficie, parte se evapora
y el resto se infiltra en el terreno. Esta ultima via es la fuente primaria de
practicamente toda el agua subterranea, segun Tarbuck (2012), la can-
tidad de agua que sigue cada uno de esos caminos, sin embargo, varia
mucho en funcion del tiempo y del espacio. Los factores que influyen en
esta variacion son lo fuerte de la pendiente, la naturaleza del material, la
intensidad de la lluvia, y el tipo y cantidad de vegetacion.

Densas lluvias que caen sobre pendientes abruptas donde las capas
suprayacentes estan compuestas de materiales impermeables provo-
caran obviamente un elevado porcentaje de agua de escorrentia. A la
inversa si la lluvia cae de manera suave y uniforme sobre pendientes
mas graduales compuestas por materiales que son facilmente penetra-
dos por el agua, un porcentaje mucho mayor del agua se infiltra en el
suelo, algo del agua que se infiltra no viaja muy lejos, porque es retenida
por atracciéon molecular como una capa superficial sobre las particulas
solidas. Esa zona cercana a la superficie se denomina cinturén de hume-
dad del suelo. Esta surcada por raices, los vacios que quedaron en el
lugar de las raices desintegradas y las madrigueras y los tuneles de las
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lombrices, que aumentan la infiltracion del agua de lluvia en el suelo.
Las plantas utilizan el agua del suelo en las funciones vitales y la trans-
piracion. Una parte de agua también se evapora directamente y regresa
a la atmosfera.

Todo cuerpo de agua situado por debajo de la superficie del suelo es
considerado como agua subterrdnea, sin embargo, el agua subterranea
puede conocerse de distintas formas segun como sea clasificada. Existen
aguas al interior de cuerpos rocosos o un depdsito no consolidado; estos
se denominan acuiferos; los cuales producen una gran cantidad de agua
apta para el consumo humano.

Por otro lado, la profundidad a la que los espacios de los poros del suelo
o las fracturas y los vacios en la roca a ser completamente saturados de
agua se llama capa freatica. El agua subterrdnea se recarga constante-
mente del agua de lluvia que la alimenta a través de la misma porosidad
de la superficie terrestre, y en ocasiones el agua subterranea puede fluir
hacia superficie desembocando en rios, arroyos y océanos.

Durante muchos afios, los acuiferos no fueron empleados por la huma-
nidad que desconocia su existencia; sin embargo, en los ultimos tiem-
pos, el hombre ha pretendido usarlos como fuente de agua para su uso,
lo que ha degenerado en una sobre explotacion que afecta el equilibrio
ecologico del planeta. A continuacion, en la figura 2.10 se ilustra como
funciona todo lo anteriormente mencionado:
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Filtracion

Zona ribereiia

Figura 2.10 Medios de extraccion del agua

2.6. Regiones hidrogeoldgicas

Se denominan regiones hidrogeoldgicas a todas aquellas que presenten
caracteristicas o comportamientos distintivos en relacién con sus aguas
subterraneas. El término “distintivo” implica alguna caracteristica pecu-

liar y, por lo tanto, no siempre involucra un comportamiento homogéneo.

Los factores que ejercen mayor influencia primaria en el comportamiento
hidroldgico subterraneo son: el geoldgico, el geomorfoldgico, el climatico
y el bioldgico.




El componente geoldgico tiene que ver notablemente en el aspecto hidro-
quimico y en el hidrodindmico. El tipo mineraldgico, tanto de la zona satu-
rada como subsaturada, constituye el elemento principal del que toma su
composicién quimica inicial el agua subterranea. El grado de litificacion,
la textura y la estructura, también condicionan los comportamientos
quimicos y dindmicos. En las rocas, que conforman medios netamente
discontinuos, el agua tiene poco espacio para almacenarse, se transmite
a través de fisuras, o superficies de debilidad (diaclasas, fallas, estratifi-
cacion, esquistosidad), con mayor velocidad y menor superficie de con-
tacto que en los sedimentos. El resultado general es escasa reserva, flujo
rapido de tipo turbulento y baja salinidad. La textura de los sedimentos
controla la porosidad, la permeabilidad y la composicién quimica. Bajo
condiciones de porosidad intergranular, el medio es continuo, la capaci-
dad de almacenamiento y la superficie de contacto aumentan y la veloci-
dad de flujo disminuye en relacion con ambientes rocosos. El tamafio de
los poros, que en general esta en funcion del tamafio de los granos, es uno
de los principales condicionantes del comportamiento hidraulico, hidro-
dindmico e hidroquimico. La granulometria fina se caracteriza por pre-
sentar alta porosidad total y baja permeabilidad y porosidad efectiva. El
volumen total de agua almacenada es elevado, pero el extraible es escaso.
Las velocidades medianas (arenas) y particularmente las gruesas (gravas)
manifiestan un comportamiento opuesto al citado para las pelitas.

Sin embargo, la tendencia, especialmente en lo referente a la hidroqui-
mica, puede variar sustancialmente bajo la influencia del clima. Asi, en
regiones con marcado exceso en el balance hidrico (humedas), es comun
encontrar aguas de baja salinidad aun en sedimentos arcillosos, mientras
que en zonas deficitarias predominan salinidades elevadas, incluso en
materiales arenosos. La geomorfologia de las zonas montafiosas con fuer-
tes pendientes topograficas origina acentuados gradientes hidraulicos
y, por ende, da lugar a &mbitos donde predomina el flujo lateral. En los
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piedemontes, las pendientes topografica e hidraulica adoptan valores
intermedios y la condicion de la primera, junto con la presencia de sedi-
mentos con permeabilidades relativas altas, favorece el incremento de
la recarga. La morfologia de estos ambitos y de las llanuras vecinas es
la principal responsable de la existencia de zonas de surgencia con altas
presionesy caudales Enlasllanuras, la escasa expresion morfolégica con-
trola la energia hidraulica subterranea, cuyo principal vector se orienta
verticalmente; por ello, pese a que en estas predominan granulometrias
finas, son sitios de recarga y descarga preferencial mediante flujo verti-
cal. Otra caracteristica tipica de las llanuras es el confinamiento parcial o
semiconfinamiento, que permite la recarga de unidades hidrogeoldgicas
profundas a partir de otras sobrepuestas, incluso desde la capa freética,
por el proceso de filtracion vertical.

El clima es otro de los factores que inciden en las caracteristicas y el com-
portamiento hidrologico subterraneo. En condiciones de aridez la recarga
es escasa 0 practicamente nula, la superficie freatica se emplaza a pro-
fundidades considerables y la salinidad es elevada, debido a la concen-
tracion por evapotranspiracion y a la falta de dilucién. En regiones hume-
das sucede lo contrario y el excedente en el balance suele manifestarse
mediante una abundante red hidrografica. En algunos casos, como ya
se menciond, la morfologia limita la importancia de la red de drenaje. El
componente bioldgico natural tiende a mantenerse en equilibrio con el
ambiente y el resto de los recursos naturales (agua, aire y suelo), pero el
instalado artificialmente (cultivos, plantaciones) y las practicas y activida-
des desarrolladas por el hombre (arado, riego, drenaje, fertilizacion, fumi-
gacion, construcciones urbanas, viales e hidraulicas, basurales, industrias,
efluentes, etc.) son las que generan las mayores alteraciones en el compor-
tamiento del recurso hidrico subterrdneo. En este sentido, los parametros
mas afectados son la reserva, la productividad y la calidad.
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El Instituto Nacional de Estadistica y Geografia (INEGI) presenta las Zonas
Hidrogeologicas de México, donde se describen las caracteristicas fisicas,
hidroldgicas, dindmicas y estado de los principales acuiferos granulares del
pais. Se trata de informacion digital estructurada con salida grafica, la cual
integra el estudio de las aguas subterraneas a nivel de zona hidrogeoldgica,
entendiendo como “zona hidrogeoldgica” a un depdsito de materiales gra-
nulares que contiene un acuifero y su drea inmediata de recarga. La infor-
macion cartografica y vectorial se complementa con el documento meto-
doldgico y el Diccionario de Datos, este ultimo define los objetos espaciales
representados en el producto, sus definiciones, atributos y estructura.

Figura 2.11 Zona
hidrogeoldgica.
Fuente: INEGI, 2018




3. Principios de la quimica del agua

El agua es la segunda molécula mas abundante en el universo, cubre el
70% de la superficie terrestre de nuestro planeta, forma parte de nues-
tra vida diaria y es vital para nuestra existencia. Esta formada por dos
atomos de hidrégeno y uno de oxigeno (H20), los cuales al unirse crean
una estructura molecular de geometria particular que le otorga todas
sus propiedades fisicas y quimicas, por las que es considerada como un
compuesto extraordinario y de suma importancia.

Para llegar a entender estas propiedades, primero debemos recordar
que los atomos se enlazan entre ellos con el fin de completar sus niveles
de energia. Mientras un atomo de oxigeno cuenta con seis electrones de
valencia, el hidrégeno solo cuenta con uno, es asi que cuando estos ele-
mentos se juntan para formar una molécula de agua deciden compartir
electrones (formar un enlace covalente) y, de esta forma, tanto la molé-
cula formada como ellos individualmente se encuentran en equilibrio.

Si se sabe también que los electrones se unen en pares al formar un
enlace y que estos buscan estar separados unos de otros para evitar fuer-
zas de repulsion entre ellos, podemos entender por qué una molécula
de agua tiene forma de V (figura 3.1), ya que al tomar en cuenta el espa-
cio tridimensional alrededor del oxigeno el acomodo mas eficiente para
estos pares son los vértices de un tetraedro, quedando el oxigeno en el
centro de este.
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Figura 3.1 Geometria
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Este acomodo provoca que los dos dtomos de hidrogeno queden recar-
gados de un lado de la molécula y los electrones no apareados del otro
lado, que es sinénimo de decir que la parte con carga parcialmente posi-
tiva queda de un lado y la negativa del otro, lo que genera una distribu-
cidén de cargas asimétricas y le otorga el nombre de compuesto polar.
La polaridad de las moléculas de agua es de suma importancia, ya que
les permite formar puentes de hidrogeno (de hecho, al ser muy polar se
vuelve perfecta para esto).

Un puente de hidrdgeno es el resultado de intensas fuerzas de atraccion
intermolecular que se da entre dos dtomos de carga negativa que inte-
ractuan a través de un atomo de hidrégeno (carga positiva). Cuando dos
moléculas de agua se juntan, el hidrogeno se encuentra enlazado covalen-
temente a un atomo de oxigeno y electrostaticamente al otro. Esta interac-
cién se da entre todas las moléculas de agua que estén en contacto y van
formando una especie de red que explica diferentes propiedades fisicas.

La polaridad también le otorga al agua una gran capacidad como disol-
vente, ya que puede interaccionar con muchas moléculas disociando
una gran cantidad de compuestos quimicos y gases.

La capacidad de las moléculas de atraerse unas a otras por fuerzas de
interaccion se conoce como cohesion; ademds, cuando una sustancia
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atrae o se pega a otra sustancia o material se le llama adhesion. En el caso
de las moléculas de agua, ambas fuerzas son grandes, por lo que existe
una especie de balance que permite al agua tener accioén capilar, esto
es, que el agua puede desafiar a la gravedad, pero solo ocurre cuando
las fuerzas de adhesion son mas grandes que las de cohesion. El agua
asciende en un tubo solo cuando este es lo suficientemente delgado para
que gran parte del agua se pegue a las paredes, por ejemplo, el trans-
porte de nutrientes en los arboles.

La tension superficial es aquella que se produce en la interfaz de un liquido
y el aire,las moléculas que estan en este punto tienen menor actividad que
las que se encuentran en el seno del liquido, debido a que no interaccio-
nan con el gas. Esto genera una desigualdad de fuerzas que trata de equi-
librarse reduciendo las fuerzas y la superficie del liquido al minimo (las
moléculas del seno atraen con mas fuerza a las de la superficie) para que
las moléculas desbalanceadas también sean minimas. La tension super-
ficial del agua es la mayor conocida para cualquier liquido no-metélico.

La cantidad de fuerzas intermoleculares puede cambiar en una misma
sustancia en funcién del estado de agregacion en el que se encuentre,
afectando a propiedades como la densidad, la cual para el caso del agua
tiene una particularidad. Por definicion, esta propiedad se refiere a la
cantidad de materia por unidad de volumen.

Las sustancias cambian de estado debido a variaciones en la tempera-
tura. Normalmente, cuando una sustancia cualquiera se encuentra en
estado solido (volumen constante y forma fija), las moléculas se acomo-
dan de forma regular y tienen gran interaccion entre ellas, por lo que
su densidad es mayor en este punto que en cualquier otro estado. Con-
forme aumenta la temperatura las moléculas tienen mas energia, se
mueven de una forma mas desordenada y siguen interactuando entre
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ellas, pero en menor magnitud reduciendo su densidad; es asi que la
sustancia pasa al estado liquido (volumen constante, forma no fija) v,
finalmente, al estado gaseoso (sin forma ni volumen fijo) donde deciden
ocupar todo el espacio disponible e interactuar aun menos, teniendo una
densidad aun menor.

Para el agua, la logica antes mencionada no aplica del todo, debido a
que el agua interacciona a través de los puentes de hidrogeno. En estado
solido, las moléculas participan en mayor numero de puentes (4) y por
la orientacion de los vértices forman un arreglo hexagonal tridimensio-
nal que deja muchos espacios vacios (figura 3.2a), convirtiéndose en un
solido de baja densidad. Cuando el agua pasa al estado liquido, un por-
centaje de los puentes se destruye al igual que el arreglo geométrico,
disminuyendo el numero de espacios vacios (figura 3.2b) y teniendo asi
un agua liquida méas densa que el solido (hielo). Finalmente, para el caso
del estado gaseoso, el comportamiento es el que se espera para cualquier
otra sustancia, ya que los puentes se destruyen por completo y las molé-
culas se encuentran muy dispersas (figura 3.2c).
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Figura 3.2 Interacciones entre moléculas de agua
en sus tres estados de agregacion.
a) agua sdlida, b) agua liquida y c) agua gaseosa. Fuente: Montes, 2016
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Existen otras caracteristicas que, si bien reflejan la cantidad de fuerzas
intermoleculares y puentes de hidrogeno, se dice que son observacio-
nes indirectas de la magnitud de estas fuerzas, debido a que también
dependen de otros factores, es el caso del punto de fusion, el punto de
ebullicion y la capacidad calorifica (cantidad de energia necesaria para
aumentar un grado centigrado la temperatura de un compuesto). Todos
ellos tienen valores altos para las moléculas de agua, ya que un cambio
de estado o una variacion en la temperatura requiere grandes cantida-
des de energia para romper o formar puentes de hidrégeno.

3.1. Equilibrio y cinética

Como seres humanos parte de nuestra evolucion se debe al razonamiento
logico, el cual ha permitido grandes avances en conocimiento y tecnologia
a partir de preguntarnos el porqué y el como surgen todo tipo de cosas.
Vivimos dentro de un sistema dinamico Tierra, el cual a través de su com-
posicion interna y la interaccion con todos los sistemas y seres vivos que
pueden desarrollarse en él trata de mantenerse en equilibrio y lo hace
mediante procesos fisicos y quimicos.

Todos los procesos quimicos evolucionan desde los reactivos hasta la for-
macion de productos, llevando una velocidad determinada.

La cinética quimica o cinética de reacciones es una rama de la fisicoquimica
que estudia la velocidad de las reacciones quimicas, sus mecanismos y
la optimizacion de las condiciones del proceso (catalizadores). Adicional-
mente, otro uso practico de la cinética es la determinacion y control de la
estabilidad de los productos.
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La velocidad de una reaccion quimica esta relacionada directamente a la
concentracion de sus reactivos y puede ser afectada por diversos factores,
como la naturaleza de los reactivos (los compuestos iénicos reaccionan
mas rapido) y su estado fisico, la temperatura (aumenta la energia cinética
y asi la frecuencia de las colisiones), 1a presion, la presencia de cataliza-
dores (modifican la energia de activacion, pero no afectan el equilibrio
final), entre otros.

Para entender como tal la definicion de velocidad de reaccion y las varia-
ciones que pueden ocasionar sobre ella diferentes factores, primero debe
entenderse que existen diferentes tipos de reacciones y que toda reacciéon
quimica tiene un orden de reaccion.

Desde el punto de vista de la cinética quimica, las reacciones se pueden
dividir en dos:

Homogeéneas: las que ocurren en una sola fase, ya sea liquida o gaseosa.
Heterogéneas: las que se producen en mas de una fase.

Otra catalogacion es de acuerdo con el namero de etapas en las que se
llevan a cabo, donde reciben el nombre de elementales, cuando se desa-
rrollan en un solo paso, y complejas cuando se llevan a cabo en varias
etapas a nivel molecular. De tal forma que una reaccién compleja puede
descomponerse en varias elementales.

Existen muchas otras clasificaciones para las reacciones quimicas, como
pueden ser las que se basan en los cambios energéticos que experimen-
tan (endotérmicas y exotérmicas, el comportamiento quimico que tienen
(6xido-reduccidn, acido-base, precipitacion), etcétera. Algunas otras cla-
sificaciones seran detalladas mas adelante.
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Ahora bien, retomando que es la velocidad de una reaccion quimica (V,),
esta se define como el cambio de concentracién de los reactivos en fun-
cion de tiempo:

_ A[Reactivo]®
Al bt
t

donde a es el numero de su coeficiente estequiométrico (en reacciones
elementales “unicamente”).

Por ejemplo, en unareaccion A — B + C, la velocidad de reaccion depende
solo de la concentracion de A y esto puede expresarse como Vra [A]; para
que esta proporcion se vuelva una igualdad se le agrega una constante Kk,
entonces Vr=k[A], donde k se conoce como constante de velocidad y su
valor es especifico para cada reaccion quimica.

Generalmente en las reacciones en solucién las unidades de la rapidez
son moles por litro por segundo, y moles por centimetros cubico por
segundo para los procesos en fase gaseosa.

Nota: En las reacciones heterogéneas, la rapidez depende del area de la
superficie expuesta a la mezcla de reaccidon (puede ser la pared interna
de donde se esta llevando a cabo la reaccién o la de un catalizador sélido).

Una vez definido el concepto de velocidad de reaccidn, es posible obser-
var con mayor claridad el orden de una reaccién quimica. Todos los pro-
cesos quimicos tienen un orden de reaccion, de hecho, en una reaccion
quimica cualquiera existe un orden de reaccion para cada sustancia o
especie. Este se define por el numero del exponente al que debe elevarse
la concentraciéon de esta en una reaccion determinada. Lo que se pre-
tende describir es que la rapidez de una reaccion es proporcional a las
concentraciones de los reactivos elevadas a una potencia. Esto es:
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En una reaccion dada: aA + bB <> cC+dD
Con una velocidad de reaccion: Vp :K[A]f1 [B]B

Los exponentes de las concentraciones de cada especie (a, B) en la ecua-
cidon de velocidad son el orden de reaccion de cada sustancia, respecti-
vamente. Entonces, la reaccion es de orden a respecto a la especie A, de
orden B respecto a B y asi sucesivamente. Finalmente, el orden total de
la reaccion es la suma de los érdenes de cada especie de reactivos que
aparece en la ecuacion de velocidad y pueden ser numeros fraccionarios
0 negativos.

Las reacciones elementales se pueden describir por su molecularidad,
que especifica el numero de reactivos que estan involucrados en el paso
de la reacciéon. Con base en esto, es posible decir que una reaccion ele-
mental es aquella en que la molecularidad y el orden global de la reac-
cidn son iguales. En cualquier otro caso, como en las reacciones comple-
jas, los drdenes de reaccion deben ser calculados.

En general, los 6rdenes de reaccion mas comunmente encontrados son
cero, uno, dos y tres; sin embargo, existen reacciones hasta de orden n.

Reacciones de orden cero: en ellas la velocidad de reaccion es cons-
tante e independiente de la concentracion de la sustancia reactiva.
Reacciones de primer orden: es aquella en la que la velocidad de reac-
cién depende unicamente de un reactivo.

Reacciones de segundo orden: para este orden existen dos casos, en el
primero, la velocidad de reaccién es proporcional al cuadrado de la
concentracion de una sola especie, mientras que, en el segundo caso,
la velocidad de reaccidn es proporcional al producto de las concen-
traciones de dos especies diferentes.
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Figura 3.3. Ordenes de reaccién mas comunes.
Fuente: Castillo, 2017

Energia de activacion

En las reacciones quimicas, los reactivos muchas veces no se transfor-
man inmediatamente en productos, se dice que presentan una cierta
estabilidad. Esta resistencia se debe a que existe una cantidad de energia
necesaria para pasar de reactivos a productos conocida como barrera de
energia, cuando la barrera es superada se llega a un punto de maxima
energia en el sistema (punto de transicion/complejo activado) a partir
del cual puede llevarse a cabo la reaccion.
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La diferencia de energia entre el estado de transicion y el estado inicial
es la energia de activacion, la cual se puede definir como la minima ener-
gia que deben poseer las moléculas de los reactivos para que, al chocar
entre ellas, puedan formarse los productos.

Una reaccion de un solo paso, reaccion elemental, tiene un solo estado de
transicion. Muchas de las reacciones quimicas consisten en dos o mas
reacciones elementales, son reacciones complejas, por lo que tienen mas
de un estado de transicion y entre cada uno de ellos existe un punto
minimo de energia, conocido como intermedio inestable, que puede con-
siderarse como un producto de la reaccion elemental anterior y un reac-
tivo de la que esta por efectuarse.

Estado de transicién

- a) b)
B B Estado
L L de transicién 1 Estado
de transicién 2
] 5 -
£
[ - -
k7] Intermediario
st Barrera -
= | de energia |
=
& l L
—
(5}
= r -
28]
SR R - Estado final
" Estado inicial r
- Estado fina [ Estado inicial
L L L L L L L L L L L L 1 J 1 1 1 1
Estado del sistema Coordenada de reaccién

Figura 3.4. Diagramas de energia de activacidn para reacciones
a) elementales y b) complejas. Fuente: Castillo, 2017

Una reaccion compleja puede describirse y estudiarse a través de un
mecanismo de reaccion, que es el conjunto de todas las etapas elemen-
tales asociadas a una reaccién global. Este tipo de reacciones también
puede dividirse en reversibles, paralelas (un mismo reactivo produce
varios productos diferentes) y consecutivas (el producto de una reaccion
es el reactivo de la siguiente).
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Los mecanismos de reaccion tienen base en la teoria de colisiones, la cual
propone que para que una reaccion quimica se lleve a cabo, ya sea entre
atomos, iones o moléculas, es preciso que colisionen entre si. También
dice que la velocidad de la reaccién depende de la frecuencia de los cho-
ques y realmente del numero de ellos que lleven tanto la orientacion ade-
cuada como la energia necesaria para llegar a un estado de transicion.

Retomando el hecho que existen diversos agentes que afectan la veloci-
dad de una reaccién quimica, es posible establecer una relacion con la
teoria de colisiones especificando que factores como la concentracion,
el estado de los reactivos y la temperatura influyen directamente en la
frecuencia de los choques, asi como la naturaleza de los reactivos en la
orientacion adecuada de estos y la temperatura en la cantidad de ener-
gia con la que colisionan.

Energia de Las reacciones quimicas

La termodindmica es la rama de la fisica que estudia las transformacio-
nes de la energia (calor y trabajo) y los cambios que estas producen en
los estados de los sistemas.

Un sistema es definido como la parte del universo en la que se tiene un
interés especial, y al resto del universo que es externo al sistema se le
conoce como alrededores. Los sistemas pueden ser:

Abiertos: intercambian masa y energia con los alrededores.
Cerrados: intercambian unicamente energia con los alrededores,
masa no.

Aislados: no pueden transferir ni masa ni energia con los alrededores.
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Las formas en que un sistema puede intercambiar energia con su entorno
son el trabajo y el calor. Ademas, el sistema es capaz de acumular energia
en forma de energia interna.

El calor (Q) es la energia que se transfiere como resultado de una dife-
rencia de temperaturas entre un sistema y su alrededor. Esta transferen-
cia puede darse a presion o volumen constante.

La cantidad de energia que absorbe una sustancia depende de su capaci-
dad calorifica (C), que es el calor necesario que se debe suministrar a una
cantidad especifica para aumentar su temperatura un grado.

En términos de mecdnica, el trabajo se define como la magnitud de una
fuerza ejercida sobre un cuerpo por la distancia que este recorre en la
misma direccion de la fuerza. En termodinamica, se efectia trabajo si
un proceso puede utilizarse para producir un cambio en la altura de un
peso ubicado en algun punto de los alrededores.

Es asi que el concepto de trabajo (W) se refiere a cualquier mecanismo
de transferencia de energia entre un sistema y su entorno, para el caso
del calor la transferencia unicamente estd en funcion de una diferencia
de temperatura. Entonces, se dice que se efectia un trabajo cuando un
proceso produce un cambio en el sistema o en su frontera con el entorno.

La energla interna de un sistema (AU) es la energia total (cinética y poten-
cial) de todas las particulas que componen al mismo. Es una propiedad
extensiva que depende de su estado fisico; y de la presion y temperatura
que experimenta.

A partir del principio de conservacion de la energia, “la materia no se crea
ni se destruye, solo se transforma”, es posible comprender que cuando
un sistema intercambia energia de una u otra forma, su energia interna
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se modifica. Por lo que el incremento de energia interna de un sistema
esigual a la suma del calor que recibe mas el trabajo que realizan sobre
él las fuerzas externas.

AU=0Q+W

Con el fin de comprender la relacion entre calor, trabajo y energia, Mar-
tin y Serrano (2014) elaboraron el siguiente ejemplo:

Un recipiente con un piston en su interior contiene un gas que se encuen-
tra en un cierto estado A. Si el recipiente es puesto en contacto con una
fuente de calor, el sistema comienza a absorber energia, suministrando
asi calor al gas que eleva su temperatura y también su energia interna
(Ug > U,). Finalmente, el gas va a expandirse y a cambiar su volumen, lo
cual representa la realizacién de un trabajo (realizado por el gas, ejer-
cido al sistema) sobre el sistema (figura 3.5).

W
M A = B \ Q=W+ (UB-UA)

W realizado por el gas W >0

Pas Va, Ta
Ua

Q absorbido por el gas Q>0

Q Figura 3.5. Ejemplo para la rela-

cién entre calor, trabajo y energia.
Fuente: Martin y Serrano, 2014

Ahora bien, suponiendo que las paredes del recipiente son fijas, el gas no
puede realizar trabajo, por lo que el calor suministrado se invierte inte-
gramente en aumentar la energia interna.
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Se puede decir que:

Cuando el sistema absorbe calor del entorno, Q>0 y AU aumenta
Cuando el sistema cede calor al entorno, Q <0 y AU disminuye
Cuando el entorno efectta trabajo sobre el sistema, W >0y AU
aumenta

Cuando el sistema efectua trabajo en el entorno, W <0 y AU disminuye

Entorno Entorno
Calorg>0 Calor g<0
Sistema > | Sistema
AU>0 ‘ AU<O0
- Trabajow>0 Trabajo w< 0

Figura 3.6. Representacion de la relacion entre calor, trabajo y
energia interna. Fuente: Portal Educativo, 2020

Entonces, en los procesos quimicos en general existen dos casos:

1. Elsistera absorbe energia en forma de calor del entorno y aumenta
su energia interna, lo que significa que el entorno realiza un trabajo
sobre el sistema.

2. El sistema libera energia al entorno y le cede calor, por lo tanto, el
sisterma ejerce trabajo sobre el entorno.

Estos procesos reciben el nombre de endotérmicos y exotérmicos, respec-
tivamente.

En las reacciones quimicas, el estudio de todos estos cambios energéticos
es materia de la termoquimica. Aqui, la energia interna del sistema se puede
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definir unicamente como la diferencia de si misma entre los estados final
e inicial de un proceso (AU = Ufinal — Umicial). De tal forma que, en las
reacciones endotérmicas, aquellas en que se absorbe energia del entorno,
los reactivos tienen menos energia que los productos, mientras que en
las reacciones exotérmicas, aquellas en las que el sistema libera energia
al entorno, la energia de los reactivos es mayor que la de los productos.

Como se menciond anteriormente, las transferencias de energia en
forma de calor generalmente se dan a presion o a temperatura cons-
tante. Cuando se habla del primer principio de la termodindmica apli-
cado en las reacciones quimicas no existen limitantes, no obstante, estos
dos casos son factores importantes que influyen en la variacion de la
energia interna de un sistema.

Con base en el ejemplo previo (piston), cuando la transferencia de calor
es a volumen constante, el trabajo es nulo, por lo que el calor absorbido
0 desprendido en una reaccidon quimica a volumen constante (Qv) es
igual a la variacion de energia interna del sistema (AU = QV).

Para el caso de la transferencia de calor a presion constante, la mayoria
de las reacciones se llevan a cabo de esta forma, al menos en los labo-
ratorios, ya que a menudo se trabaja en recipientes abiertos a presion
atmosférica. En estos procesos, 1o que sufre un pequefio cambio es el
volumen, produciendo asi un trabajo de expansion. Esto es la introduc-
cién a un nuevo concepto llamado entalpia (H), que se define como la
variacion de calor a presion constante. Su formula es muy facil de obte-
ner a partir del primer principio de la termodinamica:

SIW=P=*AV

AU =Q,— PAV
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Qp=AU+P(Ve-V;)
H=U+PAV

Donde P es presion, V, volumen, y Qp, la variacion de calor a presion
constante que después se refiere a H, entalpia.

Es otra forma de medir la energia de un sistema a partir de valores
de energia calorifica en los estados final e inicial de un proceso (solo
se puede medir su variacion); como en cualquier reaccion quimica, el
estado final se refiere a los productos y el estado inicial a los reactivos.

SiHp>Hr,AH>0= Qp >0, (el sistema absorbe calor) la reaccién es endo-
térmica.

SiHp<Hr,AH<0= Qp<0, (el sistema desprende calor) la reaccién es
exotérmica.

La variacion de entalpia de una reaccion se puede expresar graficamente
con ayuda de los diagramas entalpicos (figura 3.7), en los que se repre-
senta sobre una escala de energias la entalpia de reactivos y productos.

A A
Productos Reactivos

Reactivos Productos

(a) Reaccién endotérmica (a) Reaccion exotérmica

Figura 3.7 Diagramas entdlpicos de reacciones a) endotérmicas
y b) exotérmicas. Fuente: Alonso, 2014
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El cambio de entalpia que acompafia a una reaccion se conoce como
entalpla de reaccion (A, H). Existen tablas de valores de entalpia de reac-
cion que se refieren a reacciones en las que tanto reactivos como pro-
ductos se encuentran en condiciones estdndar (presion de 1 atm, tempe-
ratura de 298 K o0 25°C y concentracion de sustancias disueltas a 1 M).
La entalpia estandar de formacion (AH;0) es el incremento de la entalpia
que se produce en la reaccion para formar un mol de un determinado
compuesto a partir de los elementos que componen la reaccion en sus
estados de agregacién mas estables y en condiciones estandar.

La entalpia es una funcion de estado (su valor depende del estado en el
que se encuentre el sistema) extensiva (depende de la cantidad de mate-
ria), por lo que para las reacciones complejas es posible expresar el calor
de reaccion de la reaccion global como la suma de los calores de reac-
cion parciales de cada reaccion elemental (ley de Hess).

Los cambios de entalpia, en ocasiones, reciben nombres especiales depen-
diendo del tipo de reaccién que acompafian, algunos de ellos son ental-
pla de combustion, entalpia de disolucion, entalplia de sublimacion, entalpia
de vaporizacion de un liquido, entalpla de solvatacion, entalpia de formacion
de una sustancia, entre otros.

Ahora, retomando la clasificacion de reacciones desde el punto de vista
energético, se sabe que existen reacciones que desprenden calor y libe-
ran energia al formar productos (exotérmicas), y reacciones que necesi-
tan un aporte continuo de energia del exterior para que puedan llevarse
a cabo (endotérmicas). El suministro necesario o no de energia prove-
niente del entorno para la realizaciéon de una reaccién permite dife-
renciar a los procesos en dos tipos: aquellos que requieren este aporte
energético para llevarse a cabo, reciben el nombre de procesos no espon-
tdneos, y 1los que ocurren sin €él, son llamados procesos espontdneos.
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Con base en lo antes descrito, se podria pensar que solo las reacciones
exotérmicas ocurren de una manera espontanea; sin embargo, en la
naturaleza se conocen ejemplos de reacciones endotérmicas también
espontaneas, como la fusion del hielo, la evaporacion del agua, la disolu-
cién de sal en agua, etcétera, y que evidencian que el aporte externo de
energia no es lo Unico que define la espontaneidad de las reacciones.

Para determinar la espontaneidad de una reaccion quimica, es necesa-
rio introducir una variable termodinamica que, al igual que la entalpia,
depende de la cantidad de materia y del estado del sistema: entropia (S).
Esta se define como la medida del desorden de un sistema a nivel micros-
copico, es decir, de la distribucion de energia de un sisterma durante una
reaccion quimica, por lo que solo su variacion puede medirse. Su impor-
tancia radica en el entendimiento del aumento de desorden al que tien-
den los sistemas naturalmente (mdximo de entropla), 1o que explica por
qué algunas reacciones endotérmicas pueden darse de forma espontanea.

AS = Sfinal — Sinicial
AS >0, aumento del desorden

AS <0, disminucién del desorden

El aumento de entropia en un sistema aislado y a volumen constante es
lo que explica la espontaneidad de una reaccion dentro de este tipo de
sistema. Si ahora se observan ejemplos de cambios espontaneos exotérmi-
cos, como la expansion de un gas en un espacio vacio, un cuerpo caliente
que se enfria hasta alcanzar la temperatura de sus alrededores, etcétera,
es posible detectar que estos procesos no pueden revertirse por si solos,
por lo que se deduce que un proceso eSpontaneo no es un proceso reversi-
ble y que para serlo necesita un aporte de energia externo.
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El segundo principio de la termodindmica establece que los procesos esponta-
neos son irreversibles y que lo que ocurre dentro del sistema es una degra-
dacion de la calidad de energia (menor energia para realizar un trabajo) y
un aumento de la entropia del universo. Por lo tanto, los procesos irreversi-
bles generan entropia y los reversibles encuentran un punto de equilibrio
alo largo de su desarrollo, por lo que su entropia tiende a ser constante.

En resumen, se puede entender la variacion de la entropia como la capa-
cidad de las moléculas de un sisterma para moverse: a mayor libertad,
mayor entropia.

De manera semejante a las entalpias, la entropia también puede calcu-
larse en condiciones estandar 25 °Cy 1 atm de presion; sin embargo, los
valores de las entropias para los elementos, a diferencia de las entalpias
estdndar, siempre tienen un valor positivo. Esto se debe a que el tercer
principio de la termodindmica establece que no es posible alcanzar la
temperatura del cero absoluto por ningun procedimiento que tenga un
numero finito de pasos, sino Unicamente puede aproximarse indefinida-
mente, y es solo en esta temperatura donde un sistema tendria un estado
de orden absoluto, es decir, una entropia igual a cero.

El concepto del nivel de entropia en un sistema puede relacionarse per-
fectamente con la variacion de entalpia que se da a lo largo del proceso
quimico en el sistema (cuando este ocurre a presion y temperatura cons-
tantes), mediante la energia libre de Gibbs (G) o entalpla libre.

La energla libre de Gibbs es una funcion de estado extensiva que parte del
segundo principio de la termodindmica, el cual establece que una reaccion
espontanea hace que la entropia del universo aumente y, de igual forma,
define la entropia del universo como la suma de las entropias del sistema
y de sus alrededores. Debido a la complejidad que representa el calculo
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de la entropia de los alrededores, se desarrolla una funcién termodina-
mica, energia libre de Gibbs, la cual permite calcular si una reaccion es
0 no espontdnea tomando en cuenta solo las variables del sistema. Se
define como:

G=H-TS

Sus unidades son:
kj
mol - reacc

Y lo que representa es:

AG <0, proceso espontaneo
AG >0, proceso no espontaneo

Lo que se puede medir es el cambio de la energia libre por las variacio-
nes de entalpia y entropia dentro de la reaccion quimica. Estos parame-
tros pueden contribuir o no a la espontaneidad de esta:

AH <0, AS>0, la espontaneidad se ve favorecida
AH >0, AS<0, la espontaneidad se dificulta

Recordando que no toda la energia interna de un sistema es capaz de
convertirse en trabajo, se considera a la energia libre de Gibbs como la
parte de la energia del sistema que puede convertirse libremente en tra-
bajo, a temperatura y presion constante; de hecho, se entiende como la
maxima cantidad de trabajo (distinto al de expansion) que puede obte-
nerse de una reaccién quimica.

Al igual que en la entalpia y en la entropia, cuando el proceso ocurre en
condiciones estandar, se puede calcular la energia libre de Gibbs, reci-
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biendo ahora el nombre de energia libre estdndar de formacion y expre-
sada como A fG°; ademas, del mismo modo que en las entalpias, se puede
hablar de energia libre de formacion de una sustancia, energia libre de subli-
macion, energia libre de vaporizacion de un liquido, entre otras.

Cabe destacar que existe un tercer caso en los valores que la energia
libre de Gibbs puede tomar y que vuelve ttil a esta funcién para conocer
otra condicion de las reacciones quimicas: el equilibrio. Cuando AG =0, se
dice que el sistema estd en equilibrio.

Existen dos tipos de procesos quimicos principales: irreversibles y rever-
sibles. En el primero, la reaccion se lleva a cabo hasta que los reactivos
se agoten o consuman por completo; en el segundo, lo que realmente
sucede es que se llega a un punto donde los productos formados comien-
zan a descomponerse para formar nuevamente sus reactivos.

Cuando las velocidades tanto de formacion como de descomposicion se
igualan, es que se llega al concepto de equilibrio quimico, que se refiere al
estado donde las concentraciones de todas las especies involucradas en
la reaccion permanecen constantes a medida que transcurre el tiempo y
la reaccion sigue llevandose a cabo, aunque pareciera haber finalizado
(figura 3.8).

Reaccion: Hz+I2 —> 2 HI
A Velocidad

— Heyl2
. — HI Figura 3.8.
Formacion (Vo) te= tiempo para Velocidad de
Equilibrio Vg =V; 2555@;:1 formacién y
descomposi-
cién del HL

Descompoéicién W) Fuente: Pozas

te t etal, 2016

Y
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La expresion matematica que representa al equilibrio quimico es la ley
de accidon de masas, la cual establece que en una reaccion quimica rever-
sible y a una temperatura fija dada:

aA+bB<>cC+dD

Donde A y B son reactivos que se estan uniendo para formar los pro-
ductos Cy D, y las letras minusculas a, b, ¢ y d son los coeficientes este-
quiométricos de cada sustancia, respectivamente, es decir, el numero de
moles que interviene en la reaccién.

La relacion (cociente) entre el producto de las concentraciones molares
de los productos (elevadas cada una a una potencia igual a su coeficiente
estequiométrico) y el producto de las concentraciones molares de los reac-
tivos (elevadas cada una a una potencia igual a su coeficiente estequiomé-
trico) es un numero constante denominado constante de equilibrio (Keq 0
K., esta ultima debido a que esta en funcién de la concentracion):

[C1°[D)4
— =K K
[AR[B> o

En un sistema en equilibrio puede haber o méas reactivos o mas produc-
tos; para cada caso se dice que el sistema esta desplazado a la izquierda o
a la derecha, respectivamente. Esto se debe a la adaptacion del sistema a
las condiciones energéticas mas favorables definidas por la presion, tem-
peratura y concentracion relativa de reactivos y productos en el medio
que se desarrolla la reaccion. La respuesta del sistema a la modificacion
de cualquiera de estos factores se conoce como principio de Le Chdtelier y
tiene como objetivo restablecer el equilibrio.

El valor de la constante de equilibrio da una idea sobre cémo se ha pro-
ducido la reaccion:
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SiKeq<1, en el equilibrio hay mas reactivos que productos.
SiKeq=1,la reaccion tiene 50% de reactivos y 50% de productos.
SiKeq>1, en el equilibrio hay mas productos que reactivos.

Cuando las reacciones son entre gases, la constante es frecuentemente
expresada en funcion de las presiones parciales de cada gas en el equi-
librio (K},). Para establecer una relacion entre K. y Kj, y poder pasar de
otra, primero se tiene que considerar un comportamiento ideal de los
gases que intervienen en la reaccion. De tal forma que en una reaccion
dada (Castafios, 2015):

aA +bB <> cC+dD
Py="4.RT=[A]-RT pe="c.RT=[C]-RT
v v
n n
Py="B.RT=[B]-RT Pp="D.RT=[D]-RT
="-77- 5] p="-R1-[0)
_ P&-Ph _ (IC1-RT)(ID]-RT)* _ [CI°[D] (c+d) - (a+b)
K = = = .
" p4-Py  ([AI-RT)*([BI-RT)"  [A1°[B)

K,=K,+RT™

Donde An es la variacion del numero de moles gaseosos de la reaccion, T
es la temperatura absoluta de la reaccion y R es la constante de los gases
(8314 KkJ /mol K).

Para el equilibrio de reacciones en las que interactian diferentes espe-
cies en distintos estados de agregacion, la Kj se calcula tomando en
cuenta unicamente las especies en estado gaseoso.

Es importante sefialar, que existe otra relacion que puede llegar a confun-
dirse con la constante de equilibrio, debido a que se expresa de manera
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muy similar, la cual se conoce como cociente de reaccion (Q) y proporciona
informacion sobre el desarrollo de la reacciéon a cada momento. En este
cociente, las concentraciones que se emplean de reactivos y productos son
instantaneas.

_[cc®
T armP
Si Q =Kc el sistema se encuentra en equilibrio.
Si Q< Kc se favorecerd la reaccion hacia la derecha formando pro-
ductos.
SiQ = Kc se favorecera la reaccion de descomposicion de los productos.

3.2. Reacciones dacido-base

Como se menciond anteriormente, el agua es una sustancia con gran
potencial para ser utilizada como disolvente dada su capacidad para
interaccionar con muchas moléculas. Respecto a este tema, para finales
de 1800 el cientifico sueco Svante Arrhenius propuso que al disolver los
compuestos en agua, estos podian separarse en sus iones individuales
(disociacién) y, con base en este pensamiento, fue capaz de definir for-
malmente las caracteristicas de las sustancias que hoy en dia se conocen
como dcidos y bases.

Segun la teorfa de Arrhenius, un 4cido es una sustancia que en disolucion
acuosa libera (disocia) iones hidronio H*(elevando su concentracién den-
tro la misma), mientras que las bases son compuestos que al disolverse en
agua dan lugar a iones hidroxido OH™. Ambos son buenos conductores de
corriente eléctrica.
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Posteriormente, la teoria de Bronsted-Lowry diferencia acidos y bases en
funcién de su capacidad para ceder o no protones a otras sustancias,
identificando asi que los acidos tienden a ceder protones y las bases tien-
den mas a aceptarlos.

Por ultimo, en la teoria de Lewis, que no se contrapone a la de Brons-
ted-Lowry, se aclara que también existen otras sustancias que no con-
tienen hidrogeno y que al disociarse no pueden ceder protones, pero,
aun asi, presentan ciertas caracteristicas de los acidos, tal es el caso del
CO, y el SO3. Esta teoria define “acido” como una sustancia que puede
aceptar o compartir un par de electrones, y “base” como una sustancia
que puede ceder o compartir electrones. Al combinarse los dos tipos de
sustancias, forman enlaces covalentes coordinados.

Existen otras caracteristicas de los acidos y de las bases que se conocian
con anterioridad, como las siguientes:

Los acidos tienen un sabor agrio o acido, corroen los metales y cam-
bian el litmus tornasol (extraido de los liquenes) a color rojo.

Las bases tienen un sabor cdustico, son resbhaladizas, jabonosas al
tacto y cambian el litmus a color azul.

Neutralizacion
Se refiere a que cuando se agrega una base a una disolucién acuosa
acida, esta ultima disminuye su acidez, debido a que las bases pueden

debilitar a los acidos, y viceversa.

Cuando las sustancias de caracter acido reaccionan con las de caracter
basico (reacciones acido-base), siempre ocurre una reaccion neutrali-
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zante que va a producir agua y sal, tal como se muestra en la tabla 3.1.
En ambos ejemplos, es bastante claro que la molécula de agua se forma
por la combinacion del ion hidrégeno con ion hidroxido.

Tabla 3.1 Reaccién neutralizante de un acido con una base

Acido Base Agua Sal
HCl + NaOH - H50 + NaCl
HBr + KOH - H,0 + KBr

Fuente: Carpi, 2003

Ahora bien, en un caso donde ya sea que el acido o la base no contengan
los iones H" e OH™, respectivamente, la formacion de H,O puede que no
sea tan obvia. Por ejemplo: la levadura comun (NaHCOs) se trata de una
sustancia que actia como base, ya que a pesar de no contener iones OH
es capaz de aceptar un ion de hidrogeno de un acido, tal como se mues-
tra en la reaccién de la tabla 3.2. En esta reaccién, el acido carboénico
(H,CO3) formado pasa por descomposicion rapida a agua y dioxido de
carbono gaseoso.

Tabla 3.2 Reaccidn neutralizante de una base que no contiene iones OH

Acido Base Sal

HCl + NaHCOs4 - H,CO4 + NaCl

Fuente: Carpi, 2003
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Equilibrio i6nico del agua

El agua pura (H,0) es un electrolito débil (baja a nula conductividad
eléctrica) que se encuentra disociado en baja proporcién (una pequefa
fraccién de sus moléculas estadn ionizadas) en iones hidronio (H" o H30")
e hidréoxido (OH"), por lo que en el equilibrio se puede expresar:

2H,0¢>H;0"+0H" o0 H,0<>H"+O0H

Al producto de la concentracion de iones hidroxido con la concentraciéon
de iones hidronio se le conoce como producto ionico del agua (Kyw) y a
25 °C suvalor es igual a 1.10% Las concentraciones de los iones H" y OH~
se expresan en moles/litro (molaridad).

Ky,=[H'][OH =10

107 moles
—————=[H']=[0H]
litro

Ya que Ky es una modificacion de una constante de equilibrio, su valor
puede variar con la temperatura, pero aun si las concentraciones de
iones hidronio o de iones hidréxido se modifican, su valor permanece
constante, por lo que se deduce que la relacion de las concentraciones
de estos dos iones es inversamente proporcional. A partir de esto, son
posibles las siguientes relaciones:

Disolucion acida: [H']>[ OH]
Disolucion neutra: [H]=[ OH]
Disolucién bésica: [H ] <[ OHT]
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pH

Es una medida de la acidez o alcalinidad de una solucion que indica
cual es la concentracion de iones hidronio (H+) presentes en una deter-
minada sustancia. Sus siglas significan “potencial hidrégeno” y para
emplearlo estd definido como el logaritmo negativo de base 10 de la con-
centracion (actividad) de los iones hidrogeno, es decir que los valores
que puede tomar el pH han sido determinados debido al valor que tiene
el producto i6nico del agua a 25 °C.

Acido Neutro Alcalino
¢ 14
0O 1 2 3 4 10 11 12 13 14

I .I...llll )

1 10* 10? 10® 10* 10° 10° 107 10® 10° 107 10" 102 10® 10

—~ |~

Acido Neutro Alcalino

Figura 3.9 Escala de pH. Fuente: TP-Laboratorio Quimico, 2020

3.2.1. Sistemas de equilibrio de los carbonatados

La disolucion de los minerales constitutivos de las rocas carbonatadas
comprende una serie de procesos fisicos y quimicos donde intervienen
estados gaseosos, liquidos y solidos a través de interfaces aire-agua-roca
y un sistema de equilibrios quimicos.

La quimica de los procesos acido-base de muchos sistemas acuosos natu-
rales, incluyendo tanto rios como lagos, estd dominada por la interacciéon
del ion carbonato, CO{Z, que es una base moderadamente fuerte, con el
acido débil H,CO4, &cido carbonico.
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Dentro de los sistemas dcido-base encontramos los carbonatos, 1los cuales
conforman un sistema importante por su relevancia en el control del pH
de una solucion liquida.

Dicho sistema estd compuesto por las siguientes especies quimicas:

Dioxido de carbono disuelto en agua CO,
Acido carbénico H,C4
Ion bicarbonato HCO5™
Ton carbonato €042

Es posible encontrar situaciones en las cuales los carbonatos conteni-
dos en una solucion liquida se encuentran en equilibrio quimico. Esto
puede ocurrir tanto en condiciones de sistema abierto como de sistema
cerrado, respecto al CO,.

Las condiciones de sistema abierto se refieren a cuando el agua natu-
ral que esta disolviendo los minerales carbonatados tiene un suministro
abundante de CO, (pueden llegar a existir diferentes fuentes), tal que
puede llegar a considerarse constante en una reaccion por lo que llega
a la saturacion rapidamente. En cambio, cuando la disolucion de los car-
bonatos se produce por el suministro de CO, inicial unicamente, es decir
que luego no se repone en el transcurso de la reaccion, las condiciones
son de sistema cerrado.

Las aguas naturales contienen cantidades significativas de CO, disuelto,
debido tanto a la disolucion del didxido de carbono atmosférico como a
la descomposicion anaerobica de la materia organica. De tal forma que
en un sistema abierto, el contenido de carbonatos en una muestra de
agua esta directamente relacionado con el contenido de CO, en la atmos-
fera, es asi que cambios en el CO, atmosférico modifican las condiciones
de equilibrio de los carbonatos, entendiendo el proceso de incorporacion
de CO, al sistema y su equilibrio con el carbonato y el agua.
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E1 CO, atmosférico que penetra en el agua, en su mayoria se queda disuelto
y rodeado de moléculas de agua; sin embargo, una menor proporcion
genera en primera instancia acido carbonico H,COs3 (1). El agua pura con
el CO, atmosférico es ligeramente acida.

COy(g) +Hz0(1) <> H,C05(aq) (1)

Nota: Cuando se habla en general de 4cido carbonico también se toma en
cuenta la parte del gas disuelta [COZ(aq)].

El 4cido carbonico rdpidamente entra a formar parte del complejo equi-
librio acido-base en el que participan las diferentes formas carbonatadas
presentes en un agua. Debido a que el dcido carbdnico que se forma es
muy inestable, este comienza a disociarse principalmente en ion bicarbo-
nato e hidrogeno (2), dando una ligera acidez al agua.

H,CO3(aq) «>HCOs™+ H (2)
No obstante, la mayor fuente de bicarbonato en un agua natural no es este
proceso, sino el proveniente dellavado de rocas carbonatadas, como calizas
(3) y dolomias. Al incorporarse el ion carbonato (CO5)*~ al agua, aumenta de
forma natural el pH de esta, ya que hidroliza parcialmente al agua dando
OH™ (4), lo que lo convierte en una base moderadamente fuerte.

CaCO3 ¢> Ca®" +C05> (3)

CO5% +H,0<>HCO5 + OH" (4)

Al sumar las ecuaciones antes vistas (1, 2, 3 y 4), se obtiene la reaccion neta:

CaCO5 +CO, +H,0 <> Ca®" + 2HCO5”
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COy(®)

-‘M‘#Mw

Agua — .
H2C03 < H + HCOg_
H,0
CO5% +H,0 OH™+HCO4"
+
Cals

Figura 3.10 Equilibrios trifasico en el sistema CO,/COs.
Fuente: Mota, 2011.

La saturacion de CO, y CaCO5 esla que genera aguas bicarbonatadas, las
cuales tendran valores de pH que van de 7 a 9. El caracter ligeramente
béasico de estas aguas se debe a una mayor existencia del ion carbonato
(CO5%) en disolucién que de 4cido carbénico, lo cual influye en que el
grado de hidrolisis que da OH- sea mayor.

Es importante resaltar que dentro del sistema de los carbonatos exis-
ten mds procesos quimicos que interrelacionan a las especies involucra-
das y todos ellos conducen a la formacion de bicarbonato (HCO3"). Por
ejemplo, la reaccion directa entre el dcido carbdnico y el ion carbonato
(5), en este caso el ion bicarbonato que se obtiene como producto puede
comportarse tanto como acido o como base en lo que se refiere a capta-
cion de protones, dando protones al medio y pasando a carbonato (6) o
tomando protones del medio y pasando a &cido carbonico (7). Una sus-
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tancia que puede actuar tanto como acido como base recibe el nombre
de especie anfotera.

H,CO45 + CO4% <> 2HCO5” (5)
HCO5™¢>H" +CO5™ (6)
HCO5™ +H* <> H,CO;4 (7)

Constantes de equilibrio, acidez y basicidad

Cuando un equilibrio implica una disociacién dando asi protones (H") o
grupos hidroxido (OH"), la constante de equilibrio asociada a este pro-
ceso recibe el nombre de constante de disociacidn, la cual se caracteriza
por los diferentes subindices que pueden acompafiarla de acuerdo con
el ion liberado. Si se refiere a un proceso en el que se dan protones (o se
captan hidroxidos), se denomina constante de acidez (K,) y si se dan gru-
pos hidroxido (o se captan protones), constante de basicidad (Kp).

Se generan asi las siguientes reacciones quimicas a partir del momento
en que el CO, entra en contacto con la fase acuosa del H,O. Cabe desta-
car, que en el equilibrio la actividad de disolucion del CO, es proporcio-
nal a la presion parcial de CO, en la fase gaseosa en contacto con la fase
acuosa que contiene CO, .

Nota: Los valores de las tres constantes de equilibrio son a 25 °C (Plum-
mer y Busenberg, 1982).
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COyaq) + HyO <> H,CO K _[meos]
2(aq) 2 2 3 co =
* [COyaq |[H20]
K _ aH2C03 _10—1.46 (8)
o~ Tp
co,
. [H*] [HCO4]
H,CO3<>H"+HCO3~ K= —"—"7
[H,CO, ]
Qe+ A - 2
K, = H” PHCOs _ 4635 (9)
Pco,
(1] [cos™]
HCO5 <> H"+C0472 Ky=—"— = 3
[1c0, ]
Ky = m+ Ao, —10-10:33 (10)
Ayco,
4
Una condicién necesaria de cualquier solucidon es la denominada elec- e
troneutralidad, la cual enuncia que en una solucion de electrolitos el
numero de equivalentes de cationes es igual al numero de equivalentes
de aniones. En este caso, al ocurrir la descomposicion en iones indepen- 5

dientes, la solucion debe permanecer neutra o sin carga neta. Para el
caso de una solucion de agua pura, en equilibrio con los carbonatos, esta
condicién se expresa:

[H*]=[0H"]+[HCO5] +2[CO57]




Para determinar la condicion de equilibrio del agua, se utiliza la ecua-
cion anterior para generar una expresion de calculo para el pH de equi-
librio. Esto significa expresar todos los términos en funcién de la con-
centracion de hidrogeno y del contenido de CO,. Por ejemplo:

Kw=[H"][OH] - [oH]=

[H*][cos?] o Koo
o oy L0l g treos]
[H,C0s] LK
 feomallie] 7 O g )

[H*][HCO4]

K:
* [H,004]
Ky =K *K
K, Ki1*K,
1 - [COq7% | = HCO;3 | = ———|CO
con lo que [ 3 ] [H+][ 3] [H*]Z [ z(aq)]

Al sustituir las expresiones anteriores en la condicién de electroneutra-
lidad, se tiene:

Ky K

(] 1]

Ky *K,

W [Coz(aq)]

[COgaq] +2

En una situacion especifica, la cantidad de CO, en el agua queda definida
por la cantidad de este compuesto en la atmdsfera, la cual es conocida.
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De esta manera, la ecuacién:
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. Ky K, K%K,
H |= CO 2———|CO

[ ] [H+] + [H+] [ z(aq)]+ [H+]2 [ 2(‘1‘1)]
Puede ser resuelta para [H']:

A B
X=—+—

X X
A:Kw"‘Kl*[COZ(aq)] BZZ*Kl*KZ*[COZ(aq)]

[ COpaq)] =55.56 % Ky * Peo,

X3-A*X+B=0 > X

3.3. Minerales, meteorizacion y procesos superficiales

Los minerales son una parte esencial de distintos procesos que ocurren

en la vida diaria, asi como para el uso humano, ya sea en su forma de 4
cosmeéticos como el talco, o incluso para los equipos que usan los dentis- e
tas para eliminar caries de los pacientes. Si bien se usan en la parte eco-

nomica y decorativa de los humanos, también tienen gran importancia

en procesos como la meteorizacion, erosion, erupcion de volcanes, etc. 5

Segun la geologia, 1os minerales se pueden definir a partir de cinco carac-
teristicas esenciales que se pueden enumerar de la siguiente forma:

1. Fueron creados a partir de procesos naturales de la Tierra: erupcio-
nes volcdnicas, erosion, etc.




2. Son solidos: ningun liquido o gas puede considerarse mineral en ese
estado.

3. Tienen una estructura cristalina ordenada: hay algunos s6lidos natu-
rales que no tienen esa estructura repetitiva necesaria para ser con-
siderado mineral. Por ejemplo, el vidrio volcanico y la obsidiana no
serian considerados minerales.

4. Existe una composicion quimica definida: aunque tengan una com-
posicion moderadamente variable, tienen que estar dentro de ciertos
limites definidos para ser considerados minerales.

5. Son generalmente inorgdnicos: la sal es una sustancia inorganica
que puede ser considerada mineral, pero el azucar, al ser organico,
no es considerado un mineral.

Una parte importante de los distintos procesos superficiales que actuan
sobre la Tierra se conoce como la meteorizacion. Este proceso se define
como la desintegracion fisica, alteracién quimica o descomposicion, de
las rocas de la superficie. Es claro que la meteorizaciéon viene acompa-
fiada de otros procesos externos de gran relevancia, entre ellos esta la
erosion y los procesos gravitacionales. Y en conjunto convierten al pla-
neta tierra en un lugar de constantes cambios, donde hay movimientos
de tierra de un lugar a otro, creacion de lagos, mares y rios, asi como su
eventual desaparicion. Estos cambios se reflejan a lo largo de millones
de afios en todo el planeta.

Este proceso sucede todo el tiempo, aunque no pueda ser observado por
el ojo humano. Sus efectos se pueden observar cuando, por ejemplo, esta
recién hecho el pavimento de la banqueta, pero en unos afios se observa
que hay grietas y desmoronamiento de algunas partes de la banqueta,
esto no es mas que la meteorizacién y otros procesos superficiales en
accion.
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En el proceso en el cual sucede el proceso existe la meteorizacion fisica
y la meteorizacion quimica (figura 3.11). La meteorizacion fisica sucede
cuando actuan fuerzas fisicas para romper la roca o fragmentarla meca-
nicamente, mientras que la meteorizacién quimica sucede cuando la
roca es alterada quimicamente y se degrada, ambos procesos se integran
para formar la meteorizacion como se conoce. Por lo que mientras una
banqueta se agrieta por las constantes fuerzas fisicas que recibe de gente
que camina por alli, también se degrada quimicamente por las lluvias y

organismos que existen en el suelo.

Figura 3.11 Procesos de meteorizacién fisica (izquierda)
y quimica (derecha). Fuente: Beck, 2020

3.4. Procesos de 6xido reduccion

Los procesos de dxido reduccion, o bien redox, son aquellos en los cuales
existe una transferencia de electrones de un compuesto a otro. Este tipo
de procesos ocurre todo el tiempo, desde la combustion fosil hasta los
blanqueadores usados en el hogar. Si se observa un ejemplo de un pro-
ceso redox, se puede ver la formacion de 6xido de magnesio a partir de
la combinacion entre el magnesio y el oxigeno. Este es un claro ejemplo
de un proceso en el cual hay una transferencia de electrones.
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2Mg+0, - 2MgO

En la ecuacion anterior existen dos agentes actuantes: un agente reduc-
tor, es decir, el componente que va a transferir sus electrones, y otro
agente oxidante que recibira los electrones. En este caso, el magnesio es el
que transferird sus electrones al oxigeno, por lo que el magnesio se con-
sidera el agente reductor, mientras que el agente oxidante, que recibe
los electrones, es el oxigeno. Al proceso de pérdida de electrones se le
conoce como reaccion de oxidacion, mientras que al proceso de ganancia

de electrones, como proceso de reduccion.

Figura 3.12 Proceso de oxido
reduccién entre O,y Mg para
formar 2MgO(s)

Fuente: Chang y Goldsby, 2016

H,(g)° + Cly(g)° — 2HCI (g)

Para poder dar seguimiento hacia donde se estan yendo los electrones,
asi como qué elemento se reduce y qué otro se oxida, se usa la asigna-
cién de un numero de oxidacion. Con este numero, que se coloca general-
mente en la parte superior derecha de los elementos, se logra entender
exactamente cual fue el proceso de transferencia de electrones.

El procedimiento de colocacion del numero de oxidacion queda claro en
el cloruro de hidrégeno, en donde se observa que el hidrdgeno se esta
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oxidando al tener un +1, mientras que el cloro demuestra que ha perdido
oxidacion al indicar que tiene un —1. A partir de los numeros de oxidacion,
se sabe que la transferencia de electrones va del hidrégeno al cloro, dando
como resultado que el hidrdgeno se oxide y que el oxigeno se reduzca.

3.5. Componentes orgdnicos del agua subterrdnea

Los componentes organicos para el caso de las aguas subterraneas es toda
aquella materia organica disuelta, excluyendo a los hidrocarburos gaseo-
sos. La cantidad de componentes organicos puede variar dependiendo
de los acuiferos y sus localidades; no obstante, un rango propuesto por
Tikhomirov precisa que varian de la siguiente manera: carbono (44.5
%-87.5 %), hidrégeno (5.5-13.1 %), oxigeno (1.1-15 %) y azufre (2.4 %
0 menos). El fésforo también es un componente organico comun en las
aguas subterraneas.

3.5.1. Estructura y propiedades

La mayoria de los componentes organicos en las aguas subterraneas
tienen enlaces covalentes, por lo que los componentes se disuelvan con
dificultades. Para tener un mejor entendimiento de la estructura, los
componentes se pueden dividir en tres categorias: no polares, formado-
res de iones 'y compuestos complejos. Cada uno de ellos se identifica de la
siguiente manera:

No polares: todos tienen enlaces covalentes y la mayoria son hidrocar-
buros quimicamente pasivos, por lo que son poco solubles en el agua.
Formadores de iones: en este grupo se encuentran los carboxilicos,
alcoholes, acidos y fenoles.
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Compuestos complejos: aquellos que son mas desarrollados como las
enzimas, clorofila, xantofila y acidos humicos, se encuentran en este
apartado.

Las propiedades del agua se pueden reducir a tres categorias primordia-
les desde la perspectiva de la hidrogeoquimica: fisicas, quimicas y senso-
riales. A partir de diversos instrumentos, es posible conocer las distintas
variables esenciales para determinar los diferentes parametros de las
aguas subterraneas.

En cuanto a las propiedades sensoriales, basta con observar, probar,
tocar y oler el agua, no obstante, se pueden usar turbidimetros, colori-
metros, termometros, etc., para conocer parametros generales y sencillos
sobre la calidad del agua. Si se requiere informacion mas avanzada, se
necesitan obtener las propiedades quimicas, las cuales proveen varian-
tes como la salinidad.

3.6. Transformacion bioldgica

Existen varios procesos en los que la bidsfera interactia con la litosfera,
los cuales provocan la fractura de la roca; sin embargo, el mas impor-
tante, o al menos el mas mencionado, es el de la accidon del crecimiento
de las raices de las plantas en las fisuras existentes de las rocas. Este
crecimiento provoca una fuerza muy grande en las fisuras y es capaz de
fracturar la roca.

Este fendmeno es muy conocido y representa un problema en las cons-
trucciones humanas, pues el crecimiento constante de plantas dentro de
estas fisuras debilita estructuras de edificios y dafia los caminos hechos
por el hombre.
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4. Medio rocoso

En ingenieria, el concepto basico para comenzar a abordar el medio
rocoso es el de suelo. Segun Todd y Mays (2005), el suelo es la capa super-
ficial de la corteza terrestre en la que viven numerosos organismos y
crece la vegetacion, es una estructura de vital importancia para el desa-
rrollo de la vida que sirve de soporte a las plantas y le proporciona los
elementos nutritivos necesarios para su desarrollo. El suelo se forma
debido a la descomposicion de rocas por cambios bruscos de tempera-
tura y la accion de la humedad, aire y seres vivos.

El proceso mediante el cual los fragmentos de roca se hacen cada vez
mas pequefios, se disuelven o van a formar nuevos compuestos, se
conoce como meteorizacion y cuando esto sucede es donde se produce
lo que llamamos rocas. Momentos después de ocurrida la meteorizacion,
sucede que los productos rocosos se mezclan con el aire, agua y 1os res-
tos organicos provenientes de plantas y animales para finalmente for-
mar suelos. Este proceso tarda muchos afios y, por esa razon, los suelos
son considerados recursos naturales no renovables.

En la tabla 4.1, se enlistan los principales componentes del suelo.
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Tabla 4.1. Principales componentes del suelo

Materia inorganica
(originada por el
proceso de meteorizacion)

Materia organica
viva y muerta

Restos vegetales Fésforo

Hongos Azufre

Lombrices de tierra, insectos

, Nitrogeno
y otros animales &

Fuente: elaboracién propia

En el suelo también encontramos agua, que mantiene en solucion los
nutrientes que seran aprovechados por las plantas, y el aire, que ocupa
los poros que el agua deja libres que contienen gases atmosféricos, en su
mayoria didxido de carbono. Segun su estado fisico, los componentes del
suelo se presentan en fase solida, liquida o gaseosa.

Dentro de las propiedades fisicas de los suelos, se encuentran la textura,
la estructura, la porosidad, la temperatura, la consistencia y el color. Sus
propiedades quimicas se manifiestan en la transformacién de las sus-
tancias formadoras del suelo, por ejemplo, en la presencia de nutrientes
organicos e inorganicos, el intercambio de iones y la acidez del suelo (pH).

Existen varias clasificaciones de los suelos, que dependen de los crite-
rios utilizados para realizarlas: el criterio petrografico, el cual toma en
cuenta las fracciones minerales de los suelos, de donde resultan suelos
siliceos, arcillosos, calizos, salinos, etc.; el criterio genético, que considera
el proceso que les dio origen, estan los suelos autdctonos y los alctonos,
y por ultimo, el criterio climéatico, donde cada uno de ellos corresponde a
una zona climatica de la Tierra, por ejemplo, suelo de zona intertropical.
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En este capitulo, se abordara el medio rocoso, el cual resulta de vital
importancia, ya que como por definicion se menciona y mas adelante se
abordara con profundidad, la hidrogeoquimica se conforma de la inte-
raccion del agua con el medio rocoso.

4.1. Formaciones geoldgicas

Las formaciones geoldgicas son el resultado de miles de millones de afios
de evolucidn geologica. Las formaciones rocosas que constituyen la cor-
teza terrestre pueden ser observadas en afloramientos en la superficie
(Hidrolog, s. f.).

Escondidas en el subsuelo, algunas formaciones son capaces de alma-
cenar agua y otras no, para intentar “visualizar” las rocas subterraneas,
existen algunos métodos que permiten analizar las caracteristicas fisi-
cas, quimicas y mecdnicas de las rocas (Hidrolog, s. f.).

4.1.1. Tipos de rocas y caracteristicas

Las rocas son materiales de la Tierra que se forman como resultado de
diferentes tipos de procesos geoldgicos, por ejemplo, vulcanismo, ero-
sion, procesos quimicos, etc., (figura 4.1).

Reconocer los diferentes tipos de rocas e identificar sus diversas caracte-
risticas nos permite reconstruir las condiciones de su formacion en dife-
rentes “regiones y tiempos”.
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Las rocas se dividen en tres tipos:

ats
o~
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Igneas: solidificadas a partir de un fundido.

Sedimentarias: formadas en la superficie a partir de rocas preexis-
tentes.

Metamorficas: formadas a partir de rocas preexistentes como resul-
tado de cambios de presion y temperatura que provocan procesos
de recristalizacion.

. Roca fundida

. Roca ignea extrusiva o volcanica
. Sedimentos

. Roca sedimentaria

. Roca metamorfica

. Roca parcialmente fundida

. Roca ignea intrusiva o pluténica

Figura 4.1 Ciclo de las rocas
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Rocas igneas

Las rocas igneas se forman a partir del enfriamiento, solidificacion y cris-
talizacion de un fundido, el cual es producto de la fusion parcial de rocas
de la corteza o el manto superior, que se genera en el interior de la Tierra
a profundidades de alrededor de 250 km. Cuando este material asciende
a lo largo de la corteza (capas interiores de la Tierra) se le denomina
magma 'y cuando llega a la superficie terrestre se le conoce como lava.

Al respecto, se definen dos ambientes de formacién para una primera
clasificacion:

Rocas igneas extrusivas o volcdnicas: 1as que se forman a partir de
lava, es decir, que cristalizan en la superficie terrestre.

Rocas igneas intrusivas o plutonicas: las que se forman cuando el
magma cristaliza antes de llegar a la superficie.

Existen otras caracteristicas que derivan y estdn asociadas al ambiente
de formacion y que también se consideran en la clasificacion: la textura
(tamafio, forma y orden de los cristales) y la composicién de los minera-
les que conforman las rocas (cantidad de silicatos de diferentes colores,
cuarzo y plagioclasa Ca), como se ilustra en la figura 4.2.
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Figura 4.2 Composicién de la rocas.
Fuente: Tarbuck y Lutgens (2005)

Rocas sedimentarias

Las rocas sedimentarias se forman en la superficie de la Tierra a partir
del depdsito de sedimentos, los cuales son producto de la meteorizacion
0 intemperismo de rocas preexistentes y son transportados por agentes,
como agua, hielo y viento. Ademas, estos sedimentos experimentan
varios cambios antes de convertirse en una roca sedimentaria.

Es importante mencionar que la meteorizacion de las rocas no solo se
da de forma fisica generando particulas sélidas, sino también de forma




quimica, generando una descomposicion que implica el transporte de
material disuelto en agua, es decir, un fluido cargado de diferentes iones
de acuerdo con la composicion de la roca.

El depdsito de las particulas sélidas tiene lugar cuando el viento y las
corrientes de agua disminuyen de velocidad y a medida que los glacia-
res se derriten. Esto ocurre en cuencas o lugares pendiente abajo de su
lugar de formacion debido a la gravedad, un delta en la desembocadura
de un rio y el lodo del fondo de un lago, son algunos ejemplos (Tarbuck
y Lutgens, 2005).

Por otra parte, el depdsito de las particulas disueltas en agua se debe mas
bien a cambios quimicos o de temperatura en el agua que promueven
la cristalizacion o precipitacion del material; también puede ocurrir por
actividad bioldgica.

Ya que tanto la energia de los agentes de transporte como el intempe-
rismo mismo son elementos dindmicos, el depdsito de sedimentos se
vuelve algo intermitente y otorga a las rocas sedimentarias una disposi-
cién en capas muy caracteristica de ellas, aunque no unica de su tipo: la
estratificacion.

Conforme ocurre la sedimentacion, los sedimentos mdas antiguos van
siendo enterrados por los mas jovenes, es asi que comienza la compac-
tacion, por el peso que tienen encima, y la cementacion (precipitacion
de minerales entre los granos sedimentarios individuales) por medio del
agua que percola entre las particulas con algun espacio abierto y que va
cargada de materiales cementantes. Todos estos cambios fisicos, quimi-
cos e incluso bioldgicos ocurridos después del deposito se conocen como
procesos diagenéticos.
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Nota: La compactacion y cementacion de los sedimentos se puede eng-
lobar en el término del proceso de litificacion. La litificacion es un pro-
ceso diagenético. La diagénesis también abarca los cambios después de
la litificacion.

Una de las clasificaciones mas basicas de las rocas sedimentarias se hace
con base en el origen del sedimento y se divide en tres categorias:

Rocas sedimentarias detriticas: formadas por material transportado
como particulas solidas y generado por meteorizacion fisica (meca-
nica) primordialmente.

Rocas sedimentarias quimicas: el sedimento es producto de particulas
solubles. En este tipo de rocas, la meteorizacion predominante es la
quimica.

Rocas sedimentarias orgdnicas: 1os sedimentos que constituyen estas
rocas pueden ser tanto detriticos como quimicos, lo imprescindible
en su formacion es la acumulacion de grandes cantidades de mate-
ria organica y condiciones especiales que permitan una cierta pre-
servacion o la retardacion de la descomposicion de esta antes de ser
enterrada y sometida a las condiciones de presion y temperatura que
terminaran su transformacion.

Rocas metamarficas

El metamorfismo es un proceso que ocurre en el interior de la Tierra, en
profundidades a partir de los 8 km generalmente. Consiste en cambios
mineralogicos, texturales y, en ocasiones, composicionales (metasoma-
tismo) en rocas preexistentes, debido a que estas se someten a condicio-
nes de presion (pueden ser esfuerzos) y temperatura significativamente
diferentes a las predominantes durante su formacion inicial, ademas de
que interactuan con fluidos quimicamente activos.
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Los cambios en los protolitos, es decir, la roca que sufre el metamorfismo
y crea una roca metamorfica nueva, son graduales, por lo que su visibi-
lidad depende del grado de metamorfismo y este ultimo se puede clasi-
ficar en facies metamorficas (rocas y caracteristicas mineraldgicas de las
rocas que se forman a condiciones similares de presion y temperatura),
como se representa en la figura 4.3.
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Figura 4.3. Facies metamorficas.
Fuente Tarbuck y Lutgens (2005)

El metamorfismo se puede clasificar, segun el ambiente tecténico en el
que ocurre o con base en la manera en que se desarrolla, como meta-
morfismo de contacto, metamorfismo regional, metamorfismo hidrotermal,
metamorfismo de impacto y metamorfismo dindmico. Asimismo, las rocas
metamorficas también tienen diversas formas de clasificarse, ya sea por
su textura (foliadas y no foliadas), 1a clase quimica de su protolito (peliti-
cas, basicas, cuarzo-feldespaticas, calcareas y calco-silicatadas), etcétera.

o
[a]
=z
[F1]
-
P
o
o




4.1.2. Composicion mineralégica

Una roca es considerada un agregado de minerales, es decir, es el agre-
gado de dos o mas minerales, sin embargo, existen rocas que se confor-
man exclusivamente de un solo mineral.

Los minerales son definidos por la geologia como sustancias quimicas
solidas e inorganicas con estructura atomica caracteristica y composicion
quimica definida; ademads, deben cumplir con los siguientes criterios:

Aparecer de forma natural.

Ser inorganico.

Ser solido.

Tener estructura interna ordenada.

Tener composicion quimica definida con rangos de variacion.

Los minerales poseen una estructura interna caracteristica, los atomos
que los constituyen se encuentran ordenados, formando lo que se conoce
como reticulo cristalino, una red tridimensional de unidades estructura-
les que se repiten en todas direcciones del espacio. Se ha probado que
solo se pueden tener catorce tipos de redes espaciales. A estas redes se
les denomina redes de Bravais.

Debido a que los silicatos constituyen el 90% de la masa de la corteza
terrestre, es comun que la clasificacion de los grupos minerales se dé con
base en este criterio, es decir, distinguir entre silicatos y no silicatos. Una
clasificacion méas detallada la podemos observar en la figura 4.4.
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Figura 4.4 Clasificacién de los silicatos.
Fuente: Modificado de Tarbuck
y Lutgens, 2005
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4.1.3. Sistemas geolodgicos karsticos I
El término aleman karst, segun Garasic y Garasic (2015), tiene su origen
etimologico en el vocablo indoeuropeo “kar”, “gar”, khar” o “ghar” que 5

significa “roca” o también “cueva”. Las formaciones kdrsticas se entien-
den como terrenos resultados de la hidrologia de una zona del planeta
en combinacién con la morfologia y geologia local compuesta por dis-
tintos minerales de los cuales se describiran las evaporitas, carbonatos y
rocas de silicatos en conjunto con una porosidad secundaria bien desa-
rrollada del terreno.




El estudio de zonas karsticas resulta particularmente relevante por el
hecho de que cubren aproximadamente 20% de la superficie del pla-
neta (Frumkin, 2013), ademas de afloramientos de rocas carbonatadas
que cubren el 13% de la misma superficie. Parte de esta informacion es
fundamental, debido a que en la localizacién de este tipo de formacion
geologica contiene cerca del 25% de la poblacion mundial asentada en
estas zonas.

Los Alpes Dindricos, que comprenden actualmente la regién poniente
de Eslovenia en frontera con Italia, es una de las zonas karsticas mas
extensas y se caracteriza por ausencia de vegetacion y afloramientos de
roca carbonatada, resultado de alta solubilidad y porosidad secundaria
bien desarrollada, lo que ofrece morfologias conformadas por oqueda-
des tales como depresiones cerradas, cuevas, etc.

En una definiciéon mas simplificada, se considera una zona karstica al
terreno en el cual domina la disolucién quimica sobre los procesos meca-
nicos de meteorizacion y formacion de suelo, debido a que el material,
producto de la meteorizacion de la roca en forma de solucion, propicia el
desarrollo de zonas subterraneas de drenaje y formaciones rocosas que
no se pueden encontrar en ambientes de rocas insolubles. Cabe sefialar
que no solo la filtraciéon de agua contribuye a la disoluciéon, también exis-
ten procesos fluviales, glaciacion, la accion de las mareas y otros proce-
s0s son cruciales para que se lleve a cabo dicha disolucion.

A grandes rasgos, las formaciones karsticas estan constituidas por rocas
carbonatadas, minerales solubles en agua como yeso, su fase anhidrica
la anhidrita, asi como distintos tipos de cloruros de los cuales destaca
la halita. Todos estos minerales, también son conocidos como evaporitas
formadas por evaporacion, poseen una velocidad de disolucion que es
factor de riesgo en combinacion con las actividades humanas.
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Como factor de riesgo, recientemente se ha observado la influencia en la
disolucion del 4cido sulfurico y la contribucion a la acidez del suelo por
medio de CO,, ademds de mezclas de distintas soluciones con diferentes
grados de saturacion, efectos de la temperatura y agentes microbioldgicos.

En conclusidn, el proceso mas importante en las zonas karsticas es la
disolucion; sin embargo, actualmente también dichas zonas estan suje-
tas a factores externos de caracter ambiental, climatoldgico, tectonico y
antropico; ademas, en su forma de entendimiento mas reciente, se dice
que es un fenémeno de superficie.

Distintas clasificaciones de los sistemas Rarsticos

El estudio de sistemas karsticos ha sido desarrollado en diferentes regio-
nes del planeta, ya que es un fenémeno natural que encontramos en
practicamente todo el mundo; por este motivo, se han elaborado distin-
tas clasificaciones.

Clasificacion por morfologia. Las primeras clasificaciones se realizaron,
respecto al producto final de la formacion karstica, por sus formas:

Dolina kéarstica. Se caracteriza por presentar cavidades cerradas y
depresiones estrechas.

Pavimento kdrstico. Principalmente se presentan amplias extensio-
nes de terreno de roca carbonatada expuesta y esculpida.

Torre kdrstica o cono kdrstico. Caracterizados por colinas inclinadas
separadas por cafiones o depresiones cerradas.

Polje karsticos. Notables por sus vastas dimensiones, son depresio-
nes cerradas de gran magnitud.
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Clasificacién por clima. Existen otras clasificaciones que toman en
cuenta la localizacion de la zona karstica en cuestion, especialmente una
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desarrollada a partir de los afos cincuenta y promovida por un investi-
gador francés de nombre Jean Corbel:

zona kdrstica drtica.
Karst drido.

Zona kdrstica templada.
Zona kdrstica tropical.

Clasificacion por cobertura. También se pueden clasificar conforme a
la superficie que cubre las zonas karsticas, cuya clasificacion fue desa-

rrollada en 1967 por el cientifico James F. Quinlan, quien detalla su tra-
bajo en sus notas no publicadas. Quinlan plantea que existen tres grupos
principales de karst: cubierto, expuesto y subacuoso.

1. Karst cubierto:

Karst de subsuelo. Su superficie esta cubierta por residuos de suelo
insolubles casi siempre producto de rocas karsticas.
Karst envuelto. Superficie rocosa totalmente cubierta por una

especie de chapa delgada de sedimentos también de origen kars- 4
tico, como lo son loess o ceniza volcanica. I
Karst enterrado. Superficie karstica cubierta en su totalidad por

otra capa de material karstico completamente distinta en cues-

tiones de tiempo a la que esta abajo, es decir, se trata de una capa 5

de mayor antigiedad en comparacion a la que la cubre, también
llamada paleokarst.

Karts interestratales. Formaciones karsticas que se han desarro-
llado dentro y debajo de otras ya existentes que siempre son mas
jovenes que las capas que las cubren.




2. Karst expuesto:
Karst desnudo. Sin ninguna cobertura, a excepcion de nieve en
temporadas.
Karst desnudo 2. Resultado de la exposicidon por erosion de karts
cubierto, subsuelo o interestratal.
Karst exhumado. Formacion que después de haber sido cubierta
yace nuevamente sobre roca sana.

3. Karst subacuoso:
Karst ahogado o embebido. Toda formacidn karstica sumergida
en un mar o lago.
Karst subfluvial. Formaciones desarrolladas bajo la superficie de
inundacion de rios.
Karst submarino. Karst que se desarrollo debajo de la zona de
mareas.

Procesos de meteorizacion en gona kdrstica,
disolucion de los carbonatos

Las formaciones karsticas pueden entrar en otra clasificacion respecto al
tipo de roca que los conforma, que de igual manera influird en la meteo-
rizacion que presentaran:

Carbonato karstico (limo y dolomita).

Evaporita kdrstica (yeso, sales, y sus derivados).

Silicato kdrstico (cuarcitas, granitos y otras rocas igneasy
metamorficas).

Adquieren importancia cuando hablamos de disolucién y solubilidad,
entendiendo el término disolucion como el proceso mediante la roca o
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parte de ella en combinacion con el agua que da como resultado una
solucion o conjunto de solutos. Asimismo, como se ha estudiado, la diso-
lucion de las rocas carbonatadas es una reaccion quimica reversible que
provoca la formacion de karst carbonatado en rocas calizas.

En el caso particular de las rocas carbonatadas, o de carbonato de calcio,
su agente principal para la disolucion es el didéxido de carbono, debido
a que estas rocas son muy poco solubles en agua pura. El didxido de
carbono es un gas que estd presente en la atmosfera, en el suelo (por
respiracion de las plantas y filtraciones de agua) y disuelto en el agua de
lluvia y subterrdneas, ademas de rios, lagos y océanos, y que junto con el
agua forma el acido carbonico H,COs.

La solubilidad del di¢xido de carbono esta en funcion de la temperatura,
por ejemplo, la solubilidad de la calcita disminuye a razon de 13% por
aumento de un grado Celsius. Esto se explica debido a la cantidad de
caliza que puede ser disuelta en equilibrio de saturacion por unidad de
volumen de agua es directamente proporcional a la presion parcial de
dioxido de carbono en el aire con la que el agua esta en contacto e inver-
samente proporcional a la temperatura del agua, conocida esta relacion
como ley de Henry.

De esta manera, cuando se alcanza el punto de equilibrio por saturacion
para la calcita, cesa la disolucion; asi, si el agua saturada desciende y se
enfria, se convierte en agua agresiva o corrosiva, la cual también alcanza
esta condicion cuando se mezcla con agua con distinta concentracion de
carbonato de calcio.

La cuantificacion de la disolucion de las calizas depende de la pendiente
de la superficie, la precipitacién anual, la intensidad de esta y la direc-
cidn del viento prevalente, para lo cual se han desarrollado varios méto-
dos para obtener las tasas de disolucion en las calizas. Aqui menciona-
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remos el método hidroquimico de Corbell (1959), el cual consiste en medir
la cantidad de caliza transportada anualmente por un cauce o curso de
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agua y comparar dicha cantidad con la superficie de terrenos calizos en
la cuenca de drenaje, expresando estos valores por m3/afio/km?.

Muchas de las formaciones karsticas se pueden interpretar a través de la
cinética quimica de las muchas reacciones de los carbonatos, que son la
base de los mas complejos modelos computacionales que nos permiten

conocer el desarrollo de las cuevas.

El ataque que provoca el acido carbdnico a las rocas carbonatadas se
puede interpretar como un fenémeno de corrosion a gran escala, el cual

genera soluciones corrosivas que aprovechan las debilidades geoldgicas
de la roca para provocar fracturas y distintos tipos de falla y formacion
de karst. Como resultado, podemos observar un numero determinado
de accidentes geoldgicos, conocidos como depresiones cerradas, el cual se 3
ajusta al siguiente modelo:

n=Nye'dcl
Donde:
4
n:  numero de depresiones cerradas en una profundidad dada I
Ny: coeficiente de ajuste del naumero de depresiones cerradas contadas
d:  profundidad caracteristica dada de la zona karstica en cuestion
dc. profundidad en metros de la depresion cerrada 5

Tipos de karst

Lamanera enla que se conforman los paisajes karsticos es aprovechando
los procesos quimicos que ocurren en los estratos geologicos, donde los




flujos superficiales y subterraneos acarrean las soluciones producidas
hacia los sitios donde se desarrolla el karst y, a su vez, se llevan los pro-
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ductos resultantes de las reacciones.

Fluviokarst. Al igual que otros tipos de roca, los procesos fluviales en
zona karsticas esculpen paisajes, asi las entradas de agua subterra-
neas se distinguen por arroyos y depresiones cerradas. Las salidas
de agua subterranea formadas se caracterizan por manantiales que

regresan el agua del subsuelo a los cauces.

Karst alpino. Su entorno es de alta montafia donde se combinan dis-
tintos procesos, los mdas importantes de ellos de caracter climatico
que presentan temperaturas extremadamente bajas con estratos de

nieve en invierno y rayos solares intensos con grandes tormentas
de lluvia en el verano. Esta combinacion garantiza la formacion de
cavidades profundas de varios kilémetros de extension debido a los
altos gradientes hidraulicos. 3
Karst glaciar. Muchas dareas karsticas en latitudes polares fueron

impactadas por las contracciones y movimientos de las placas tec-
tonicas, asi como los avances y retracciones de las glaciaciones en el
Pleistoceno. De esta manera, el escurrimiento de los glaciares dejaron

expuestos algunas partes de roca caliza sana o carbonatada, 1o que 4
actualmente pudiera ser pavimento karstico producto de glaciacio- I
nes previas.

Karst eogénico o de costa. Al igual que el “karst alpino”, se refiere a

las condiciones de medio ambiente que suelen incluir los efectos de 5

erosion y filtracion de las olas, asi como la accién de mareas ascen-
dentes y descendentes; y hablando en tiempo geologico, los cambios
de nivel del mar que se han presentado debido a las glaciaciones.
Esa serie de factores en combinacion con un gradiente amplio de
temperaturas, humedad y salinidad crean aspectos distintos de las
quimica de las rocas carbonatadas.




5. Hidrogeoquimica

La hidrogeoquimica estudia las propiedades quimicas del agua tanto de
cuerpos superficiales como subterraneos, con especial interés en aque-
llos que dependan de la geologia regional, analiza los procesos de inte-
raccion con el suelo y el impacto que tiene esta interaccidon con los iones
disueltos en el agua.

5.1. Clasificaciones hidroquimicas

De acuerdo con Fagundo y Gonzalez (2005), las clasificaciones hidroqui-
micas se basan en el tipo como en la cantidad de iones que estan disuel-
tos en el agua, y las mas comunes son las siguientes:

Clasificacion de Alekine
Clasificacion de Shchoukarev
Clasificacion de Kurlov
Clasificacion de Palmer
Clasificacion de Schoeller

o
o
=z
w
-
=z
o
(S)




Clasificacion Alekine

Toma en cuenta los tres aniones mas comunes carbonatos (HC03‘+
Cng_), cloruros (Cl‘) y 33 sulfatos (8042‘), del mismo modo los cationes
dan paso a tres clases diferentes dependiendo de cudl predomine (Ca2+,
Mg?* o Na*).

Tipo:
Aguas bicarbonatadas (predominio de HCO{)
Aguas sulfatadas (predominio del S0,2)
Aguas cloruradas (predominio del CI°).

Clases:
Aguas célcicas (predominio del Ca2+).
Aguas magnésicas (predominio del Mg2+).
Aguas sodicas (predominio del Na*).

Clasificacion de Shchoukareu

Este método utiliza un criterio diferente. Cuando los iones de una espe-
cie quimica superan el 25% de miliequivalentes de aniones o cationes, se
clasifican de la siguiente manera:

1. Conrelacion a los aniones:
Aguas bicarbonatadas.
Aguas sulfatadas.
Aguas cloruradas.
Aguas bicarbonatadas sulfatadas.
Aguas bicarbonatadas cloruradas.
Aguas sulfatocloruradas.
Aguas sulfatocloruradas bicarbonatadas.
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2. Con relacion a los cationes:
Aguas calcicas.
Aguas magnesicas.
Aguas sodicas.
Aguas calcicomagnesianas.
Aguas calcicosddicas.
Aguas magnesicosodicas.
Aguas calcico-magnésico-sodicas.

Clasificacion de Kurlov

Este método de clasificacién es muy similar al de Shchoukarev, pero con
la diferencia de que en lugar de un limite de 25% del total de aniones o
cationes, considera el 20% para poder ser clasificadas.

Método de clasificacion Palmer

Este método se basa en la consideracion de que las sales de acidos fuer-
tes originan salinidad y las de débiles alcalinidad, por lo que el criterio
de clasificacion es el que sigue:

S1: Salinidad primaria (por alcali).

S2: Salinidad secundaria (dureza permanente).

S3: Salinidad terciaria (acidez).

Al: Alcalinidad primaria (alcalinidad permanente).
A2: Alcalinidad secundaria (alcalinidad temporal).
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Método de clasificacion de Schoeller

Este método considera el contenido en miliequivalentes por litro de las
especies quimicas disueltas, da un orden de importancia el cual se des-
cribe a continuacion:

cloruros > sulfatos > bicarbonatos + carbonatos

1. Conrelacion al cloruro (r Cl):
Aguas hipercloruradas (> 700 hasta saturacion).
Aguas clorohalasicas (420-700).
Aguas cloruradas fuerte (140-420).
Aguas cloruradas medias (40-140).
Aguas oligocloruradas (15-40).
Aguas cloruradas normales (< 10).

2. Sobre la base del SO,* (r SO,*)
Aguas hipersulfatadas (> 58).
Aguas sulfatadas (24-58).
Aguas oligosulfatadas (6-24).
Aguas sulfatadas normales (< 6).

3. Con relacion a la concentracion de bicarbonato méas carbonatos
(r HCO, +1r CO,»):
Aguas hipercarbonatadas (> 7).
Aguas carbonatadas normales (2-7).
Aguas hipocarbonatadas (< 2).

Por ultimo, el indice de intercambio de base (IIB) se utiliza para indicar la
relacion entre los iones que se intercambian respecto a los inicialmente
presentes en el agua.
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5.2. Representacion grafica de la composicion a aguas minerales
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Se han empleado muchos tipos de graficos para mostrar la composicion
quimica del agua; sin embargo, debido a la necesidad de representar
una cantidad grande de datos, ninguna representacion es capaz de pro-
veer una solucion completa. Enseguida, se describen los graficos mas
comunes y sus caracteristicas principales (Appelo y Postma, 2005).

Diagrama de barras y circular

Para el diagrama de barras, se utilizan dos columnas consecutivas: en la
de la izquierda, se colocan los porcentajes de cationes, y en la de la dere-
cha los porcentajes de aniones, en las que se respeta un orden descen-
dente para cada grupo. En la figura 5.1, se muestra el orden que se debe
seguir (Fagundo y Gonzdlez, 2005; Appelo y Postma, 2005).

En la misma figura 5.1, se ilustra de otra forma la composicién quimica
del agua con un diagrama circular mediante la union de dos semicircu-
los, 180°, que estan repartidos para cada tipo de ion y el didmetro del
circulo representa el total de sélidos disueltos.

Sample 3

15 -

1000 mg/L

Scale of diameters

Sample 3

Alkali — Na* + K
- Magnesiurm — Mg®*
Calcium - Ca?*
Chloride — CI-
Sulfate — SO2

[] caronates - HCO; + GO3

Figura 5.1 Representa-
cién gréfica circular y de
barras para composicién
quimica de agua. Fuente:

Appelo y Postma, 2005




Diagrama de Stiff

El diagrama de Stiff refleja la composicion mediante el uso de un poli-
gono, cuyos vertices estan definidos por un eje vertical cortado por tres
ejes horizontales. Los ejes horizontales indican la concentracion de
iones, partiendo del cruce con el eje vertical. En la figura 5.2, se repre-
senta este grafico (Fagundo y Gonzdlez, 2005; Appelo y Postma, 2005).

20 10 o] 10 20 20 [[+] [e] 10 20
I I | I | 1 I I I |
Ca HCO4 Ca HCO4
Mg 50, Mg 50,4
Na cl Na 4]
Fe N03 Fe N03
@ 14-6W-Tooa 18-10W-9dde
30 20 [[+] ] [} 20 30 20 [} Q [[+] 20
1 I I I I 1 1 I I I I I
Co HCOy
Mg S04
No ]
Fe NDJ
@ 15-10W-368ech 16 -8W-i0dae

Figura 5.2 Ejemplo de representacion grafica de Stiff.
Fuente: Appelo y Postma, 2005

Diagrama de Piper

Otro método de representacion grafica es el diagrama de Piper. Existen
algunas variantes de este método; sin embargo, el mas sencillo consiste
en dos tridngulos equilateros uno para los aniones y otro para los catio-
nes, donde los ejes indican ya sea la concentracion o porcentaje del total
de iones. En la figura 5.3, se muestra un ejemplo de este método usando
un grafico compuesto (Fagundo y Gonzalez, 2005; Appelo y Postma, 2005).
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Figura 5.3 Ejemplo de
representacion grafica

compuesta de Piper.
Fuente: Appelo
y Postma, 2005
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De entre varias formas de representar graficamente la concentracién
mineral en aguas, muchas veces se prefiere usar el diagrama de Piper
porque en este se puede apreciar el contenido de mas de una muestra
en un solo diagrama, lo cual facilita el estudio (Appelo y Postma, 2005).

5.3. Procesos hidrogeoquimicos

Para la adecuada caracterizacion del tipo de agua, es fundamental cono-
cer e identificar los mecanismos que se presentan en la conformacion de
las propiedades, los cuales se denominan procesos hidrogeoquimicos. A
partir de la interaccion fisicoquimica con la atmdsfera o suelo del sitio de
dichos procesos, es posible definir y usar un modelo hidrogeoquimico.
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Precipitacion

Se define a la precipitacion como aquellas reacciones cuyo producto
es un solido, lo cual ocurre en la naturaleza constantemente y pueden
identificarse distintas causas: presentarse reacciones con la roca para
formar precipitados insolubles debido al efecto salino, el cual provoca
el aumento de la solubilidad en la solucidn, o bien la adiciéon de un ion
comun, esto sucede cuando al adicionarse un ion que es comun con uno
de los iones de la sal, desplazan el equilibrio de la reaccién por el princi-
pio de Le Chételier; otra opcion es por la variacion en la presion y tem-
peratura, pardmetros que afectan la solubilidad de algunos componen-
tes quimicos, y finalmente, la oxidacién de materia organica disuelta al
tener contacto con la superficie atmosférica que da lugar a compuestos
menos solubles.

Disolucion

El grado de disolucion en el caso de la interaccion mineral-agua depende
de los siguientes parametros: solubilidad, concentracion del mineral en
el agua, presion y temperatura que posea el medio circundante. Dentro
de los minerales mas solubles, se encuentran la calcita, dolomita, yeso,
halita y silvita, que sirven como fuente de aporte de iones mayoritarios;
mientras que los silicatos y rocas insolubles dan lugar a los iones mino-
ritarios o elementos traza. Los gases mas comunes en este proceso son
nitrégeno, argon, oxigeno, helio, diéxido de carbono, amonio, metano y
sulfuro de hidrégeno.
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Disolucion de gases

El agua es bien conocida como disolvente natural e incluso puede disol-
ver los gases de la atmosfera como el oxigeno. La solubilidad que ten-
dran estos gases en agua dependera de varios factores, entre ellos, la
presion y la temperatura. Por medio de la ley de Henry, se puede modelar
la disolucion de los gases, por ejemplo, el CO2:

pCOZ =D (HzCOg)
Donde:

pCO,  esla presion parcial del dioxido de carbono.
D es el coeficiente de difusion a una temperatura dada.
H,CO;3 es la representacion de la molécula de gas disuelta.

Disoluciones minerales

Existen minerales que reaccionan rapidamente en contacto con el agua.
Este es el caso de los minerales solubles, como fluorita, yeso y la mayoria
de los carbonatados en los cuales el tiempo para alcanzar el equilibrio
serd mucho menor a otros minerales, como los silicatos, que a bajas tem-
peraturas no alcanzan el equilibrio.

Asimismo, debe considerarse el tipo de minerales que ya lleva consigo el
agua, debido a que cuando esta contiene minerales con iones comunes a
los que estan disueltos en su medio, disminuye su capacidad para disol-
ver esos minerales, como sucede con agua saturada de calcita por un
medio poroso rico en yeso. Por el contrario, la solubilidad de los minera-
les en el agua, cuya carga salina no contiene iones comunes con respecto
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al terreno que atraviesa, incrementa la solubilidad de este. Para la des-
cripcion de la reaccion del agua al equilibrio, aplica la ley de accion de
masas, mediante la expresion de equilibrio:

Aa+Bb=cC+dD

crmd
i (D)

(ABY)
Donde K representa la constante de equilibrio.

En esta ecuacion, se utiliza la concentracion molar de un soluto para cal-
cular la solubilidad del mineral; sin embargo, la ley de accién de masas
solo es valida para la actividad de iones, la cual es la concentracion total
corregida por los efectos de la electrostatica y por la presencia de com-
plejos acuosos.

El producto de la solubilidad (Kps) parte de la ecuacion de accion de
masas y permite estimar la concentracion de los iones disueltos:

Kps=aA® aB?

La solubilidad de un mineral en las aguas naturales se deduce de las
expresiones termodinamicas para el agua pura y esta determinada por
la temperatura, la presion parcial de los gases disueltos, el pH, el poten-
cial redox, la concentracién relativa de otros iones. En la tabla 5.1, se
presenta la solubilidad en agua a 25 °C de varios minerales de las rocas
karsificables.
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Tabla 5.1 Reaccion quimica, pH, solubilidad y concentracién en las aguas metedricas de
algunos minerales constitutivos de las rocas, que se disuelven congruentemente y pueden

Mineral

Halita

Silvita

Anhidrita

Yeso

Calcita

Dolomita

Silice

Cuarzo

Gibbsita

Actividad

originar formas karsticas o pseudokarsticas

]
[a]
P4
Ll
=
P4
o
(S)

Concentracion
Reaccion quimica K Solubilidad
1 g (mg/L)
NaCl=Na"+Cl- 1.6 360000 5-10000
KCl=K"+CI- 0.9 244000 0-10000
CaSO4=Ca® +S04%" 45
CaS042H,0 = Ca®" +S04%* +2H,0 46 2400 0-1500 .
-3 —1
CaCOs = Ca* + COg% 8.4 (100*107°, 480*107) 10-300
bar
-3 -1
CaMg(COs)? = Ca?* + Mg?* +2C0,2 17~ (0*10 b’igo *107) 10-300
3
Si0g + 2H20 = HySiO4 10-300 CaCO3
Si0g + 2H,0 = HySiO4 37 12 3.12
Al,03% 2H,0 + H,0 = 2A1 + 60H 0.001 Trazas
4
Fuente: Modificado de Fagundo y Gonzdlez, 2005
.
5

La actividad representa la cantidad de concentracion efectiva de la espe-

cie y toma en cuenta las desviaciones respecto al comportamiento ideal,
provocado por la presencia de complejos acuosos. Por lo general, en solu-
ciones diluidas, la actividad y la concentracion son iguales. La ecuacion
para relacionar la actividad y la concentracion es la siguiente:

a=yC




Donde:

' es el coeficiente de actividad.
C: es la concentracion

a es la actividad

Ecuacion de Deby-Hiickel

Debido a que las soluciones acuosas no son ideales, para el calculo de
un modelo hidrogeoquimico es necesario calcular el coeficiente de acti-
vidad para cada una de las sustancias dadas mediante la ecuacion de
Deby-Htckel (Fagundo y Gonzalez, 2005):

AZiz'\/l_
1+ Bd;a/l

log yi= -

v Coeficiente de actividad

Ay B: Constantes que dependen de la temperatura a 25°C
A= 0.5085

B=  0.3285x10%m™

Z: Valencia de ion.
L Fuerza ionica.
d: pardmetro empirico del tamafio de los hidratos.

Fuerza i6nica

Esta representa una funcion de concentracion de todos los iones presen-
tes en ella. Se puede determinar a partir de la ecuacion de Lewis y Ran-
dall, que se representa:
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1 n 2
H:?Z i=1 Zimx

Donde:
m: molalidad como unidad de concentracion.
Z: carga del ion.

Intercambio iénico

El intercambio catidnico es responsable de la quimica inorganica del suelo,
la cual estd asociada a los coloides presentes en los suelos. Estos incluyen
las arcillas como a la materia organica. Los coloides son particulas muy
pequefias con grandes areas superficiales por unidad de volumen o peso.
Debido a que las particulas poseen una carga neta negativa, atraen a los
iones de carga positiva, como Ca?*, Mg?*, K*. Por lo tanto, se puede inferir
que la capacidad de intercambio catidnico es igual a la carga total nega-
tiva en las particulas del suelo. Ademads, una estimacion de la capacidad
de intercambio cationico de los suelos es mediante la cantidad de materia
organica en estos, asi como por la cantidad y el tipo de arcillas que pre-
senten. Los minerales con mayor potencial de intercambio iénico son la
caolinita, montmorillonita, clorita, illita, vermiculita y zeolita.

indice de saturacion

Este parametro indica qué tan alejado se encuentra el sistema del equili-
brio con respecto a la formacion de cierto mineral; por lo tanto, indicara
si el mineral en cuestion continuara disuelto, precipita o si la concentra-
cién permanece constante.
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c d

IAP
IS=log aCaD:log =log Q
Kps Kps

Donde:

Kps:  producto de solubilidad

Q: Estado de saturacion

ac a%: son las actividades de los iones del mineral estudiado,
obtenidas a partir del andlisis quimico del agua.

IAP:  es el producto de las actividades de las especies presentes.

Por lo cual dependiendo del valor de IS indicara el estado de la solucion:

IS=0 seencuentra en equilibrio el mineral
IS>0 seindica una sobresaturacion
IS<0 se define una condicién de instauracion.

Como los diferentes tipos de agua normalmente no estdn en equilibrio,
se determina su estado de saturacion con respecto a los indices de satu-
racion de los minerales. Este estado de saturacion es fundamental para
poder identificar en qué sentido ocurre la reaccion al interactuar agua
roca en un acuifero.

Procedimiento de los cdalculos del IS en el modelo

Los calculos numéricos pueden ser realizados rapidamente por los codi-

gos empleados en los programas de computo, pero esto se lleva a cabo
mediante un procedimiento como el que se muestra en la figura 5.4.
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Figura 5.4. Esquema para el cdlculo del IS.
Fuente: Martinez et al., 2000

Toma de muestra y medicion in situ
de temperatura, pH, conductividad,
alcalinidad, Eh, oxigeno disuelto

l

Determinacién analitica de la
concentracion total de cada elemento en el
agua y expresion de resultados (mg/L)

l

Célculo de la fuerza idnica del agua -
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Célculo de los coeficientes de actividad
y de las actividades de los iones libres
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Obtencion de indices de saturacion
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6. Modelacion hidrogeoquimica

Un “modelo quimico para sistemas geologico” es la interpretacion mas
aceptada de lo que es un modelo hidrogeoquimico, el cual tiene por obje-
tivo realizar el calculo de las propiedades quimicas y los procesos, como
son la termodinamica, cinética o0 mecanica cuantica de un sistema, por lo
que puede interpretarse también como la aplicacion de modelos numé-
ricos, 1os que proporcionan informaciéon de manera detallada acerca de
su origen, asi como la interaccion.

6.1. Antecedentes

El modelo hidrogeoquimico puede determinar las reacciones que han
ocurrido, asi como las condiciones en las cuales se presentaron, qué pre-
sencia han tenido y la prediccion del cambio de la composicion minera-
légica y de la calidad del agua al estar expuesta a procesos naturales y a
las perturbaciones del sistema.

A partir de 1970, destacan diversas contribuciones en esta materia
cuando se difunden los primeros programas para computadoras que
permitieron realizar todas estas determinaciones de manera mas senci-
lla, en especial, el codigo WATEQ (Truesdell y Jones, 1974). Su constante
mejora dio paso a la creacion de varios mas, como MINEQL (Westall et al.,
1976), BALANCE (Parkhurst et al.,, 1982), PHREEQE (Parkhust et al., 1980),
MINTEQ (Felmy et al., 1984) NETPATH (Plummer et al., 1991), PHREEQC 2.0
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(Parkhust y Appelo, 1999), por mencionar algunos de los més utilizados,
aunque alrededor del mundo se han desarrollado otros.

Esto ha sido posible gracias al avance en los nuevos equipos y programas
actuales que cada vez pueden resolver mas y mejor los calculos reque-
ridos en los modelos de equilibrio, y desde interfaces amigables con el
modelador, siempre y cuando este ultimo cuente con el conocimiento
tanto metodoldgico como del sitio de estudio.

Por lo anterior, nace lo que se conocerd como modelacion hidrogeoqui-
mica, que se define como el proceso por el cual los principios fisicoqui-
micos se aplican a la interpretacion del origen y funcionamiento de los
sistemas hidrogeoquimicos (Fagundo y Gonzalez, 2012). Aun cuando
existen actualmente los programas de modelacion que facilitan este pro-
ceso, su desarrollo puede llevarse a cabo de forma manual si se tiene el
conocimiento adecuado de las condiciones de equilibrio.

6.2. Tipos de modelos hidrogeoquimicos

Los modelos pueden realizarse mediante dos aproximaciones, modela-
cidn directa y modelacién indirecta, las cuales se recomienda usar siem-
pre en las condiciones mas adecuadas (Fagundo y Gonzdlez, 2012).

Modelacion directa

Fue desarrollada con el objetivo de responder a cuestiones hipotéticas
sobre las condiciones de reaccidn entre un liquido con determinadas
caracteristicas y una roca bajo condiciones experimentales restringidas
por el modelador.
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La modelacion directa facilita obtener predicciones en la evolucién de la
composicion del agua durante el transporte como resultado de un con-
junto de reacciones quimicas conocidas y dado un tipo agua inicial de
composicién fisicoquimica conocida.

SOLUCION INICIAL + REACCIONES N SOLUCION FINAL +
DATO DE ENTRADA PRODUCTOS RESULTADO

Este tipo de modelacidon también permite la simulacion de mezclas de
agua de diferente composicién para lograr que al final del proceso pueda
compararse con agua de composicion conocida y, aunque pueden no
coincidir en absoluto con esta, resulta ser de gran ayuda para corroborar
el grado de conocimiento que se posee de los procesos fisicos y quimicos
que realmente ocurren en el medio.

Modelacién inversa

Es una inferencia de las reacciones que se producen entre un agua y una
roca después de reaccionar y que dan origen a su composicién minera-
légica. Su desarrollo estd basado en una estrategia determinista para la
interpretacion de las composiciones quimicas de los cuerpos de agua. Es
de gran utilidad si se cuenta con los datos necesarios para poder reali-
zarse.

El programa calcula la cantidad neta de masa transferida entre las dis-
tintas fases del medio (liquida, solida y gaseosa) para cada una de las
reacciones especificas.
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SOLUCION INICIAL n REACCIONES N SOLUCION FINAL
DATO DE ENTRADA RESULTADO DATO DE ENTRADA
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Los programas que responden a este tipo de modelos pueden significar
ventajas y limitaciones al efectuar el calculo del balance de masas, por
ejemplo, los programas BALANCE y NETPATH pueden calcular la transfe-
rencia de masa entre las distintas fases del medio, pero no incluyen las
propiedades termodinamicas, por lo que el usuario tiene que comprobar
que el estado de saturacidon sea coherente con respecto a las disoluciones
y precipitaciones calculadas, ademads de solicitar andlisis bien equilibra-
dos y libres de errores analiticos.

Independientemente del software ocupado para realizar este proceso,
siempre debe considerarse al interpretar los resultados, 1o siguiente:

Aunque en el medio real, un mismo resultado puede ser producto de
diversas reacciones, la modelacion inversa no permite conocer cual
de las propuestas es la mas probable.

Este tipo de modelacion supone que el agua se encuentra en equili-
brio con el medio; sin embargo, en realidad, las diferencias entre las
muestras tomadas sobre la misma linea de flujo pueden correspon-
der alas variaciones temporales en la recarga del medio acuoso y no
a reacciones con minerales.

Como es una evaluacion entre dos puntos de un mismo flujo, no se
considera la posibilidad de que una reaccion invierta su sentido a lo
largo del trayecto, lo que sucede con frecuencia en la realidad.

Se recomienda que en algunos casos se combinen ambos tipos de
modelacién, ya que ayuda a reducir la incertidumbre que genera
el usar un solo tipo e incluso apoya para tener un acercamiento de
comprobacion.




Actualmente, se han desarrollado modelos hidrogeoquimicos clasifica-
dos en cuatro grupos:

Modelos de especiacion y solubilidad
Modelos de balance de masa

Modelos de transferencia de masa
Cddigos de transporte de masas quimicas.

Modelos de especiacion y solubilidad

Calculan las especies acuosas y determinan el estado de saturacion de las
soluciones, como también la particiéon de un elemento entre las diferen-
tes especies acuosas y complejos para determinar el estado de saturacion
en la solucion, siempre que se cuente con el estudio completo del agua.
No obstante, pueden existir ciertas limitaciones en dicho estudio, por lo
que el agua necesita estar en condiciones de dilucion < 0.7 molar y, aun-
que no se puede modelar para condiciones de no equilibrio, ayuda a
determinar si el agua estd en condiciones de disolver o precipitar solidos
0 gases (Fagundo y Gonzalez, 2012).

Los programas de computo que manejan actualmente estos modelos son
WATEQA4F (Ball y Nordstrom, 1991), PHREEQC (Parkhust y Appelo, 1999),
MINTEAZ2 (Allison et al.,, 1991), EQ3/6 (Wolery, 1992), EQBRM (Anderson y
Crerar, 1993), SOLVEQ, CHILLER (Reed, 1982).

Modelos de balance de masa

Calculan reacciones a lo largo de un cauce, ayudados de datos quimicos
completos de todas las especies en solucion, datos mineraldgicos y las
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posibles reacciones de transferencia de masa, y pueden definir la masa
neta de minerales o gases, tanto disueltos como precipitados a lo largo de
una corriente.

El modelo considera que el flujo se encuentra en estado estaciona-
rio y se requiere de un amplio conocimiento mineraldgico a lo largo
de la corriente, 1o que puede ayudar a determinar las reacciones qui-
micas mas importantes que controlan la evolucion quimica del agua .
Asimismo, conociendo las corrientes y las velocidades de estas ultimas,
dicho modelo puede calcular las velocidades de reaccion.

Los programas de computo que estan dedicados a este tipo de modelos
son BALANCE (Parkhurst et al., 1982), NETPATH (Plummer et al., 1991) y
PHREEQC (Parkhurst y Appelo, 1999).

Modelos de transferencia de masa

Muy parecidos a los procesos de especiacion, estos modelos pueden cal-
cular la particion de un elemento entre las diferentes especies acuosas y
complejas, pero también los cambios causados por los procesos de trans-
ferencia de masa, que aunque comparten limitaciones en cuanto a su
proceso homologo, estos pueden predecir todo el comportamiento geo-
quimico del sistema.

PHREEQE/PHREEQC, PHRQPITZ, SOLMINEQ, MINTEQA2, MINTEQ, MINEQL y
EQ3/6 son los encargados de realizar de manera simultanea modelos de
especiacion y solubilidad.
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Caddigos de transporte de masa quimica

Finalmente, se cuenta con el cddigo de transporte de masa quimica, que
aunque maneja un modelo de flujo simple, en una sola dimension o de
cardacter estacionario, su implementacion puede llegar a presentar pro-
blemas numéricos significativos. Es til para obtener un primer acerca-
miento de la evolucién quimica del agua y las relaciones en modelos de
masas acoplados con los flujos hidrodindmicos.

Entre los principales programas dedicados a este tipo de modelacion, se
encuentran de manera libre o comercial PREEQM-2D, PHREEQC y CHM-
TRNS.
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