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Resumen

El acuifero karstico de la Peninsula de Yucatan constituye el principal reservorio de
agua subterrdnea de la region y presenta tres principales heterogeneidades geologicas, la
zona elevada del suroeste (Sierra de Ticul), la region del Anillo de Cenotes y la zona cos-
tera, el dominio restante del terreno de Yucatan es plano. En esta tesis se desarrollarén y
evaluaron diferentes modelos numéricos regionales del flujo de agua subterranea en esta-
do estacionario del estado de Yucatdn mediante MODFLOW 6, implementado en Python
mediante FloPy, con los objetivos de cuantificar la incertidumbre numérica asociada a la
discretizacion, evaluar escenarios conceptuales de conductividad hidraulica zonificada y la
integracion de un esquema de calibracion y analisis de sensibilidad automatico mediante
la herramienta PEST++, asi como también un esquema de calibracion y analisis de sensi-
bilidad asistido por aprendizaje automético (Artificial Intelligence - AI/Machine Learning
- ML) que permite acelerar la exploracién paramétrica y mejorar la interpretabilidad. Los
modelos poseen dos capas y se emplearon cuatro mallas diferentes a través de tres dis-
cretizaciones: malla estructurada (Discretizacion estructurada - DIS), malla triangular y
Voronoi (discretizacion por vértices - DISV) y malla quadtree (Discretizacion no estructu-
rada - DISU). Sobre cada discretizacion se simularon cuatro casos conceptuales: A) Caso
homogéneo, B) Caso de alta conductividad en la region del Anillo de Cenotes, C) Caso de
baja conductividad en la zona elevada y D) Caso donde se combinan los casos A, By C.
El conjunto de datos observados se integré a partir de registros piezométricos de CONA-
GUA (N = 135 pozos) del periodo 1996-2024, convirtiendo niveles piezométricos medidos
a cargas hidraulicas (m.s.n.m.), agregando estadisticos robustos (mediana) en un periodo
reciente (2010-2024), con ponderaciones segun la disponibilidad de mediciones. La calibra-
cibn automatica se realizé para cada uno de los casos conceptuales utilizando PEST++
(pestpp-glm), empleando la malla quadtree como malla de referencia; y ajustando multi-
plicadores zonales de conductividad hidraulica, recarga y control de evapotranspiracion,
por capa y region. De forma complementaria, se incorpord una restriccion costera basa-
da en descarga de agua subterranea al mar (Submarine Groundwater Discharge - SGD)

segmentada, usada como restriccion suave para evaluar la mejora en la plausibilidad del



balance costero. Los modelos calibrados alcanzaron errores del orden de ~ 0.8 [m| (RMSE)
y mostraron consistencia al transferir los parametros calibrados en la malla de referencia
a las otras mallas, respaldando la independencia practica de discretizacion. El analisis de
sensibilidad fue realizado mediante sensibilidad local (CSS) y global (Morris y Sobol), a
través de la evaluacion del Jacobiano generado por PEST++ (pestpp-glm), permitiendo
identificar los parametros dominantes, dichos parametros estan asociados al balance regio-
nal de recarga y a la transmisividad efectiva en la capa 2 de la zona plana de Yucatan.
La contribuciéon de IA /ML se integro en tres aspectos: (1) automatizacion de muestreo y
ejecucion masiva del modelo de referencia (Caso D - malla quadtree) para la exploracion
eficiente del espacio paramétrico; (2) construccion y evaluacion de modelos sustitutos (su-
rrogates) para aproximar métricas de desempeno y reducir el costo computacional; y (3)
formulacion de un enfoque inverso basado en ML para apoyar la estimacion de pardmetros
y el diagnostico de identifiabilidad. Bajo las condiciones definidas en este trabajo, los re-
sultados de calibracion indican que el modelo presenta un nivel de confiabilidad adecuado,
sustentado en el buen ajuste entre los datos disponibles de cargas hidraulicas observadas
y las simuladas, asi como en el comportamiento favorable de las métricas complementa-
rias empleadas (RMSE, MAE, bias). En consecuencia, el modelo puede utilizarse como
base para futuras actualizaciones y analisis prospectivos del comportamiento del acuifero,
aunque todavia existe margen para reducir la incertidumbre estructural y paramétrica en

trabajos futuros.

Abstract

The karstic aquifer of the Yucatan Peninsula constitutes the region’s main groundwater
reservoir and features three primary geological heterogeneities: the elevated southwestern
zone (Sierra de Ticul), the Ring of Cenotes region, and the coastal zone; the remaining
domain of the Yucatan terrain is flat. In this thesis, different regional numerical models
of steady-state groundwater flow for the state of Yucatan were developed and evaluated
using MODFLOW 6, implemented in Python via FloPy. The objectives were to quan-

tify numerical uncertainty associated with discretization, evaluate conceptual scenarios



of zoned hydraulic conductivity, and integrate an automatic calibration and sensitivity
analysis scheme using the PEST++ tool, as well as a machine learning-assisted (Artificial
Intelligence - Al/Machine Learning - ML) calibration and sensitivity analysis scheme to
accelerate parametric exploration and improve interpretability.

The models consist of two layers, and four different meshes were employed across three
discretizations: structured mesh (Structured Discretization - DIS), triangular and Voronoi
mesh (Discretization by Vertices - DISV), and quadtree mesh (Unstructured Discretization
- DISU). Four conceptual cases were simulated for each discretization: A) Homogeneous
case, B) High conductivity case in the Ring of Cenotes region, C) Low conductivity case
in the elevated zone, and D) A case combining cases A, B, and C.

The observed dataset was integrated from CONAGUA piezometric records (N = 135
wells) from the 1996-2024 period, converting measured piezometric levels to hydraulic
heads (m.a.s.l.) and adding robust statistics (median) for a recent period (2010-2024),
with weights based on measurement availability.

Automatic calibration was performed for each conceptual case using PEST++ (pestpp-
glm), employing the quadtree mesh as the reference mesh and adjusting zonal multipliers
for hydraulic conductivity, recharge, and evapotranspiration control by layer and region.
Complementarily, a segmented coastal constraint based on Submarine Groundwater Dis-
charge (SGD) was incorporated as a soft constraint to evaluate improvements in the plau-
sibility of the coastal balance.

The calibrated models achieved errors on the order of ~ 0.8 [m] (RMSE) and showed
consistency when transferring calibrated parameters from the reference mesh to the other
meshes, supporting practical discretization independence. Sensitivity analysis was conduc-
ted using local sensitivity (CSS) and global sensitivity (Morris and Sobol) by evaluating
the Jacobian generated by PEST-++ (pestpp-glm), allowing for the identification of domi-
nant parameters. These parameters are associated with the regional recharge balance and
the effective transmissivity in layer 2 of the flat Yucatan zone.

The AI/ML contribution was integrated into three aspects: (1) automation of sampling
and massive execution of the reference model (Case D - quadtree mesh) for efficient ex-

ploration of the parametric space; (2) construction and evaluation of surrogate models to



approximate performance metrics and reduce computational cost; and (3) formulation of
an ML-based inverse approach to support parameter estimation and identifiability diag-
nosis.

Under the conditions defined in this work, the calibration results indicate that the
model presents an adequate level of reliability, supported by the good fit between available
observed hydraulic head data and simulated values, as well as the favorable behavior of
the complementary metrics employed (RMSE, MAE, bias). Consequently, the model can
serve as a basis for future updates and prospective analyses of aquifer behavior, although

there remains room to reduce structural and parametric uncertainty in future work.
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Capitulo 1

INTRODUCCION

La Peninsula de Yucatan constituye uno de los sistemas de acuiferos karsticos costeros
mas extensos del mundo |Bauer-Gottwein et al., |2011]. Se trata de una vasta plataforma
de roca caliza de origen Mesozoico-Cenozoico, con una superficie aproximada de 165,000
[km]? que abarca los estados de Yucatdn, Campeche y Quintana Roo en México, asi co-
mo partes del norte de Belice y Guatemala |[Bauer-Gottwein et al., |2011]. Debido a su
naturaleza geologica y relieve practicamente plano, la regiéon carece casi por completo de
escurrimientos superficiales permanentes. Salvo por algunos rios en la porcion sur (e.g. el
rio Usumacinta y afluentes que drenan hacia el Golfo de México, y el rio Belice hacia el
Caribe), la infiltracion pluvial alimenta directamente al agua subterranea |Bauer-Gottwein
et al., 2011]. En consecuencia, la tnica fuente significativa de agua dulce para la pobla-
cion y los ecosistemas de la Peninsula es el acuifero karstico [Bauer-Gottwein et al., 2011].
Este acuifero se comporta como un medio no confinado de alta permeabilidad, presentan-
do una red de conductos y cavernas interconectadas tipica de terrenos karsticos maduros

|[Bauer-Gottwein et al., [2011].
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1.1. Caracteristicas geolbgicas e hidrogeolbgicas del acui-
fero karstico de Yucatan

La plataforma carbonatada de Yucatén se formo sobre depoésitos calcareos del Cretaci-
co superior y edades geologicas posteriores, habiendo sido modificada por diversos eventos
tectonicos y climéticos a lo largo de su historia. Uno de los rasgos geologicos mas nota-
bles es el crater de impacto de Chicxulub, originado al final del Cretécico, cuyo anillo
de impacto controla en gran medida la geomorfologia y la hidrologia de la regién norte
(|Bauer-Gottwein et al., [2011]). Este antiguo impacto dej6 como huella una estructura
anular de dolinas y cenotes conocida como el Anillo de Cenotes, que marca una zona de
fracturas y disolucion intensa en el acuifero 8|Bauer-Gottwein et al., [2011]). Dicho anillo
ha sido relacionado con una zona de conductividad hidraulica elevada, actuando como via
preferencial para el flujo de agua subterranea hacia la costa, sobre todo en la region no-
reste (|Gonzalez-Herrera et al., 2002]). Adicionalmente, estudios hidrogeologicos sugieren
la presencia de depositos evaporiticos (yeso) en el subsuelo de la region suroccidental de
la peninsula, particularmente en la llamada Sierrita de Ticul y areas elevadas del interior.
Estas capas menos permeables en el sur crean contrastes hidraulicos significativos: las zo-
nas elevadas del suroeste poseen una permeabilidad relativamente baja, mientras que las
llanuras karsticas hacia el norte y oriente presentan permeabilidades muy altas (|Bauer-
Gottwein et al., 2011]). En el acuifero karstico yucateco, el agua dulce forma un lente
flotante sobre agua subterranea salobre més densa. Este lente freatico de agua dulce esta
limitado inferiormente por una cufia salina intrusiva proveniente del mar, la cual puede
penetrar decenas de kilometros tierra adentro (|Gonzalez-Herrera et al., 2002|). De hecho,
el modelo conceptual vigente establece que el agua marina subyace al agua dulce a pro-
fundidades relativamente someras cerca de la costa (menos de ~ 90 [m| en algunos sitios),
extendiéndose horizontalmente mas de 40 [km| bajo el continente (|Gonzalez-Herrera et al.|
2002|). La interfaz de salinidad muestra un gradiente difuso de mezcla de hasta 40 [m] de
espesor, consistente a grandes rasgos con la relacion de densidades descrita por el principio
de Ghyben-Herzberg Narvaez-Montoya et al. [2025]. En la mayor parte de la peninsula, el

nivel freatico se encuentra a pocos metros sobre el nivel del mar, resultando en gradientes
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hidraulicos extremadamente bajos, del orden de apenas 7 a 10 [mm| por kilometro en la
porcion norte plana |Gonzalez-Herrera et al| [2002]. Esta pendiente tan reducida refleja la
alta transmisividad del medio karstico: el sistema de conductos bien desarrollados permite
un flujo subterréaneo casi libre, con minimas pérdidas de carga y una rapida nivelacion del
manto freatico tras eventos de recarga o extraccion |Gonzalez-Herrera et al. 2002]. Eviden-
cias hidrogeoldgicas e hidroquimicas confirman la influencia de las estructuras geolégicas
mencionadas (fallas, brechas de impacto y variaciones litoestratigraficas) en el patron de
flujo subterraneo regional (|Gonzalez-Herrera et all 2002, Bauer-Gottwein et al., [2011]).
Por ejemplo, la Sierra de Ticul presenta una falla normal que separa un bloque elevado
al suroeste (con niveles piezométricos mas altos) de la llanura nor-oriental mas baja (con
niveles piezométricos mas bajos); dicha falla actia como una barrera parcial al flujo sub-
terraneo, provocando que el gradiente general del flujo sea desde el interior de la peninsula
hacia la costa (|Gonzalez-Herrera et al) 2002]). En las cercanias del Anillo de Cenotes,
numerosos cenotes alineados indican zonas de alta conectividad hidraulica que facilitan la
descarga subterranea hacia el Golfo de México y el Mar Caribe (|Gonzalez-Herrera et al.|,
2002]). Cabe destacar que el sistema acuifero peninsular alberga extensas redes de cavernas
inundadas, incluyendo algunos de los sistemas de cuevas submarinas més largos del mundo
(|Bauer-Gottwein et al. [2011]). El flujo subterraneo en Yucatéan ocurre a diversas esca-
las, desde el percolado difuso a través de fisuras y poros de la matriz carbonatada, hasta
el flujo turbulento concentrado en conductos mayores y cenotes (|Bauer-Gottwein et al.,
2011}, Narvaez-Montoya et al., 2025]). Esta naturaleza dual (matriz porosa vs. conductos)
confiere al acuifero un comportamiento complejo, dificil de caracterizar con métodos tradi-
cionales. Sin embargo, a escala regional, suele asumirse una aproximacion de medio poroso
equivalente, valida para modelar el flujo a gran escala debido a que las heterogeneidades
locales se promedian en propiedades hidraulicas efectivas (|Gonzalez-Herrera et al., [2002]).
Bajo esta aproximacion, el acuifero se trata como un medio granular continuo, con para-
metros como transmisividad y coeficiente de almacenamiento que integran los efectos de
cavidades y fracturas. Estudios previos respaldan esta simplificaciéon al mostrar que mu-
chas caracteristicas observadas (por ejemplo, el amplio radio de influencia de bombeos y

la rapida recuperacion de niveles) se explican por la alta conductividad hidraulica efectiva
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del sistema karstico (|Gonzalez-Herrera et al., [2002]). En sintesis, las condiciones geologi-

cas de la Peninsula de Yucatan han dado lugar a un acuifero karstico regional tinico: un
lente no confinado de agua dulce altamente productivo pero hidrodindmicamente fragil,
sostenido integramente por la recarga pluvial y limitado por interacciones con el agua de
mar subyacente en la parte costal.

200000E 400000E

2400000N
NO00000¥Z

N00000ZZ

=z
S
=]
=]
=]
o
N
~

200000E 400000E

Figura 1.1: Mapa de localizacion del estado de Yucatan, México. El contorno estatal se
delimita en rojo sobre una imagen satelital, e incluye flecha de norte, barra de escala y
referencias de coordenadas. Fuente: elaboracion propia con base en Google FEarth.

1.2. Vulnerabilidad y presiones antropogénicas del acui-
fero

Dada la escasa capacidad de atenuacion natural del subsuelo karstico, el acuifero de
Yucatan es altamente vulnerable a la contaminacion. La infiltracion rapida a través de

suelos delgados y karsticamente fisurados facilita la entrada de contaminantes desde la su-

perficie hasta el agua subterranea con minima filtracion o retardo ([Moreno-Gomez et al.|
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2022|). Diversos estudios han senalado que las practicas humanas en la peninsula estéan
poniendo creciente presion sobre la calidad del agua subterranea (|Bauer-Gottwein et al.,
2011, [Narvaez-Montoya et al., |2025]). En las ultimas décadas, el acelerado crecimiento
demogréafico y economico de la region (particularmente la expansion urbana de ciudades
como Mérida y la intensa actividad turistica e industrial en la zona costera de Yucatéan)
ha resultado en un incremento notable de las cargas contaminantes al acuifero (|Bauer-
Gottwein et al., 2011]). Gran parte de la poblacion rural y periurbana de Yucatan dispone
de sistemas in situ para el manejo del agua y los residuos: pozos someros, cenotes emplea-
dos como sumideros, fosas sépticas rudimentarias, etc. (|[Narvaez-Montoya et al., [2025]).
Estas practicas conllevan la descarga directa de aguas residuales domésticas al subsuelo,
aportando nutrientes (nitratos, fosfatos), microorganismos patogenos y diversos compues-
tos organicos al agua subterranea. Estudios recientes de calidad de agua en la peninsula
reportan que aproximadamente el 23 % de las muestras de pozos y cenotes presentan con-
centraciones de nitratos y sulfatos por encima de los limites aceptables para consumo
humano ([Narvaez-Montoya et al. [2025]). La presencia de nitratos, en particular, ha si-
do ampliamente documentada como uno de los problemas cronicos del acuifero yucateco,
atribuible a la mezcla de descargas urbanas, agricolas (fertilizantes) y pecuarias (|Pérez-
Ceballos et al., 2021]). Este fenomeno es alarmante dado que el acuifero es la principal
(y practicamente tnica) fuente de agua potable para mas de cinco millones de habitantes
([Narvaez-Montoya et al., 2025]). Otro factor de vulnerabilidad importante es la intrusion
salina de origen marino. Debido a la extraccion de agua subterrdnea en zonas costeras
y a la dinamica natural de interfase, se han detectado procesos de salinizacion en exten-
sas areas del acuifero costero (|Bauer-Gottwein et al., 2011|). El avance del frente salino
tierra adentro representa un riesgo para la disponibilidad de agua dulce, especialmente
en épocas de sequia o bajo escenarios de sobreexplotacion localizada. Por ejemplo, en la
ruta de flujo subterraneo que descarga hacia Celestun (costa occidental), se ha observado
influencia marina en la hidroquimica del agua dulce, lo cual podria agravar la calidad del
recurso hidrico en esa zona (|[Pérez-Ceballos et al., [2021]). Adicionalmente, en la porcion
sur de la peninsula, la disolucién de niveles de yeso y la formacion de cuencas endorreicas

(depresiones conocidas como poljes) indican una susceptibilidad natural a acumulacion de
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sales y posibles contaminantes en cuerpos de agua subterranea semi-confinados |[Narvéaez-
Montoya et al., 2025|. La combinaciéon de alta permeabilidad, poca retenciéon natural de
contaminantes y un acuifero freatico somero implica que cualquier contaminante vertido al
medio ambiente (ya sea por drenajes urbanos, lixiviados de basureros, derrames industria-
les 0 agroquimicos) puede incorporarse rapidamente al agua subterranea. Se han elaborado
mapas de vulnerabilidad intrinseca del acuifero yucateco utilizando diversos métodos (e.g.,
DRASTIC y enfoques especificos para karst), los cuales consistentemente clasifican a la
mayor parte de la plataforma de Yucatan con vulnerabilidad alta a extrema (|Moreno-
Gomez et al., [2022]). Esta informacion resulta crucial para la gestion del recurso hidrico,
puesto que permite identificar zonas prioritarias para la proteccidén, monitoreo y sanea-
miento. Sin embargo, los desafios para la gestion sostenible del acuifero son considerables:
la demanda de agua contintia en aumento, la cobertura de alcantarillado y tratamiento
de aguas residuales sigue siendo insuficiente en muchas comunidades, y los cambios en el
uso de suelo (urbanizacion, agricultura intensiva) incrementan la carga de contaminantes
difusos. Adicionalmente, eventos hidrometeorologicos extremos asociados al cambio climé-
tico (p. €j., huracanes, inundaciones, sequias prolongadas) pueden alterar los patrones de
recarga y dispersar atn mas los contaminantes acumulados en el suelo hacia el acuifero.
Por estas razones, multiples autores destacan la necesidad de fortalecer el monitoreo hi-
drogeologico y la modelacion del flujo subterraneo en Yucatan, como herramientas para
anticipar problemas y evaluar estrategias de manejo del agua (|Narvaez-Montoya et al.,
2025, ?]). En particular, la estimacion de la vulnerabilidad especifica a distintos contami-
nantes y la elaboracion de escenarios de gestion, por ejemplo, ubicaciones 6ptimas para
nuevas extracciones o zonas de proteccion, requieren de modelos hidrogeolégicos confiables

que representen adecuadamente la dindmica del sistema acuifero.
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1.3. Antecedentes de la modelaciéon del flujo subterra-
neo en Yucatan

La modelacion numérica del flujo de agua subterranea es una herramienta fundamental
para comprender y predecir el comportamiento de los acuiferos, especialmente en sistemas
tan complejos como los karsticos. En el caso del acuifero del estado de Yucatén, los pri-
meros esfuerzos de modelacion a escala regional surgieron a inicios de la década de 2000.
Destaca el trabajo de |Gonzalez-Herrera et al., 2002|, quienes desarrollaron un modelo de
flujo estacionario para la Peninsula de Yucatan utilizando el c6digo numérico AQUIFER
|Gonzalez-Herrera et al., [2002]. En dicho estudio pionero, se represent6 al acuifero como un
medio poroso equivalente y se calibré el modelo contra niveles piezométricos observados,
explorando varias hipotesis sobre la hidraulica del sistema karstico. Los resultados de esa
modelacion confirmaron, entre otros aspectos, que: (1) las formaciones karsticas (conduc-
tos, cenotes, fracturas) juegan un papel critico en la configuracion del flujo subterraneo
regional; (2) existe efectivamente una “corona” de alta transmisividad asociada al Anillo de
Cenotes, la cual canaliza gran parte del flujo hacia la costa; y (3) las condiciones geoldgicas
particulares del extremo sur de la peninsula (como la presencia de rocas menos permeables
en profundidad asi como su mayor elevacion) influyen en la redistribucion de la recarga
y la direccion de los flujos |[Gonzalez-Herrera et all 2002|. Ademas, este modelo permitio
estimar que, a escala regional, el sistema acuifero de Yucatan no mostraba signos de sobre-
explotacion en ese momento: a pesar del creciente ntimero de pozos de bombeo registrados,
el volumen total extraido resultaba pequeno en comparaciéon con la recarga anual, por lo
que no se observaban abatimientos significativos en el nivel freatico regional |Gonzalez-
Herrera et al., 2002|. Este hallazgo sugeria una considerable capacidad de recuperacion y
amortiguamiento del acuifero ante las extracciones historicas, atribuible en gran medida
a saulica y exteu alta conductividad hidrnsa capacidad de almacenamiento. Subsecuente-
mente, otros trabajos han aportado conocimientos complementarios a la hidrogeologia de
la peninsula, aunque los estudios de modelacién numérica integral han sido relativamente
escasos. Se ha realizado una revision exhaustiva del estado del conocimiento del acuifero

karstico de Yucatan, identificando los principales retos para la investigacion hidrogeol6-
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gica y la gestion del agua subterranea [Bauer-Gottwein et al., 2011]. Entre dichos retos,
destacan la necesidad de incorporar en los modelos la naturaleza dual porosa-conducto
del flujo kérstico, la mejora en la estimacion de la recarga distribuida y la comprension de
la interaccion agua dulce—agua salada bajo diferentes escenarios [Bauer-Gottwein et al.,
2011|. Por otro lado, estudios locales en la zona oriental (Quintana Roo) han investigado la
dindmica de flujo en sistemas de cuevas costeras y la conexion hidraulica entre cenotes y el
mar, proporcionando datos valiosos para la calibracién de modelos de intrusiéon salina. En
la region sureste, |(Gondwe et al. [2010] combinaron mediciones de niveles freaticos, analisis
geoquimicos, métodos geofisicos y teledeteccion para delinear unidades hidrogeologicas en
la cuenca del sistema karstico asociado a la Reserva de Sian Ka’an (|Bauer-Gottwein et al.,
2011]). Sus hallazgos reforzaron la nocion de compartimentos hidrologicos controlados por
la geologia (areas “altas” de baja permeabilidad vs. llanuras de alta permeabilidad) e inclu-
so identificaron la posible firma estratigrafica del material de impacto de Chicxulub (capas
someras con alta conductividad eléctrica y radiacion natural) extendida por amplias zonas
[Bauer-Gottwein et al., 2011|. Informacion como esta es valiosa para refinar los modelos
conceptuales previos y ajustar la parametrizacion espacial de futuros modelos numéricos.
En anos mas recientes, se ha intentado abordar la complejidad karstica mediante enfoques
de modelacién mejorados. Por ejemplo, se han implementado modelos de transporte de so-
lutos acoplados al flujo para estimar tiempos de transito de contaminantes, lo cual ayuda
a evaluar la vulnerabilidad especifica del acuifero a sustancias como los nitratos [Martinez-
Salvador et al. [2019]. Asimismo, se desarrolldé un indice integrado de vulnerabilidad del
acuifero karstico (IKAV, por sus siglas en inglés) que combina resultados de modelacion
de flujo y transporte con metodologias clésicas de indices, aplicado por primera vez en la
Peninsula de Yucatéan [Moreno-Gomez et all |[2022]. Esta aplicacion mostro que es factible
reducir la subjetividad en la cartografia de vulnerabilidad al incorporar criterios basados
en la fisica de flujo subterraneo y en la migracion real de contaminantes [Moreno-Gomez
et al., 2022|. Estos avances metodologicos, junto con la disponibilidad creciente de herra-
mientas de modelacion de codigo abierto, abren la puerta para realizar simulaciones mas
detalladas y explorar multiples escenarios de gestion del agua subterranea en Yucatan. No

obstante, persisten importantes incertidumbres. La heterogeneidad espacial de las propie-
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dades hidraulicas, la escasez de datos de campo (p.ej. series largas de niveles estaticos,
caudales de manantiales o descargas submarinas) y la dificultad de representar explicita-
mente los conductos karsticos suponen desafios en la construccion de modelos confiables.
Por ello, las investigaciones actuales apuntan tanto a recabar datos hidrogeologicos adicio-
nales (mediante exploracion geofisica, trazadores, redes de monitoreo, etc.) como a emplear
modelos numéricos flexibles que permitan ajustar y validar diversas conceptualizaciones
del sistema. En particular, la plataforma MODFLOW del Servicio Geologico de EE.UU.
se ha consolidado como el estandar para la simulaciéon de flujo subterraneo en medios
porosos, v ha sido adoptada en numerosos estudios por su robustez numérica y versatili-
dad para incorporar condiciones de contorno complejas (interaccion con el mar, recarga
variable, pozos, etc.). Para el caso de medios karsticos, MODFLOW puede utilizarse bajo
el enfoque de medio equivalente, calibrando los parametros efectivos para reproducir ob-
servaciones (Langevin et al|[2017]). Adicionalmente, herramientas modernas como FloPy
Bakker et al. [2016] (una biblioteca Python de codigo abierto) facilitan la construccion,
ejecucion y anélisis de modelos MODFLOW de manera eficiente, permitiendo automatizar

procesos de calibracion, validacion y analisis de sensibilidad.

1.4. Objetivo de la investigaciéon

Considerando lo anterior descrito, el objetivo general de esta tesis es desarrollar y
aplicar un modelo numérico en estado estacionario de flujo de agua subterranea para el
acuifero karstico del estado de Yucatan, utilizando MODFLOW 6 mediante FloPy, con el
fin de simular su comportamiento hidrogeolégico bajo diferentes escenarios de manejo. Este
modelo permitira integrar informacion geoldgica, hidrologica y de uso de suelo reciente para
recrear el patron de flujo subterrdaneo actual y evaluar la respuesta del sistema acuifero
ante diversas condiciones (por ejemplo, cambios en la recarga, incrementos en la extraccion
de agua, o la implementacion de medidas de conservacion). Se espera que la simulacion
contribuya a una mejor comprension del funcionamiento hidrodindmico del acuifero y
sirva como una reciente base cientifica para apoyar la gestion sostenible de los recursos

hidricos en el estado de Yucatdn. En capitulos posteriores se detallan el desarrollo del
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modelo conceptual, la implementacion numérica, la calibraciéon con datos disponibles y
los experimentos numéricos realizados, asi como la discusion de los resultados obtenidos
en términos de implicaciones hidrogeologicas y de gestion, asi como la integracion de

inteligencia artificial mediante el aprendizaje automatico para calibracion.



Capitulo 2

MARCO TEORICO
HIDROGEOLOGICO

El estudio del flujo de agua dentro de un medio poroso a escala microscopica es casi
imposible por la complejidad de sus poros. Por ello, se utilizan leyes macroscopicas que
tratan al medio como un conjunto con propiedades promedio. Este enfoque se basa en tres
parametros clave: permeabilidad, porosidad y coeficiente de almacenamiento. La pieza
central es la Ley de Darcy, establece una relacién empirica que permite describir el flujo
mediante ecuaciones diferenciales sin necesidad de estudiar cada poro individualmente. En
este capitulo, se definiran estos conceptos y se explorara como la Ley de Darcy facilita el

estudio del flujo subterrineo.

2.1. Conceptos basicos de hidraulica aplicados a la Geo-

hidrologia

2.1.1. Caracteristicas del medio poroso

El comportamiento del flujo subterraneo esta condicionado por las propiedades fisicas y
geométricas del medio geologico. Entre los atributos mas criticos para su caracterizacion se
encuentran la homogeneidad y la heterogeneidad, que describen la variacion espacial de las

propiedades hidraulicas, asi como la isotropia y la anisotropia, que refieren a la variabilidad
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de dichas propiedades segtn la direccion del flujo [Fetter] |2001]. A continuacion, se definen

estos conceptos fundamentales para comprender la dinamica del agua en el subsuelo.

2.1.1.1. Homogeneidad/heterogeneidad

Un medio poroso se llama homogéneo cuando sus propiedades (por ejemplo, la conduc-
tividad hidraulica K) son constantes en cualquier punto del mismo; si esas propiedades
varian de un lugar a otro, el medio es heterogéneo. Formalmente, si K es independiente de
la posicion dentro de la formacion, K(x,y,z) = C (constante) y la formacion es homogé-
nea, mientras que si K depende de la posicion K (z,y, z) # C, la formacion es heterogénea.
Estrictamente, todo medio poroso natural (o fracturado) es heterogéneo por naturaleza, ya
que siempre existen variaciones espaciales en propiedades como K. Sin embargo, a efectos
practicos suelen considerarse propiedades promedio en ciertos voliimenes representativos;
asi, un medio localmente heterogéneo puede tratarse como homogéneo a escala macros-
copica si las propiedades promediadas en un volumen adecuado alrededor de cada punto
no varian significativamente de un lugar a otro. En otras palabras, dependiendo de la
escala de estudio, muchas formaciones pueden modelarse como homogéneas equivalentes.
Una forma frecuente de heterogeneidad es la estratificacion (heterogeneidad en capas), ya
sea continua o discontinua. En formaciones sedimentarias es comun la presencia de ca-
pas o lentes de distinta granulometria, como limos arcillosos intercalados con arenas, lo
que genera contrastes muy marcados de permeabilidad entre capas adyacentes. Por ejem-
plo, depositos alternados de arcilla y arena pueden exhibir contrastes en K de hasta 10
o més ordenes de magnitud. También pueden presentarse heterogeneidades discontinuas
asociadas a fracturas, fallas u otras caracteristicas geoldgicas de gran escala. En general, el
comportamiento de un acuifero frente a un cierto estimulo dependeré del volumen afectado

del mismo (escala del fenémeno en comparacion con la escala de heterogeneidad).

2.1.1.2. Isotropia/anisotropia

Un medio se denomina hidraulicamente isétropo cuando sus propiedades (principalmen-
te la permeabilidad o conductividad hidraulica K') no dependen de la orientacion, es decir,

son iguales en cualquier direcciéon considerada. Si en cambio K varia con la direcciéon de me-
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dida, el medio es anisétropo. En una formacion isotrépica en cierto punto, K, = K, = K,
en las tres direcciones del espacio; en una anisoétropa, al menos una direccién presenta un
valor distinto (K, # K, o K, etc.). Las direcciones a lo largo de las cuales K toma sus
valores maximo y minimo se conocen como direcciones principales de anisotropia y son
mutuamente perpendiculares. Existe un sistema de ejes coordenados (ejes principales) tal
que en esas direcciones el tensor de permeabilidad se diagonaliza, es decir, K presenta
componentes solo en la direccion de cada eje principal (sin términos cruzados). Un medio
homogéneo puede ser is6tropo o anisétropo; se trata de propiedades conceptualmente in-
dependientes. La anisotropia es muy comiin en terrenos sedimentarios debido a su génesis
y a la presencia de intercalaciones de materiales de distinta permeabilidad. En general, la
permeabilidad horizontal (paralela a la estratificacion) suele ser varias veces mayor que la
vertical (perpendicular a la estratificacion), salvo en casos donde existan numerosas grietas
o diaclasas verticales que aumenten la conductividad vertical. Los terrenos fracturados, por
su propia naturaleza, suelen ser altamente anisétropos y a menudo presentan orientaciones
preferentes de fracturacion (por ejemplo, un sistema de fracturas subparalelas puede con-
ferir mayor permeabilidad en una direccion horizontal especifica). Un ejemplo tipico es un
acuifero en capas horizontales: la conductividad hidraulica equivalente paralela a las capas
(K},) difiere de la equivalente perpendicular a las capas (K,). En un sistema estratificado
compuesto por varias capas horizontales de espesores b; y permeabilidades k;, se puede
definir una permeabilidad global vertical k, (perpendicular a la estratificacion) cuando el
flujo es perpendicular a las capas. La pérdida de carga total Ah es la suma de las pérdidas
de carga en cada estrato (de espesor b; y permeabilidad k;), y que por todos ellos circula
la misma cantidad de agua por unidad de secciéon g. Del balance de caudales y caidas de

carga se obtiene la siguiente relacion para la permeabilidad vertical equivalente:

1 1 b;

S il 2.1

k, L Z k; (21)
donde L = > b; es el espesor total del conjunto de capas. Esta expresion muestra

que k, resulta del promedio armoénico de las permeabilidades individuales, ponderado por

los espesores. De forma similar, cuando el flujo es horizontal a lo largo de las capas, la
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permeabilidad global paralela a la estratificacion kj, viene dada por el promedio aritmético

ponderado por espesor:

1
= ¢ > bk (2.2)

que corresponde a la conductividad equivalente en direcciéon longitudinal a las capas. En
general, siempre se verifica que k, < kj;, en medios sedimentarios estratificados, debido a
que las capas de baja permeabilidad (por ejemplo arcillas) controlan fuertemente el flujo
vertical, mientras que horizontalmente el agua encuentra caminos méas permeables a lo

largo de las capas porosas.

2.2. Parametros que caracterizan las condiciones de los

acuiferos

Un medio poroso estd formado por un agregado de granos soélidos entre los cuales
existen espacios vacios que pueden ser ocupados por un fluido; a estos espacios vacios se les
denomina poros. El medio poroso puede ser no consolidado (granos sueltos) o consolidado
si existe un cemento o cohesion que aglutina las diversas particulas. Si se considera un
volumen V' de terreno natural, del cual V), corresponde al volumen de porosy V,,, =V -V,
al material solido, la porosidad total n se define como la fracciéon del volumen total que

representan los poros:

n=— (2.3)

adimensional que a menudo se expresa en porcentaje. En la préactica, las rocas sin frac-
turamiento o con carsticidad considerable, tienen porosidades mas bajas que los suelos;
por ejemplo, gravas, arenas y limos (particulas gruesas) tipicamente presentan porosidades
menores que los suelos ricos en arcilla de grano fino. Depésitos bien seleccionados (gra-
nulometria uniforme) suelen tener porosidades mayores que depdsitos mal seleccionados
(granulometria variable) debido a que en estos tltimos los granos mas pequenos rellenan

los huecos entre los mayores. Valores tipicos de porosidad van desde n ~ 0.25 a 0.50 en
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arenas y arcillas, alrededor de 0.10 a 0.20 en gravas, y menores al 5-10 % en muchas rocas
consolidadas muy cementadas o cristalinas (aunque fracturas o disoluciones pueden otor-
garles porosidad secundaria apreciable). No todos los poros contribuyen de igual forma
al almacenamiento y al flujo de agua. Existen poros interconectados formando una red a
través de la cual el agua puede circular libremente, mientras que otros poros pueden estar
aislados (cerrados) reteniendo agua confinada que no participa del flujo. También hay po-
ros de cuello estrecho o semi-cerrados, a través de los cuales el agua circula con dificultad
y lentitud (los intercambios con el exterior se realizan principalmente por difusion). En
los estudios del movimiento del agua subterranea sélo importan los poros interconectados
(y en menor medida los semi-cerrados). Asi surge el concepto de porosidad efectiva n.,
definida como la fracciéon del volumen total correspondiente tinicamente a los poros que

estan interconectados y accesibles al flujo:

ne =17 (2.4)

donde V, es el volumen de poros efectivamente comunicados. La porosidad efectiva
es siempre menor o igual que la porosidad total. Por ejemplo, las arcillas pueden tener
porosidad total alta (>50%), pero gran parte del agua esta fuertemente adsorbida a las
particulas o en microporos desconectados que no drenan facilmente; su porosidad efectiva
(o porosidad de drenaje) es mucho menor. En hidrogeologia, n. es el valor relevante para
estimar cuénta agua puede moverse a través de la formacion. También es tutil distinguir
entre porosidad primaria y porosidad secundaria. La porosidad primaria es aquella inhe-
rente a la roca o suelo en el momento de su formaciéon, debida al espacio entre granos
en sedimentos o al espacio intercristalino en rocas igneas o metamorficas originalmente
sOlidas. La porosidad secundaria, en cambio, se genera por procesos posteriores como la
disolucion de material (que crea cavidades o vug porosity) o el fracturamiento de la roca.
Por ejemplo, una caliza puede tener baja porosidad primaria, pero desarrollar porosidad
secundaria significativa por disoluciéon karstica; o una roca ignea compacta puede ser préc-
ticamente impermeable hasta que fracturas aumentan su porosidad (y especialmente su

permeabilidad) secundaria |[Freeze and Cherry, 1979).
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2.2.1. Porosidad

La porosidad es una propiedad fisica fundamental de los materiales geolégicos que
expresa la proporcion de espacios vacios o poros existentes dentro de un suelo o roca con
respecto a su volumen total. Estos poros pueden estar ocupados por agua, aire u otros

fluidos, y constituyen el espacio disponible para el almacenamiento de agua subterranea,

Figura [2.1]

POROSIDAD

Espacios
Vacios

“Poros” y “Vacios en la Roca

Porosidad: Proporcion del espacio vacio
en una roca o sedimento

Figura 2.1: Esquema de la porosidad.

Matematicamente, la porosidad total n se define como la relacién entre el volumen de

vacios V,, y el volumen total V' del medio:

n=— (2.5)

siendo una magnitud adimensional que normalmente se expresa en porcentaje. La po-
rosidad depende de diversos factores, entre ellos el tamano, forma y distribucién de los
granos, el grado de compactacion, la cementacion y la presencia de fracturas o cavidades.
En general, los materiales no consolidados, como arenas y limos, suelen presentar poro-
sidades relativamente altas, mientras que las rocas consolidadas y cristalinas muestran
porosidades méas bajas, salvo cuando han desarrollado fracturas o procesos de disolucion.
Sin embargo, una porosidad elevada no implica necesariamente una alta capacidad de flujo,

ya que también importa la conectividad entre los poros.
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Desde el punto de vista hidrogeologico, es importante distinguir entre porosidad total
y porosidad efectiva. La porosidad total incluye todos los vacios del material, indepen-
dientemente de si estan conectados o no, mientras que la porosidad efectiva n. considera
tinicamente aquellos poros interconectados que participan realmente en el movimiento del

agua:

ne =17 (2.6)

donde V, representa el volumen de poros hidraulicamente comunicados. Por ello, la
porosidad efectiva es el parametro més relevante en estudios de flujo subterraneo y trans-
porte, ya que controla el volumen de agua que puede desplazarse a través del medio. Por
ejemplo, las arcillas pueden presentar una porosidad total elevada, pero una porosidad
efectiva reducida debido a la presencia de microporos y agua adsorbida que no drena con
facilidad.

También se distingue entre porosidad primaria y porosidad secundaria. La porosidad
primaria es aquella originada durante la formacion del material, como los espacios inter-
granulares en sedimentos o poros intercristalinos en ciertas rocas. En contraste, la porosi-
dad secundaria se desarrolla posteriormente por procesos geologicos como fracturamiento,
meteorizaciéon o disolucion. Este tltimo caso es particularmente importante en medios
kéarsticos, donde la disoluciéon de calizas puede generar conductos, cavernas y cavidades
que incrementan notablemente la capacidad de almacenamiento y circulacion del agua
subterranea.

La porosidad puede determinarse mediante métodos directos e indirectos. En laborato-
rio, suele estimarse a partir de mediciones de densidad aparente y densidad de particulas,
o mediante ensayos de saturacion y secado en muestras representativas. En campo, pue-
de inferirse a partir de registros geofisicos, ensayos hidraulicos y relaciones empiricas con
otras propiedades del medio. Aunque la porosidad es esencial para cuantificar la capacidad
de almacenamiento del acuifero, debe analizarse conjuntamente con la permeabilidad y la
conductividad hidraulica, ya que un material puede almacenar grandes voltiimenes de agua

pero transmitirla con mucha dificultad si sus poros no estan adecuadamente conectados.
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2.2.2. Permeabilidad

La permeabilidad es la capacidad que tiene un material de permitir que un fluido lo
atraviese sin alterar su composicion. Un material se considera permeable si deja pasar una
cantidad apreciable de fluido en un tiempo dado, mientras que se considera impermeable

si la cantidad de fluido que pasa es despreciable 2.2

PERMEABILIDAD

Flujo de
Agua

Conexidn entre poros

Permeabilidad: Capacidad de un material
para permifir el paso del agua

Figura 2.2: Esquema de la permeabilidad

La permeabilidad depende de varios factores, como la porosidad del material, el tamano
y la conectividad de los poros, la presion del fluido y la estructura (textura) del suelo o
roca. Por ejemplo, una arena bien seleccionada, con poros grandes y conectados sera mas
permeable que una arcilla, la cual aunque tenga alta porosidad total posee poros muy
pequenos que ofrecen resistencia al flujo. En el contexto hidrogeologico, suele distinguirse
entre la conductividad hidrdaulica K y la permeabilidad intrinseca k. La conductividad
hidraulica K (también llamada coeficiente de permeabilidad) es el pardmetro macroscopico
que aparece en la ley de Darcy y mide la facilidad con la que el agua (u otro fluido
especifico) atraviesa el medio poroso. K tiene unidades de velocidad (por ejemplo m/s) y
depende tanto de las propiedades del medio (tamano de poros, conectividad, etc.) como
del propio fluido, en particular de su densidad p y viscosidad dindmica u. Por su parte,
la permeabilidad intrinseca k es una propiedad del esqueleto poroso que mide la facilidad

geométrica de paso de fluidos, independiente de qué fluido sea. Matematicamente, ambas
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estan relacionadas por:

K =2k (2.7)
[

donde pg es el peso especifico del fluido (en N/m?) y p su viscosidad dinédmica (Pa-s). k
se suele expresar en unidades de area (m? en el SI, o la unidad tradicional darcy, donde 1
darcy = 9.87 x 1071 m?). Asf, un mismo medio poroso tendré diferente K para agua que
para petréleo, por ejemplo, pero su k intrinseca seré la misma. Existen diversos métodos
para estimar la conductividad hidraulica de un acuifero, tanto a nivel de laboratorio como
in situ. En laboratorio, se emplean ensayos de permeabilidad en columnas o permeame-
tros, ya sea de carga constante (para materiales muy permeables, midiendo directamente
el caudal bajo una diferencia de carga fija) o de carga variable (para materiales menos
permeables, midiendo la tasa de descenso del nivel de agua en un tubo conectado a la
muestra). En campo, las propiedades hidréaulicas se pueden inferir mediante ensayos de
bombeo en pozos (pruebas de bombeo) analizando los descensos del nivel en funcion del
tiempo y la distancia, lo que permite calcular la transmisividad y la conductividad hi-
draulica promedio del acuifero. También se emplean pruebas puntuales como slug tests
(perturbaciones instantaneas del nivel en un piezometro) para estimar K localmente, o en-
sayos de infiltracion en superficie, entre otros. Estos métodos de campo complementan las
mediciones de laboratorio, ya que el valor de K puede variar espacialmente y es sensible a
la escala y la estructura de heterogeneidades del medio. En suelos o rocas estratificadas, la
permeabilidad total del sistema depende de las permeabilidades de las capas individuales
y de como fluye el agua a través de ellas. Como se vio en la Secciéon anterior, la con-
ductividad equivalente horizontal K} en un sistema multicapa es el promedio ponderado
por espesor de las K; de cada capa (Ec. [2.2)), mientras que la conductividad equivalente
vertical K, viene dada por el promedio armonico (Ec. . Esto refleja que una capa muy
impermeable “gobierna” el flujo vertical aunque sea delgada, mientras que horizontalmente

las capas mas permeables dominan el flujo conjunto.



CAPITULO 2. MARCO TEORICO HIDROGEOLOGICO 40

2.2.3. Coeficiente de almacenamiento

Cuando se extrae o incorpora agua en un acuifero (por ejemplo, mediante el bombeo
de un pozo o la recarga natural), el nivel piezométrico cambia y el acuifero libera o alma-
cena agua. La cantidad de agua que un acuifero puede liberar o almacenar por cambio de
carga hidraulica se caracteriza mediante pardmetros de almacenamiento. En un acuifero
confinado, al bajar la presion del agua en los poros (disminucion de carga hidraulica h) el
acuifero libera agua de dos maneras: (1) por compresion del esqueleto de la formacion (los
granos se reacomodan ligeramente reduciendo la porosidad), y (2) por expansion del agua
en los poros al aliviarse la presion de confinamiento. Estos mecanismos son generalmente
pequenos pero finitos, y hacen que incluso un acuifero confinado (donde no desciende un
nivel freatico) ceda cierta cantidad de agua cuando cae su presion. Se define el almace-
namiento especifico Sy de un acuifero saturado confinado como el volumen de agua que
libera una unidad de volumen de acuifero por una caida unitaria de carga hidraulica. Sus
unidades son [L]_l, ya que representa una fraccion de volumen por unidad de descenso de
nivel. S depende de la compresibilidad de la matriz del acuifero (usualmente denotada «,
inverso del modulo de elasticidad volumétrica) y de la compresibilidad del propio fluido f.

En efecto, puede demostrarse que

Ss = pg(a+np) (2.8)

que suma las contribuciones del acuifero (reduccion de volumen de poros) y del agua
(aumento de volumen especifico). Tipicamente « (compresibilidad de la matriz) domina
en materiales arcillosos, mientras que en arenas granulares o y 8 son del mismo orden de
magnitud; en cualquier caso, S suele ser un ntimero muy pequetio (del orden de 1075 a 103
m~1). El coeficiente de almacenamiento S de un acuifero confinado de espesor b se define
como el volumen de agua que el acuifero libera (o almacena) por unidad de area superficial
por una disminucién unitaria de carga hidraulica. En un medio confinado, al no haber
superficie libre que descienda, S viene dado simplemente por S = S, - b. Este parametro
adimensional suele tomar valores muy bajos: tipicamente S para acuiferos confinados varia

entre 5 x 1073 y 5 x 107° (es decir, apenas unas milésimas o décimas de porcentaje de agua
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liberada por metro de descenso por metro cuadrado de area). Esto implica que para extraer
voliimenes importantes de agua de un acuifero confinado se requieren descensos de presion
en areas muy extensas. En un acuifero no confinado (libre), la situacion es distinta ya
que al extraer agua el nivel fredtico desciende dentro del propio acuifero, drenando poros
que antes estaban saturados. La mayor parte del agua proviene entonces del vaciado por
gravedad de esos poros, méas que de la compresibilidad. Se define el rendimiento especifico
Sy (también llamado coeficiente de almacenamiento libre) como el volumen de agua que
un acuifero no confinado libera del almacenamiento por unidad de area cuando el nivel
freatico desciende una unidad de altura. En esencia, S, equivale a la porosidad efectiva
de drenaje del acuifero. Por ejemplo, si S, = 0.20 significa que un descenso de 1 m del
nivel fredtico libera un volumen de agua de 0.20 m3 por cada m? de area (lo cual sugiere
que el 20% del volumen del acuifero corresponde a poros que efectivamente drenan).
El rendimiento especifico es considerablemente mayor que el coeficiente S de un acuifero
confinado, tipicamente encontrandose en el rango 0.01-0.30 (1 % a 30 %), segun la litologia
(los valores mas altos corresponden a arenas y gravas limpias, y los més bajos a limos finos
que retienen parte del agua por capilaridad). En muchos problemas précticos, para un
acuifero libre se toma S ~ S, puesto que la pequena contribuciéon de la compresibilidad es

despreciable comparada al drenaje gravitacional.

2.2.4. Nivel de Agua Freatica (NAF)

El agua en el medio sub-superficial puede presentarse en fases liquida, solida o gaseosa,
coexistiendo con el aire dentro del espacio poral. Hidrologicamente, el subsuelo se divide
en dos regiones principales: la zona saturada, donde los poros estdn completamente
ocupados por el fluido, y la zona no saturada (o zona vadosa), caracterizada por la
presencia simultéanea de agua y aire. Ambas regiones estan delimitadas por una superficie de
transicion denominada nivel fredtico (Figura . Desde una perspectiva fisica, la presion
del fluido (p) en la zona saturada es superior a la atmosférica (pau,) debido a la carga
hidrostatica del agua suprayacente. Por definicion, el nivel freatico es la superficie donde
la presion del agua en los poros es exactamente igual a la presion atmostérica; es decir,

donde la presién manométrica es nula (p = 0). Inmediatamente por debajo de este limite, el
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medio alcanza la saturacion total a presion atmosférica. En términos practicos, la ubicaciéon
del nivel fredtico se identifica mediante la medicion del nivel estatico del agua en pozos
de observacién o piezometros abiertos a la zona saturada. Su morfologia suele ser una
réplica atenuada de la topografia superficial, elevandose bajo las colinas y deprimiéndose
en los valles. Esta relacion esta condicionada por el clima local: en regiones hiimedas, el
nivel suele ser somero y sigue la topografia del terreno; en regiones aridas, tiende a ser
profundo y presenta un relieve mas plano. Es importante senalar la existencia de la franja
capilar inmediatamente por encima del nivel freatico. En esta zona, el agua asciende por
tension superficial, manteniendo la saturaciéon en poros pequenos bajo presiones negativas
(succion). La magnitud de este ascenso varia segun la granulometria del medio, desde
unos pocos centimetros en arenas gruesas hasta varios metros en limos y arcillas. No
obstante, para efectos del presente capitulo, se adoptara la simplificaciéon de despreciar
las fuerzas capilares. Por lo tanto, se definird el limite entre la zona saturada y la no
saturada estrictamente por el nivel freatico, asumiendo que en dicha superficie p = paim.
Bajo este esquema, por encima del nivel fredtico el agua se encuentra retenida tinicamente

por fuerzas de succién en un estado no saturado.
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Figura 2.3: Esquema de representacion del Nivel de Aguas Freaticas (NAF).

2.2.5. Carga hidraulica y gradiente de flujo

A escala microscopica, el agua se desplaza a través del medio poroso con una velo-
cidad variable que depende de la geometria y tortuosidad de los poros. No obstante, al
considerar un Volumen Elemental Representativo (VER), es posible definir una velocidad
macroscopica denominada velocidad de flujo, velocidad de filtracion o velocidad de
Darcy (v).

Es fundamental notar que v representa un caudal por unidad de area de seccion trans-
versal (L/T) y no corresponde a la velocidad fisica real del fluido. La velocidad lineal

media o velocidad real (vs) se relaciona con la de Darcy mediante la porosidad efectiva

(ne):

v
s = — 2.9
b= (2:9)

Dado que el flujo se restringe tinicamente a los poros interconectados, la velocidad real
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v, €s siempre mayor que v, cumpliendo asi con el principio de conservacion de la masa.
En cualquier punto de un medio saturado existe una presiéon de fluido p. Si se instala

un piezémetro en dicho punto, el agua ascendera hasta una altura [ donde el peso de la

columna equilibre la presion local. Bajo condiciones de equilibrio hidrostatico, esta relacion

Se expresa CoImo:

[ = S (2.10)

donde v = pg es el peso especifico del fluido. La magnitud [ se denomina altura de
presion o carga de presion. Al referenciar esta medida respecto a un plano horizontal o

datum arbitrario, se define la carga hidraulica total (h):

h=z+L (2.11)
v

donde z es la elevacion o cota del punto de mediciéon. La carga h representa la energia
potencial total por unidad de peso de fluido, posee dimensiones de longitud [L] y se expresa
comtinmente en metros de columna de agua (m.c.a.).

En un sistema en reposo, h permanece constante en todo el medio. Sin embargo, ante
la presencia de flujo, h varfa espacialmente: el agua subterranea se desplaza desde puntos
de mayor carga hidraulica hacia puntos de menor carga. Es un error frecuente asumir que
el flujo sigue el gradiente de presion; en realidad, el agua puede fluir de zonas de baja
presion a alta presion si el gradiente de elevacion es suficiente para que la carga total h
disminuya en el sentido del movimiento.

El motor del flujo es el gradiente hidraulico (7), que se define como la tasa de cambio
espacial de la carga hidraulica. Mateméticamente, se expresa como el gradiente negativo

de h para indicar la direcciéon del flujo hacia potenciales menores:

dh

—— =-Vh 2.12
=V (2.12)

1=

Este parametro es adimensional y, en acuiferos regionales, suele presentar valores pe-
quenios (entre 1073 y 1072), aunque puede incrementarse significativamente cerca de zonas

de descarga o pozos de bombeo.
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Finalmente, al aplicar la ecuacion de Bernoulli entre dos puntos A y B a lo largo de

una linea de flujo:

2

V2 v
PA o+ A P8+ B A (2.13)
v 29 v 29

En medios porosos, la velocidad real es lo suficientemente baja como para que el término

de energfa cinética (v?/2g) sea despreciable. Asi, la ecuacion se simplifica a:

A =B s AR (2.14)
Y

donde Ah representa la pérdida de carga debida a la disipaciéon de energia por friccion
viscosa en el medio. En consecuencia, la carga hidraulica h definida en la Ec. (2.11)) es la

variable de estado que gobierna la dindmica del flujo subterréneo.

2.2.6. Ley de Darcy

La disipacion de energia o pérdida de carga (Ah) que ocurre en un flujo laminar a
través de un medio poroso se cuantifica mediante la Ley de Darcy. Este principio funda-
mental, enunciado por Henry Darcy en 1856 tras sus experimentos en columnas de arena,
establece que la velocidad de flujo es directamente proporcional al gradiente hidraulico y
a la capacidad de conduccion del medio.

En su forma diferencial, la ley se expresa como:

dh

—K-i= K2 2.15
v i s ( )

donde v es la velocidad de Darcy, ¢ es el gradiente hidraulico y K representa la con-
ductividad hidraulica (o coeficiente de Darcy). El signo negativo en la ecuaciéon indica
que el flujo se desplaza en el sentido de la carga decreciente. Para un flujo unidireccional

a través de una seccion transversal de area A, el caudal volumétrico ) se define como:

Q:v-A:K-A-% (2.16)

Esta relacion lineal implica que, bajo condiciones constantes, el caudal es directamente
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proporcional al gradiente. Desde una perspectiva macroscopica, la Ley de Darcy trata
al medio como un continuo, representando el comportamiento promedio del sistema sin
necesidad de resolver la compleja fisica en el interior de cada poro individual.

La validez de esta ley esta sujeta a regimenes de flujo laminar y gradientes moderados.
En medios de alta energia (como gravas gruesas o fracturas abiertas), las fuerzas inerciales
generan turbulencias que rompen la linealidad de la ecuacion, requiriendo ajustes como la
Ley de Forchheimer. Por el contrario, en materiales de grano muy fino (arcillas), las fuerzas
de adhesion electroquimica pueden impedir el flujo ante gradientes extremadamente bajos,
generando un umbral critico de activacion.

Asimismo, en condiciones de flujo no saturado, la conductividad hidraulica deja de ser
una constante del medio y se convierte en una funciéon dependiente del contenido de agua

o de la presion de succion de la matriz.

2.2.6.1. Conductividad hidraulica y permeabilidad intrinseca

La conductividad hidraulica K depende tanto de las propiedades geométricas del medio
(tamafio de poro, tortuosidad y conectividad) como de las propiedades fisicas del fluido
(densidad p y viscosidad dindmica p). Mientras que las gravas limpias presentan valores
de K elevados (1072 a 107! m/s), las arcillas poseen valores minimos debido al reducido
didmetro de sus poros, a pesar de su alta porosidad total.

Para aislar las caracteristicas exclusivas de la matriz sélida, se define la permeabilidad

intrinseca (k), cuya relacion con la conductividad hidraulica es:

k=K1 (2.17)
pg

La unidad de medida para k en el Sistema Internacional es el m?, aunque en diferentes
practicas frecuentemente se emplea el darcy. Los materiales geoldgicos exhiben un rango de
permeabilidad sumamente amplio, variando desde 1072 m? en gravas limpias hasta 10716

m? o menores en arcillas compactas [Freeze and Cherry, 1979).
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2.3. Sistemas de flujo subterraneo

2.3.1. Ecuaciéon de conservacion de la masa

El tratamiento matemético del flujo de agua subterranea requiere de una ecuacién que
exprese la conservacion de la masa. Este principio se basa en un balance de continuidad
dentro de un volumen de control diferencial (cubo elemental de lados Az, Ay, Az), Figura

2.4t

Az

A,y

Figura 2.4: Cubo diferencial elemental.

Ax

El principio es (Figura [2.5)):

Flujo de masa entrante — Flujo de masa saliente = Tasa de cambio de la masa

almacenada



CAPITULO 2. MARCO TEORICO HIDROGEOLOGICO 48

pg: + 2EA

!

pgs —t—> pg. + 2 Ag

Ay

Ax
PY-

Figura 2.5: Balance de masa en un elemento diferencial de volumen (REV).

El flujo de masa que ingresa por la cara normal al eje = por unidad de tiempo se define

COINo:

Min o = puwiaAyAz (2.18)

donde p,, es la densidad del agua y ¢, es el flujo especifico de Darcy. Mediante una expansion

en serie de Taylor, la masa que sale por la cara opuesta de ese mismo eje se expresa como:

Ox
El flujo neto de salida en la direccién x es la diferencia entre (2.19) y (2.18). Al sumar

Mout,z - |:pwqx + MAIE] AyAZ (219)

las contribuciones de las tres dimensiones y simplificar, se obtiene la pérdida neta de masa

por unidad de tiempo:

+

a(prm) a(lowqy) 8(pwq,z)
— AxAyA 2.2
{ o + Dy P rAyAz (2.20)

Por otro lado, la masa almacenada en el volumen V' es p,,nV (donde n es la porosidad).
Su variacion temporal se expresa como:

d(pun)

T AxAyAz (2.21)
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Igualando (2.20) y (2.21), y asumiendo que la densidad del agua es espacialmente

uniforme, se obtiene la ecuacién de continuidad:

_(0% dqy 0%) 1 9(pun)

= 2.22
or Oy 0z pw Ot ( )

2.3.2. Ecuacién general del flujo de agua subterranea

Para obtener la ecuacion fundamental que gobierna el flujo, se sustituye la Ley de
Darcy (g; = —K;2) en la ecuacién de continuidad (2:22)). El término de almacenamiento
de la derecha se redefine mediante el almacenamiento especifico (Ss), que integra la

compresibilidad del agua y de la matriz rocosa:

0 oh 0 oh 0 oh oh

La Ec. (2.23) es la ecuacion diferencial de flujo para un medio anisotrépico y
heterogéneo. Si el medio es homogéneo e isotropico (K, = K, = K, = K), la ecuacion se

simplifica a:
Ss Oh
*h=—— 2.24
v K ot ( )

En condiciones de régimen estacionario (0h/0t = 0), la expresion se reduce a la

Ecuaciéon de Laplace:
0?h . 0%h . 9?h
ox?  0y? 022

=0 (2.25)

Esta tdltima representa la base para el trazado de redes de flujo y el anélisis de sistemas

regionales |Toth, 2000} Freeze and Cherry|, 1979].

2.4. Formaciones geol6gicas subterraneas

2.4.1. Estratos confinantes

Un estrato confinante es una unidad geoldgica que tiene una permeabilidad intrinseca
muy baja, tipicamente menor de 1072 darcy (aprox. 107'* m?). En otras palabras, es un

estrato practicamente impermeable a escala regional, que impide el flujo significativo. Este
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umbral de 1072 Darcy es algo arbitrario y relativo: depende de las condiciones locales. Por
ejemplo, en un area compuesta principalmente por arcillas de 10~ Darcy, una capa de
limo con 1072 Darcy podria considerarse bastante permeable (un acuifero pobre) capaz
de suministrar agua a un pozo pequeno; mientras que esa misma capa de limo seria vista
como “confinante” si est4 intercalada en un contexto de gravas de 10? Darcys. En general,
el agua subterrdnea si se mueve a través de los estratos confinantes, pero a velocidades
extremadamente lentas; no obstante, en el balance regional pueden transmitir cantidades
de agua no despreciables si su extension de area es grande (fenomeno de fuga). Los estratos
confinantes constituyen barreras al flujo transversal, pero pueden ser importantes elemen-
tos dentro de un sistema de flujo regional, controlando, por ejemplo, la recarga o descarga
vertical entre acuiferos apilados. Clasicamente, las capas confinantes se subdividen en tres
categorias segin su capacidad de almacenar y transmitir agua: acuitardos, acuicludos y
acuifugos. Estas definiciones no siempre se usan rigurosamente, pero resultan ttiles para

diferenciarlos [Kresic, 2007].

2.4.1.1. Acuifugo

Un acuifugo es una unidad geoldgica absolutamente impermeable, que ni transmite ni
almacena cantidades apreciables de agua. Es decir, un acuifugo no contiene poros conec-
tados, o su permeabilidad es extremadamente baja que el flujo es nulo. Ejemplos serian
rocas cristalinas muy compactas y sin fracturas (granito sano, cuarcita masiva), o capas
gruesas de sal mineral. En la practica, casi ninguna roca es completamente impermeable,
pero este término se reserva para aquellas que pueden considerarse aislantes hidraulicos
casi perfectos. Una “roca sana” (no fracturada) de tipo igneo o metamorfico puede ser vista

como acuifugo si no presenta fisuras.

2.4.1.2. Acuitardo

El acuitardo es un estrato de baja permeabilidad que puede contener agua (alta poro-
sidad) y también transmitirla, pero tan lentamente que los caudales que fluyen a través
de ¢l son muy reducidos. Un acuitardo puede actuar como capa de confinamiento entre

acuiferos, permitiendo cierta fuga vertical de agua entre ellos (conocida como fuga o flujo
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lento de drenage), pero no cedera agua con facilidad a un pozo que lo penetre directamente.
Ejemplos tipicos de acuitardos son arcillas, limos o lutitas poco permeables. Por ejemplo,
una arcilla puede tener n > 0.5 (50 % de su volumen son poros con agua) pero K ~ 1079
m/s: almacena mucha agua pero la libera muy lentamente. Cabe destacar que la distin-
cion entre acuifero y acuitardo depende de la escala y necesidad de explotacion. Materiales
considerados acuitardos en una region (por no ser aptos para un gran pozo municipal)
pueden servir como acuiferos locales en otra (p.ej., para abastecimiento doméstico). En
zonas rurales, a veces se obtienen pequenas cantidades de agua de limos arcillosos o are-
niscas poco permeables, suficientes para un pozo de finca pero que a escala hidrogeoldgica
siguen clasificando como acuitardo. Por ello, los términos “acuifero” y “acuitardo” no son

absolutos sino relativos al contexto de caudal requerido.

2.4.1.3. Acuicludo

Un acuicludo es una formacion geologica que, aun cuando puede contener agua (poros
saturados), no la transmite en cantidades significativas para el flujo regional. En otras
palabras, funciona como un almacenamiento préacticamente estancado de agua, sin flujo
drenante apreciable. Por su definiciéon original, un acuicludo encierra el agua: tiene poro-
sidad pero su permeabilidad es tan baja que impide la circulacién del agua a través suyo.
Ejemplos serian capas masivas de arcilla muy compacta, lutitas o pizarras fuertemente ce-
mentadas: pueden retener agua en sus poros, pero su K es tan bajo (digamos < 107! m/s)
que el agua no fluye més que quizas unos centimetros o metros en siglos. En la practica, la
diferencia entre acuitardo y acuicludo es de grado: un acuicludo seria como un “acuitardo
extremo”. A veces se define acuicludo como un acuitardo de permeabilidad tan baja que
su aporte al flujo es despreciable; la arcilla pura podria considerarse acuicludo, mientras

que una arcilla arenosa seria acuitardo.

2.4.2. Acuiferos

Un acuifero es una unidad geologica subterranea permeable que puede almacenar y

transmitir agua a velocidades suficientemente répidas para suministrarla en cantidades
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utiles a los pozos o manantiales. Etimolégicamente proviene del latin aqua = agua y ferre
= llevar, es decir “portador de agua”. Un acuifero tipicamente tiene una permeabilidad
intrinseca del orden de 1072 darcy o mayor, lo que corresponde a conductividades hidrau-
licas que permiten extraer caudales razonables. Ejemplos de acuiferos: arenas y gravas no
consolidadas, areniscas porosas, calizas fisuradas o karstificadas, dolomitas, basaltos frac-
turados, e incluso rocas metamorficas o igneas con abundantes fracturas pueden actuar
como acuiferos. Lo clave es que puedan suministrar agua a un pozo a una tasa suficiente.
En la naturaleza, los acuiferos se presentan bajo diferentes condiciones de confinamiento.
Se distinguen principalmente dos tipos fundamentales: acuiferos libres (no confinados) y
acuiferos confinados (artesianos), ademéas de situaciones intermedias o mixtas como los

acuiferos semiconfinados (también llamados acuiferos cautivos o acuiferos con fuga) [Fitts,

2013).

2.4.2.1. Acuifero libre

Un acuifero libre (también denominado no confinado o freatico) se define como una
unidad hidrogeoldgica cuyo limite superior corresponde al nivel freatico (Figura . A
diferencia de los sistemas confinados, estos no poseen una capa superior de baja permea-
bilidad; en su lugar, el limite superior es una superficie mévil en equilibrio con la presion
atmosférica.

Estos acuiferos suelen ser someros y se desarrollan frecuentemente en depoésitos aluviales
de arena y grava. Su recarga proviene mayoritariamente de la infiltracion vertical a través
de la zona no saturada, aunque también pueden recibir aportes por flujo lateral de terrenos
adyacentes o, en ciertos contextos, por ascenso desde unidades inferiores a mayor presion.

Al perforar un pozo en este tipo de formacion, el nivel estéatico del agua coincide con
la elevacion local del nivel freatico. Durante el bombeo, el agua se extrae mediante el
drenaje directo de los poros, lo que provoca un descenso fisico de la superficie freatica y
la formacion de un cono de depresion.

Desde una perspectiva de gestion de recursos, los acuiferos libres poseen una alta capa-
cidad de almacenamiento y entrega de agua. Esto se debe a que su coeficiente de almacena-

miento principal es el rendimiento especifico (Sy), el cual representa la porosidad drenable
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por gravedad y es significativamente mayor al almacenamiento elastico (S) caracteristico

de los acuiferos confinados.
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Figura 2.6: Esquema conceptual de un acuifero libre o freatico.

2.4.2.2. Acuifero semiconfinado

Un acuifero semiconfinado (también denominado acuifero con fuga o semiartesiano)
es un acuifero saturado que esté limitado por estratos de permeabilidad intermedia (acui-
tardos) en uno o ambos lados. Tipicamente se refiere a un acuifero confinado cuya capa
superior no es un aquicludo perfecto sino un acuitardo que permite algo de flujo vertical.
En un acuifero semiconfinado, el agua también se encuentra a presion (como en un confi-
nado), pero la diferencia es que el techo o el muro permiten cierta filtracion vertical lenta
de agua hacia el acuifero o desde ¢él, Figure 2.7 Imaginemos un acuifero arenoso confinado
arriba por una capa semipermeable arcillosa. Inicialmente, la arcilla soporta una diferencia
de presion entre el acuifero y la superficie (o el acuifero superior). Si bombeamos el acui-
fero, la presion en él baja y la arcilla comienza a ceder agua hacia el acuifero (por drenaje
lento de la arcilla), fenémeno denominado fuga inducida o recarga. En este caso, el nivel
piezométrico del acuifero semiconfinado desciende, pero puede llegar a un equilibrio donde
parte del agua proviene de la descarga elastica (compresibilidad) y parte de la filtracion
a través del acuitardo que recarga. Si la extraccion es moderada y sostenida, el nivel pie-
zométrico podria estabilizarse coincidiendo con el nivel freatico en el acuitardo superior,
lo cual indicaria un balance dinamico donde la recarga vertical iguala al caudal extraido.

Formalmente, un acuifero semiconfinado puede definirse como un acuifero confinado en el
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cual al menos uno de sus limites (superior o inferior) es un acuitardo, permitiendo flujo
vertical de agua a través suyo. La capa inferior podria ser un aquicludo (impermeable)
o también un acuitardo. En cualquier caso, el agua del acuifero esta sometida a presion.
La superficie potenciométrica de un acuifero semiconfinado puede no diferir demasiado
de la de uno confinado; sin embargo, la respuesta a esfuerzos (bombeos) si difiere, pues
existe aporte de almacenamiento adicional desde el acuitardo adyacente. Un caso especial
de acuifero semiconfinado es el sistema acuifero multicapa, donde varias capas acuiferas
estan separadas por acuitardos y todas estan hidraulicamente conectadas en cierto gra-
do. En tales sistemas, al bombear una capa puede generarse gradualmente movimiento
de agua desde las capas adyacentes a través de los acuitardos. El analisis de estos casos
requiere considerar la difusividad de los acuitardos y suele describirse mediante modelos
de acuifero con fuga. El concepto de acuifero semiconfinado es importante en hidrogeologia
porque muchos de los acuiferos reales no son confinados “perfectos”; siempre hay algo de
fuga a través de las capas supuestamente confinantes. Esto atenta los descensos de presion
y extiende la zona de influencia de los bombeos en comparacién con un acuifero confinado
estricto. En suma, los acuiferos semiconfinados presentan un comportamiento hibrido: par-
cialmente controlado por almacenamiento elastico (como confinados) y parcialmente por
drenaje gravitacional (como libres), dependiendo de la magnitud y duracion de las pertur-
baciones hidraulicas. En este capitulo hemos definido los conceptos hidrogeolégicos bésicos
(porosidad, permeabilidad, almacenamiento, niveles de agua, gradientes y flujo) que seran
necesarios para entender los desarrollos de los capitulos siguientes. Con estos fundamentos,
es posible formular la ecuacién general de flujo subterrdneo combinando la ley de Darcy

con la ecuaciéon de continuidad, y analizar distintos tipos de sistemas acuiferos.
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Figura 2.7: Representacion de un acuifero semiconfinado o acuifero con fuga.

2.4.2.3. Acuifero confinado

Un acuifero confinado (también llamado acuifero artesiano) es aquel que esta cubierto
en su parte superior por un estrato confinante de baja permeabilidad, que impide que
el agua en el acuifero esté en contacto con la atmosfera localmente, Figura 2.8 El agua
dentro de un acuifero confinado se encuentra bajo presiéon mayor que la atmosférica, tipi-
camente correspondiente a la columna de agua que existe hasta alguna zona de descarga
o de comunicacion con la superficie en otra parte (por ejemplo, la recarga puede ocurrir
en afloramientos lejanos donde el acuifero esta libre). Si se perfora un pozo a través del
estrato confinante hasta el acuifero, el agua en el pozo subird por encima del techo del
acuifero, indicando que estéa a presion (como agua en una tuberia). El nivel al que sube en
el pozo define la superficie piezométrica del acuifero confinado en ese punto. La superficie
piezométrica es analoga al nivel fredtico pero para un acuifero confinado: representa la al-

tura que alcanzaria el agua en pozos piezométricos distribuidos en la zona confinada. Por



CAPITULO 2. MARCO TEORICO HIDROGEOLOGICO 56

ejemplo, podria trazarse un mapa de curvas equipiezométricas para un acuifero confinado,
similar a un mapa de nivel freatico para uno libre. En condiciones estacionarias, el flujo
ocurre dentro del acuifero confinado de zonas piezométricamente altas a bajas, y suele ser
principalmente horizontal (ya que las equipotenciales en un acuifero confinado tienden a
ser verticales debido al cardcter impermeable de los limites superior e inferior). Un acuifero
confinado suele recargarse en areas donde aflora o donde esta conectado hidraulicamente
a un acuifero adyacente. Por ejemplo, si la formacién permeable se extiende hacia zonas
altas del terreno donde no esté cubierta por el confinante, la lluvia puede infiltrarse alli y
alimentar el acuifero (zona de recarga). También la recarga puede provenir de infiltracion
lenta a través de los estratos confinantes (llamada recarga por fuga o releakage desde acui-
feros superiores). En cualquier caso, la circulacién en un acuifero confinado es “a ciegas”
desde la perspectiva superficial: el agua puede viajar grandes distancias bajo tierra bajo
presion, para emerger en una zona distante donde el acuifero deje de estar confinado (por
ejemplo, a través de un manantial o de un pozo artesiano). Si la superficie piezométrica
de un acuifero confinado se sittia por encima de la superficie del terreno, entonces un pozo
perforado en ese acuifero sera fluente (artesiano surgente): el agua fluird espontaneamente
hacia la superficie sin necesidad de bombeo. Estos pozos artesianos eran comunes en cuen-
cas sedimentarias con recarga en zonas elevadas (p.ej., la Cuenca de Paris en el siglo XIX
que dio origen al término “acuifero artesiano”). No obstante, la explotacion prolongada de
acuiferos confinados suele disminuir las presiones, haciendo que muchos pozos artesianos

dejen de fluir libremente con el tiempo.
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Capitulo 3

MODELO NUMERICO DEL
ACUIFERO KARSTICO DE
YUCATAN

En este capitulo se describe el modelo numérico de flujo de agua subterrdnea aplicado
al acuifero karstico del estado de Yucatén (Figura [L.1). Se define el dominio, la discreti-
zacion, la conceptualizacion, la parametrizacion y las condiciones de frontera empleadas.
Esta descripciéon no solo proporciona el contexto necesario para implementar una modela-
cion hidrogeoldgica en MODFLOW 6, sino que ademas permite reproducir el modelo del

acuifero de Yucatan y evaluar sus resultados con criterios técnicos claros.

3.1. Marco de trabajo del modelo

3.1.1. Propé6sito del modelo y alcance

= El modelo busca representar el comportamiento regional en estado estacionario del

flujo de agua subterranea en el estado de Yucatan.
= Los modelos realizados tienen un enfoque de medio poroso equivalente.

= El modelo no representa conductos karsticos individuales de forma explicita.

58
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= El modelo usa pardametros efectivos que integran la heterogeneidad a escala de celda.

= Los modelos de los diferentes escenarios se utilizan para comparar escenarios hi-
drogeologicos y evaluar la sensibilidad de parametros clave en el comportamiento

regional.

3.1.2. Definicién de escenarios y matrices de simulaciones

En el presente trabajo, se llevaron a cabo simulaciones de diferentes escenarios bajo el
régimen en estado estacionario de flujo de agua subterranea del acuifero karstico del estado
de Yucatéan. Para la evaluacién de los diferentes escenarios, se realizo una zonificacion
espacial basada en las principales regiones del estado que poseen propiedades hidraulicas

distintas. Dichas regiones son la zona costera, el anillo de cenotes y la zona elevada

(Figura 3.1):
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2.407 Zona elevada
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Figura 3.1: Zonificacion espacial de los principales rasgos geoldgicos de Yucatéan.

En base a la zonificacion espacial, se definieron los siguientes escenarios/casos a modelar

y simular:
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1. Caso A: Sistema homogéneo (Se le asigna a todo el estado de Yucatan las mismas

propiedades hidraulicas).
2. Caso B: Alta conductividad hidréulica asignada a la region del anillo de cenotes.

3. Caso C: Baja conductividad hidraulica asignada a la region elevada del estado de

Yucatén (Zona de Sierra de Ticul).
4. Caso D: Union del caso A, By C.

El estudio evalta estos escenarios hidrogeologicos definidos por la zonificacion espa-
cial de parametros en distintas discretizaciones utilizadas (diferentes tipos de malla), dis-
cretizacion estructurada (DIS), discretizacion por vértices (DISV) y discretizacion no-
estructurada (DISU). Esta combinacion de diferentes escenarios con diferentes discretiza-
ciones, permite separar y evaluar los efectos fisicos de los efectos numeéricos de las simula-

clones.

3.1.3. Descripcion del dominio y sistema de referencia

El dominio de los modelos cubre en su totalidad el estado de Yucatan (39,524 km?),
los modelos han sido definidos con base en los limites hidrogeolégicos como la costa, li-
neas divisorias e informacion geologica (Figura . El sistema de coordenadas empleado
en el modelo corresponde a la zona 16 UTM del estado de Yucatan, especificamente,
WGS84/UTM Zona 16 EPSG:32616. El modelo usa unidades consistentes en todo el flujo
de trabajo basadas en el Sistema Internacional de medidas, metros para medir longitudes,

metros sobre el nivel del mar para cargas hidraulicas y segundos para el tiempo.

3.1.4. Modelo hidroestratigrafico

El modelo representa el sistema acuifero mediante un esquema hidroestratigrafico sim-
plificado de dos unidades (dos capas). Este enfoque busca capturar el comportamiento
regional del flujo de agua subterranea mediante un medio de poroso equivalente, sin repre-
sentar de forma explicita conductos karsticos individuales. Las dos unidades se implemen-

taron en MODFLOW 6 como dos capas numéricas para el acuifero karstico de Yucatéan,
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en todos los modelos. La capa 1 representa la unidad superior asociada a carbonatos so-
meros, epikarst y a la zona no confinada, a excepcion de la costa, ya que esta zona esta
confinada (Perry et al.| [1989]). La capa 2 representa la unidad basal interior asociada a
carbonatos mas compactos y corresponde a la zona semiconfinada/confinada. La Tabla
resume la configuracion vertical final asignada a los modelos y la Figura muestra esta

configuracion en una seccién transversal que corta el estado de Yucatan.

Tabla 3.1: Configuracién vertical de los modelos. Los espesores corresponden a la discreti-
zacion vertical final utilizada en cada uno de los modelos.

Capa Descripcion hidroestratigrafica Elevacion / espesor

1 Unidad superior: Corresponde a la zona no Espesor variable: 300 [m] en
confinada (a excepcion de la franja costera). la region de mayor elevacion
Presenta una mayor interaccion con los pro- topogréfica (zona de la Sie-
cesos de recarga/descarga y evapotranspira- rra de Ticul) y 50 [m| en el
cion. resto del dominio del estado

de Yucatén.

2 Unidad inferior: Corresponde a la zona se- Espesor constante de 200
miconfinada/confinada regional profunda, la |[m] en todo el dominio.
cual controla el flujo de agua subterranea
profunda.
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Figura 3.2: Diagrama que muestra la configuraciéon del acuifero por medio de la seccién
transversal A-A’.

3.1.4.1. Ajuste de la discretizaciéon vertical para evitar cargas no fisicas

Durante las simulaciones preliminares se identifico una zona con cargas hidraulicas si-
muladas negativas en la region de mayor elevacion topografica del dominio (zona de la
Sierra de Ticul) en la capa 1, en todos los modelos. Este comportamiento se observé cuan-
do el modelo se defini6 con espesores constantes por capa en todo el dominio (Capa 1: 50
[m| y Capa 2: 150 [m]), y aunque se modificarén todos los pardametros que controlan el

comportamiento regional, no se logro eliminar las cargas negativas. Bajo esa configuracion,
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el solucionador podia mejorar su convergencia (eliminar cargas simuladas negativas) me-
diante el esquema de Newton-Rhapson con la opcion de under-relaxation implementada en
MODFLOW. Sin embargo, esta medida actiia como estabilizacién numérica y no corrige
por si misma la representacion conceptual del sistema acuifero. En consecuencia, persistian
valores de carga no plausibles en esta region elevado de la zona de la Sierra de Ticul. El
patron de cargas simuladas negativas obtenido en la capa 1 en esta zona, se interpretd
como una senal de que la discretizacion vertical uniforme no era consistente con la varia-
cion topogréfica, por lo que se le asigno un espesor de 300 |m|, mientras que en el resto
del dominio se mantuvo un espesor de 50 [m|. Asimismo, se defini6 un espesor constante
de 200 [m| para todo el dominio de la capa 2. Con esta configuracion, el modelo eliminé
la zona de cargas negativas sin requerir el uso de la opcion under-relaxation. Este ajuste
se documenta como una correcciéon conceptual en la representacion hidroestratigrafica del

sistema y no como un ajuste de calibracion.

3.1.5. Discretizaciéon espacial y tipos de malla

Los modelos se discretizaron utilizando mallas de diferente estructura para evaluar el
efecto de la discretizacion numérica en los modelos. Se utilizarén las diferentes tipos de
mallas que permite usar MODFLOW 6, estructurada (DIS) y no-estructurada por
vértices y no-estructurada (DISV/DISU). Esta comparacion permite analizar dos
cosas principales: la consistencia espacial de las cargas hidraulicas simuladas y los flujos,
y la independencia de malla, entre modelos. Dependiendo del escenario, se hizo un refina-
miento espacial de las mallas en las regiones geologicas de interés del estado de Yucatan,
mas sin embargo, independientemente del escenario tratado, se realiz6 un mayor refina-
miento en la capa 2 que en la capa 1 en todos los modelos, para asi, remarcar la prioridad
de la capa profunda del acuifero kérstico del estado de Yucatan, dicho refinamiento se

muestra a continuacion en las subsecciones de las mallas empleadas.
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3.1.5.1. Malla estructurada (DIS)

La malla estructurada empleada usa celdas rectangulares, y posee una resolucién espa-
cial es (dx=583.015 [m|, dy="756.0875 [m]) y contiene (400 x 400) celdas por capa. La

Figura [3.3| muestra la discretizacion de la malla estructurada utilizada en los casos (A-D).

MODELO A,B,C,.D-CAPA1Y 2
166 Malla estructurada (400x400 nodos)

2.35

2.30

Morte (m)

2.25

2.20

150000 200000 250000 300000 350000 400000
Este (m)

Figura 3.3: Malla estructurada de 400 x 400 celdas utilizada en los modelos A, B, C y D.

3.1.5.2. Malla no-estructurada por vértices (DISV)
3.1.5.3. Malla triangular y Voronoi

El empleo de la discretizacion por vértices implico la construccion de la malla triangular
y de Voronoi. Las Figuras [3.4] 3.5 B.6] [3.7] muestran las mallas triangular y de Voronoi,

generadas mediante DISV cada caso simulado A, B, C y D, respectivamente.
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MODELOA-CAPAly?2
1e6 Malla Triangular (3970 nodos)
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((a)) Malla triangular utilizada en la capa 1 y 2 del modelo A.

MODELO A-CAPA1Y 2
1e6 Malla Voronoi (3044 nodos)
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((b)) Malla Voronoi utilizada en la capa 1 y 2 del modelo A.

Figura 3.4: Malla triangular y de Voronoi, respectivamente, de las capas 1 y 2 del modelo
A. (a) Malla triangular con 3970 nodos de la capa 1y 2; (b) malla Voronoi con 3044 nodos
en las capas 1y 2, respectivamente.
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MODELO B - CAPA1Y 2
1e6 Malla triangular (42640 nodos)
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((a)) Malla triangular utilizada en la capa 1y 2 del modelo B.

MODELO B - CAPA1Y 2
1e6 Malla Voronoi (22413 nodos)
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150000 200000 250000 300000 350000 400000
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((b)) Malla Voronoi utilizada en la capa 1 y 2 del modelo B.

Figura 3.5: Malla triangular y de Voronoi, respectivamente, de las capas 1 y 2 del modelo

B. (a) Malla triangular con 42640 nodos en las capas 1 y 2; (b) Malla Voronoi con 22413
nodos en las capas 1y 2.
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MODELO C-CAPA1Y 2

1e6 Malla triangular (22677 nodos)
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((a)) Malla triangular utilizada en la capa 1 y 2 del modelo C.
MODELO C-CAPA1Y 2
1e6 Malla Voronoi (13650 nodos)
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((b)) Malla Voronoi utilizada en la capa 1 y 2 del modelo C.

Figura 3.6: Malla triangular y de Voronoi, respectivamemne, de las capas 1 y 2 del modelo
C. (a) Malla triangular con 22677 nodos en las capas 1 y 2; (b) Malla Voronoi con 13650
nodos en las capas 1y 2.
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MODELO D -CAPA1Y 2
1e6 Malla triangular (56575 nodos)
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((a)) Malla triangular utilizada en la capa 1 y 2 del modelo D.

MODELO D - CAPA1Y 2
1e6 Malla Voronoi (25566 nodos)
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150000 200000 250000 300000 350000 400000
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((b)) Malla Voronoi utilizada en la capa 1 y 2 del modelo D.

Figura 3.7: Malla triangular y de Voronoi, respectivamente, de las capas 1 y 2 del modelo

D. (a) Malla triangular con 56575 nodos en las capas 1y 2; (b) Malla Voronoi con 25566
nodos en las capas 1 y 2.
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3.1.5.4. Malla no-estructurada (DISU)

La discretizacion DISU emplea ya sea la creaciéon de la malla triangular, o la malla
quadtree. En este caso, se trabajo con la malla quadtree, puesto que ya se tiene la
malla triangular mediante DISV, la malla quadtree permite un refinamiento jerarquico
por subdivisiéon. Este enfoque incrementa la resolucion donde se necesita y controla el costo
computacional. Las Figuras [3.8] [3.11] 3.14] 3.17] muestran las mallas quadtree de las dos

capas de los modelos A, B, C y D. Ademas, las Figuras [3.9] [3.10] [3.12] B.13] 3.15] [3.16]
y 13.19, muestran un acercamiento (zoom) realizado a las capas de cada uno de los

modelos con la malla quadtree.
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MODELO A - CAPA 1
1e6 Malla quadtree (18550 nodos)

Norte (m)

T T T T T
150000 200000 250000 300000 350000 400000
Este (m)

((a)) Malla quadtree con 18550 nodos en la capa 1 del caso A.

MODELO A - CAPA 2
1e6 Malla quadtree (73450 nodos)
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Norte (m)

2.25 A
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T T T T T T
150000 200000 250000 300000 350000 400000
Este (m)

((b)) Malla quadtree con 73450 nodos en la capa 2 del caso A.

Figura 3.8: Mallas quadtree utilizadas en las capas 1 y 2, respectivamente, del modelo A.
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MODELO A - Malla quadtree (Capa 1)
le6 Zoom en el recuadro rojo

Norte (m)

150000 200000 250000 300000 350000 400000
Este (m)

((a)) Malla quadtree utilizada en la capa 1 del

modelo A.
MODELO A - Malla quadtree (Capa 1)
1e6 Zoom en el recuadro rojo
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((b)) Acercamiento a la zona dentro del recuadro rojo de la Figura|3.9(a)

Figura 3.9: Acercamiento a la malla quadtree de la capa 1 del modelo A que muestra el
refinamiento de la malla.
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MODELO A - Malla quadtree (Capa 2)
Zoom en el recuadro rojo
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150000 200000 250000 300000 350000 400000
Este (m)

((a)) Malla quadtree utilizada en la capa 2 del

modelo A.
MODELO A - Malla quadtree (Capa 2)
1e6 Zoom en el recuadro rojo
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((b)) Acercamiento en la zona dentro del recuadro rojo de la Figura

Figura 3.10: Acercamiento a la malla quadtree de la capa 2 del modelo A que muestra el
refinamiento de la malla.
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MODELO B - CAPA 1

1e6 Malla quadtree (15364 nodos)
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((a)) Malla quadtree con 15364 nodos en la capa 1 del caso B.

MODELO B - CAPA 2
1e6 Malla quadtree (39723 nodos)
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((b)) Malla quadtree con 39723 nodos en la capa 2 del caso B.

Figura 3.11: Mallas quadtree utilizadas en las capas 1 y 2, respectivamente, del modelo
B.
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MODELO B - Malla quadtree (Capa 1)

le6 Zoom en las regiones de la costa y anillo de cenotes
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((a)) Malla quadtree utilizada en la capa 1 del
modelo A.

MODELO B - Malla quadtree (Capa 1)
1e6 Zoom en las regiones de |a costa y anillo de cenotes
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((b)) Acercamiento en la zona dentro del recuadro rojo de la Figura

Figura 3.12: Acercamiento a la malla quadtree de la capa 1 del modelo B que muestra el
refinamiento de la malla.
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MODELO B - Malla quadtree (Capa 2)

le6 Zoom en las regiones de la costa y anillo de cenotes

2.35

2.30
£ E TRl Rl
< H
5 S EEH
) o E -

2.25

2.20 g

E .
150000 200000 250000 300000 350000 400000

Este (m)

((a)) Malla quadtree utilizada en la capa 2 del
modelo B.

MODELO B - Malla quadtree (Capa 2)
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((b)) Acercamiento en la zona dentro del recuadro rojo de la Figura

Figura 3.13: Acercamiento a la malla quadtree de la capa 2 del modelo B que muestra el
refinamiento de la malla.
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MODELO C - CAPA 1
1e6 Malla quadtree (17342 nodos)
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((a)) Malla quadtree de la capa 1 con 17342 nodos.

MODELO C - CAPA 2
1e6 Malla quadtree (55952 nodos)

Norte (m)

2.25 A

2.20 A

T T T T T
150000 200000 250000 300000 350000
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T
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((b)) Malla quadtree de la capa 2 con 55952 nodos.

Figura 3.14: Mallas quadtree utilizadas en las capas 1 y 2, respectivamente, del modelo

C.
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MODELO C - Malla quadtree (Capa 1)
le6 Zoom en las regiones de la costa y zona elevada
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((a)) Malla quadtree utilizada en la capa 1 del
modelo C.

MODELO C - Malla quadtree (Capa 1)
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((b)) Acercamiento en la zona dentro del recuadro rojo de la Figura

Figura 3.15: Acercamiento a la malla quadtree de la capa 1 del modelo C que muestra el
refinamiento de la malla.



CAPITULO 3. MODELO NUMERICO DEL ACUIFERO KARSTICO DE YUCATANTS

MODELO C - Malla quadtree (Capa 2)
le6 Zoom en las regiones de la costa y zona elevada

Norte (m)

2.251

150000 200000 250000 300000 350000 400000
Este (m)

((a)) Malla quadtree utilizada en la capa 1 del
modelo C.

MODELO C - Malla quadtree (Capa 2)
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((b)) Acercamiento en la zona dentro del recuadro rojo de la Figura

Figura 3.16: Acercamiento a la malla quadtree de la capa 2 del modelo C que muestra el
refinamiento de la malla.
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MODELO D - CAPA 1

1e6 Malla quadtree (23579 nodos)
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((a)) Malla quadtree de la capa 1 con 23579 nodos.
MODELO D - CAPA 2
1e6 Malla quadtree (73853 nodos)
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((b)) Malla quadtree de la capa 2 con 73853 nodos.

Figura 3.17: Mallas quadtree utilizadas en las capas 1 y 2, respectivamente, del modelo
D.
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MODELO D - Malla quadtree (Capa 1)

le6 Zoom en las regiones de la costa, anillo de cenotes y zona elevada
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((a)) Malla quadtree utilizada en la capa 1 del
modelo D.

MODELO D - Malla quadtree (Capa 1)
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((b)) Acercamiento en la zona dentro del recuadro rojo de la Figura

Figura 3.18: Acercamiento a la malla quadtree de la capa 1 del modelo D que muestra el
refinamiento de la malla.
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MODELO D - Malla quadtree (Capa 2)
le6 Zoom en las regiones de la costa, anillo de cenotes y zona elevada
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((a)) Malla quadtree utilizada en la capa 2 del
modelo D.

MODELO D - Malla quadtree (Capa 2)
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((b)) Acercamiento en la zona dentro del recuadro rojo de la Figura

Figura 3.19: Acercamiento a la malla quadtree de la capa 2 del modelo D que muestra el
refinamiento de la malla.
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3.1.6. Discretizacién temporal

El modelo se ejecutd con 1 periodo de estrés y usa 1 paso de tiempo por periodo.

3.1.7. Condiciones Iniciales

Para llevar a cabo la simulacién de cada uno de los casos propuestos, se deben definir
condiciones iniciales de ciertas propiedades hidraulicas del acuifero del estado de Yucatan,
ademas de definir las cargas hidraulicas iniciales para el paquete de condiciones iniciales,
se establecieron los valores iniciales de ciertas propiedades del acuifero como la recarga y
la evapotranspiracion, para de igual manera definir los paquetes fundamentales de MOD-

FLOW 6, RCH y EVT, respectivamente.

3.1.8. Condiciones de frontera

El sistema acuifero karstico de Yucatan presenta entradas y salidas de flujo de agua
desde y hacia el Golfo de México, a través de la frontera de la franja costera del estado.
En este trabajo la frontera costera tipo CHD se implement6 como una franja de ancho
fijo (6.3 km hacia el interior) y no tnicamente como la primera fila de celdas adyacentes
al mar. Esta decision se fundamenta en la literatura regional (Marin et al.| [2000]), donde
se emplean franjas costeras del orden de kilometros para representar el control hidraulico
mar—acuifero y la presencia de una zona costera con comportamiento diferenciado. En
particular, se ha propuesto la existencia de una capa semiconfinante/costera asociada
a precipitacion de carbonato de calcio (“caprock” costero) que modifica la conectividad
hidraulica y genera un régimen mas confinado respecto al interior no confinado |Perry
et al|[1989]. Desde el punto de vista numérico, la franja costera reduce la sensibilidad
del CHD a la discretizacion (por ejemplo, a la forma/tamano de celdas) y favorece una
representacion mas estable del control de nivel piezométrico en la costa. La Figura |3.20

muestra la franja costera empleada.
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1e6 Costa - 1.5 [km] de ancho
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Figura 3.20: Franja costera de 1.5 |km| de ancho, utilizada para definir el paquete de
condicion de frontera (CHD) en ambas capas de los modelos.

3.1.9. Zonificacién y parametrizacion

La zonificacién empleada para definir los diferentes tipos de escenarios simulados,
conlleva la asignacion de diferentes valores de la conductividad hidraulica en base a las
propiedades de dichas zonas, los valores iniciales de estos pardmetros son légicos con lo
reportado en la literatura (Gonzalez-Herrera et al.| [2002], [Bauer-Gottwein et al.| [2011],

Gondwe et al| [2010]). Las Tablas [3.2] 3.3] y muestran los valores iniciales de

conductividad hidraulica utilizados en la zonificacién espacial de cada caso.

Tabla 3.2: Valores iniciales de conductividad hidraulica del caso A en [m/s]

Caso A Zona Capa 1 (K) | Capa 2 (K)

Homogéneo | Todo el dominio 921073 92102
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Tabla 3.3: Valores iniciales de conductividad hidréulica del caso B en [m/s]

Caso B Zona Capa 1 (K) | Capa 2 (K)
Alta K Anillo de cenotes 921072 9210~ "
en anillo
de cenotes | Resto del dominio 921073 92102

Tabla 3.4: Valores iniciales de conductividad hidraulica del caso C en [m/s|

Caso C Zona Capa 1 (K) | Capa 2 (K)
Baja K Zona elevada 121073 12

en Sierra

de Ticul | Resto del dominio 921073 921072

Tabla 3.5: Valores iniciales de conductividad hidraulica del caso D en [m/s]

Caso D Zona Capa 1 (K) | Capa 2 (K)
Unién | Anillo de Cenotes 921072 921071

de casos Zona elevada 121073 121072

A By C | Resto del dominio 921073 921072

En la franja costera, la capa 1 se asigné con comportamiento confinado/semiconfinado
como aproximacion conceptual basada en la literatura regional |Marin et al. [2000], Perry
et al.|[1989]. En el litoral de Yucatan se ha propuesto la presencia de una unidad costera
de menor permeabilidad (p. ej., costras carbonatadas o “caprock” por precipitacion de
CaCO3), que puede engrosar con el tiempo y modificar la conectividad hidraulica respecto
al interior Marin et al.[[2000]. Como consecuencia, el sistema costero presenta una respuesta
hidraulica més restringida (menor conexion vertical con la superficie) que el acuifero libre
del interior, el cual se mantiene como no confinado, por el contrario, en la capa 2 se asigno a
todo el dominio como acuifero confinado. Esta asignacion se interpreta como una propiedad
efectiva a escala de celda, utilizada para representar el contraste costero y estabilizar la

simulacion del control hidraulico mar—acuifero (Figura [3.21)).
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Tipo de acuifero (Capa 1) Tipo de acuifero (Capa 2)

1e6 0 = Confinado, 1 = No confinado 1e6 0 = Confinado, 1 = No confinado Lo

2.35
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Norte [m]

2.25 A

2.20 A

150000 200000 250000 300000 350000 400000 150000 200000 250000 300000 350000 400000
Este [m] Este [m]

Figura 3.21: Tipo de acuifero asignado en capa 1 y 2 de los modelos.

3.2. Calibracion de los modelos y sensibilidad

En este estudio, la calibracion del modelo se realiz6 mediante un enfoque de mini-
mos cuadrados ponderados empleando PEST++ y MODFLOW 6 como simulador fisico.
PEST++ es un conjunto de herramientas de software de cédigo abierto disenado para
la estimacion de parametros, analisis de incertidumbre, optimizacion de gestion y anali-

sis de sensibilidad en modelos numéricos complejos, especialmente en el ambitos de aguas

subterraneas White et al.|[2020]. La herramienta central utilizada para llevar a cabo el pro-

ceso de calibracion fue pestpp-glm, su nombre proviene de Gauss-Levenberg-Marquardt
(GLM), el algoritmo matemético que utiliza para realizar la estimacion de los parametros,
a diferencia de otras herramientas de la suite de PEST-++, pestpp-glm es una herramienta
determinista. Esto significa que busca encontrar un tnico conjunto de parametros 6p-
timos que minimice la diferencia entre los datos simulados de los modelos con los datos
reales observados. El objetivo fue ese mismo, ajustar un conjunto reducido de pardmetros
hidrogeologicos efectivos, de tal forma que se minimizara el desajuste entre las cargas hi-
draulicas observadas y las simuladas. En términos generales, en cada iteracion el algoritmo
realiza lo siguiente: (i) ejecuta el modelo con un conjunto de parametros, (ii) aproxima la
matriz Jacobiana mediante la perturbacion de parametros (sensibilidad local), (iii) estima

una actualizacion de parametros que reduce la funcion objetivo ® respetando cotas, y (iv)
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repite hasta alcanzar criterios de detenimiento (reducciéon minima de ®, cambio minimo
de pardmetros o nimero méaximo de iteraciones). El resultado es un conjunto de parame-
tros calibrados que minimiza el desajuste de los datos dentro del espacio de pardmetros
considerado.

La calibracion se realizd para cada caso conceptual (A, B, C y D) tnicamente en la
discretizacion de referencia, la malla quadtree. Posteriormente, para cada caso, los valores
de los parametros efectivos calibrados se transfirieron como parametros absolutos a las
otras discretizaciones (malla estructurada, malla triangular y malla de Voronoi), con el
fin de evaluar consistencia y si existe o no, independencia de discretizaciéon, manteniendo
constantes las hipotesis conceptuales y los parametros ajustados para cada caso.

Los modelos se calibraron principalmente con respecto a datos observados de niveles
piezométricos (grupo head), registrados en varios pozos de observacion del estado de Yu-
catan reportados por la Comision Nacional del Agua (CONAGUA, Comision Nacional del
Agua (CONAGUA)|[2026]). Aunque el acervo de registros disponibles abarca aproximada-
mente de 1996 a 2025, para la calibracion se seleccion6 el periodo 2010-2024, esto debido
a su mejor cobertura temporal, calidad y actualidad (altimos 15 anos), lo cual resulta
coherente con el proposito de estimar un campo regional estacionario representativo.

El analisis de sensibilidad se disenoé y se llevd a cabo para identificar los parametros
dominantes y con ello las regiones hidrogeolégicas del dominio donde el sistema acuifero de
Yucatan responde con mayor intensidad. En particular, se analiz6 la influencia relativa de
los pardametros calibrables sobre el campo de cargas hidraulicas y sobre el patron regional
de gradientes, con el propoésito de distinguir entre efectos atribuibles a la parametrizacion
y efectos atribuibles a la discretizacion.

Dado que el sistema real puede presentar variabilidad temporal asociada a recarga
estacional, variabilidad interanual y extracciéon antropogénica, la calibracion se planteo
como un ejercicio estactonario que representa el estado medio del acuifero durante el
periodo 2010-2024. En este sentido, el conjunto de observaciones se tratdé previo a la
calibracion, para asi, reducir el impacto de la no-estacionalidad y de posibles inconsistencias
en los registros, de manera que la comparacion con los modelos reflejara un campo promedio

de cargas hidraulicas, mas que condiciones instantaneas.
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El control de calidad aplicado a los registros incluyo: (1) eliminaciéon de pozos sin lo-
calizacion confiable o sin un datum altimétrico compatible con el modelo; y (2) filtrado de
pozos con numero insuficiente de observaciones dentro del periodo 2010-2024. En particu-
lar; se removieron pozos con menos de tres registros en dicho periodo, con el fin de evitar
que un valor aislado dominara la comparacion. Posteriormente, para cada pozo filtrado,
se calculd un valor representativo de carga hidraulica mediante la media temporal de sus
observaciones disponibles. Finalmente, se revisaron valores extremos mediante percentiles,
rangos fisicos y una inspeccién manual, marcando y excluyendo pozos con valores clara-
mente no fisicos o inconsistentes con su entorno hidrogeolégico. Al término de este proceso,
de los 165 pozos inicialmente que se encuentran reportados por CONAGUA |[Comision Na-
cional del Agua (CONAGUA) [2026], se trabajo con tnicamente 135 observaciones (135
pozos).

Este procedimiento es consistente con una calibracion estacionaria y permite comparar
los modelos con un campo regional promedio de cargas hidraulicas.

No obstante, se reconoce que, si existieran tendencias sostenidas de abatimiento o
recuperacion en pozos especificos (por ejemplo, asociadas a bombeo local), la hipotesis es-
tacionaria podria introducir sesgos en zonas particulares. En ese caso, un desarrollo futuro
natural consistiria en formular un modelo transitorio con recarga y extraccion variables en

el tiempo para evaluar dichas tendencias de manera explicita.

3.2.1. Experimento de calibracién: Submarine Groundwater Dis-

charge (SGD)

Principalmente e inicialmente, se calibré solo usando el ajuste entre cargas hidraulicas
observadas y simuladas, posteriormente, a manera de experimento complementario, se
agrego una nueva configuracion metodologica para la calibracion. Se incorpordé un grupo
adicional de observaciones (grupo SGD) por sus siglas en ingles, Submarine Groundwater
Discharge, traducido como, descarga de aguas subterrianeas submarinas Murgulet
et al. [2020].

Este conjunto de datos representa la velocidad de descarga de agua subterrdnea marina
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en la zona costera del estado. Los valores fueron simulados asignando puntos medios a
segmentos definidos a lo largo de la linea de costa. A cada punto se le atribuyé una
velocidad calculada a partir del promedio de las estaciones reportadas por [Murgulet et al.
[2020] que delimitan cada segmento.

Los autores de Murgulet et al.|[2020] senalan que, pese a una planificacion rigurosa de la
campana de campo, los datos observados de descarga de agua subterranea (SGD) presentan
limitaciones en su fiabilidad debido a la conceptualizacion empleada, lo que incrementa
la incertidumbre en este conjunto de calibracion. Por tal motivo, su implementacion en el
presente estudio es de caracter experimental. El objetivo es evaluar si su inclusién aporta
una mejora significativa en el ajuste del error de los modelos y demostrar la viabilidad de
integrar datos observados de diversa indole en los procesos de calibracion, mas sin embargo.
no reemplaza el grupo principal de la calibracion (grupo head).

En este caso, debido a la alta incertidumbre de los datos de SGD, este conjunto de
observaciones opera como una restriccién suave, para guiar la soluciéon hacia descar-
gas costeras plausibles sin dominar el ajuste, controlando su influencia mediante pesos
y una normalizaciéon consistente. Es por ello que, las dos configuraciones metodologicas

establecidas para la calibracion son, el grupo head y el gruposheads+SGD:

» Experimento 1 (grupo head): Calibracion principal, utilizando anicamente los valores

observados de carga hidraulica.

» Experimento 2 (grupo head+SGD): incorporacion adicional de los datos observados

del grupo SGD a los datos observados del grupo principal heads.

3.2.2. Asignaciéon de datos observados a las mallas

Cada pozo de observacion de CONAGUA se asigndé a una celda a cada una de las
diferentes discretizaciones utilizadas para los modelo A-D, mediante interseccion espacial
de sus coordenadas UTM y los modelos. La calibracion entre los datos simulados y los
observados, se realiz6 utilizando las cargas hidraulicas simuladas en la capa superior (capa

1) de los modelos, en la celda donde se encuentra el pozo piezométrico. En caso de que
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existieran multiples pozos dentro de la misma celda, se utiliz6 el promedio de ambos pozos.

La evaluacion del ajuste entre los datos observados y los calibrados se baso6 en:

Diferencias puntuales entre carga observada y simulada.

Estadisticas globales de error (RMSE - Root Mean Square Error, MAE - Median
Absolute Error, bias y sesgo).

Patron espacial de residuales para identificar zonas sisteméaticamente sobre o subes-

timadas.

Coherencia hidrogeologica general (gradientes regionales, direcciones de flujo) y cierre

de balance hidrico.

3.2.3. Parametros evaluados

La calibracion ajusta los pardmetros que presentan mayor incertidumbre y mayor in-
fluencia sobre la respuesta del sistema karstico. En sistemas acuiferos regionales como el de
Yucatan, los parametros que tipicamente dominan los niveles de carga hidraulica, incluyen
a la conductividad hidraulica, la recarga y la evapotranspiracion (Custodio and Llamas
[1983], [Marin et al.| [2000], Bauer-Gottwein et al.| [2011]). Asi como también efectos antro-
picos, como la extraccion de agua en pozos, ciudades, etc. La calibracion de parametros se
fundamenta en la zonificacion hidrogeoldgica establecida (Fig. para las capas 1y 2 de
los modelos conceptuales (A-D). Cada caso fue calibrado utilizando una malla Quadtree
como referencia, seleccionada por su capacidad para manejar un refinamiento local com-
plejo en zonas criticas de discretizacion. Dado que el Caso D representa el escenario de
mayor complejidad y realismo, integra la totalidad de las variables de los modelos ante-
riores. En consecuencia, se calibraron un total de 10 parametros (consolidados en el Caso

D), los cuales se describen a continuacion:
1. Conductividad hidraulica en zona elevada de la capa 1: kypigna,,
2. Conductividad hidraulica en zona elevada de la capa 2: kypiand,,

3. Conductividad hidréulica en zona de anillo de cenotes de la capa 1: kying, ,
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4. Conductividad hidraulica en zona de anillo de cenotes de la capa 2: Ky, ,
5. Conductividad hidraulica en zona plana (resto del dominio) de la capa 1: kyeq,,
6. Conductividad hidraulica en zona plana (resto del dominio) de la capa 2: kyes;,
7. Recarga en zona elevada: rypand
8. Recarga en resto del dominio: 7.4
9. Fraccion de agua subterranea en zona elevada: fgwypiand

10. Fraccion de agua subterranea en resto del dominio: fgw,es

Esencialmente, la parametrizacion se implemento mediante factores multiplicativos
aplicados sobre campos base del modelo (por ejemplo, Kpse, RC' Hpose, EV Thase), man-
tiendo los limites superiores e inferiores fijados para mantener realismo fisico y estabilidad

numérica. Se emplearéon multiplicadores por zona y capa:

» Multiplicadores de conductividad hidraulica por zona y capa: mKpiand, , » MK upiand, »

me’nnga mK’I’i?’Lngy mKrestLl y mKrestLg-
» Multiplicadores de recarga efectiva por zona: mRypiana ¥ MPyrest-
» Multiplicadores de la fraccién de agua subterrdnea por zona: mFGWypigna ¥y mEGW,est.

e multiplicadores. En cada ciclo, los parametros optimizados por PEST++ actualizan
los archivos de entrada (paquetes) de MODFLOW 6. Posteriormente, el modelo se ejecuta
para extraer las salidas simuladas y comparar el ajuste; este flujo se repite de forma
automatizada hasta alcanzar la minimizacion 6ptima de la funcién objetivo ®. Al final,
los rangos de los parametros efectivos calibrados estan basados en 6rdenes de magnitudes
coherentes con los carbonatos karsticos de Yucatan (Gondwe et al.|[2010], Gonzalez-Herrera
et al.|[2002], Bauer-Gottwein et al.[[2011], Marin et al.|[2000], |Custodio and Llamas [1983]),
asi como en la estabilidad numérica. Ademas, se impusieron restricciones para conservar la
consistencia hidrogeologica del sistema acuifero de Yucatén, por ejemplo: k en el anillo
de cenotes > k en el resto del dominio en el caso By D, y k en la zona elevada

< k en el resto del dominio en el caso C y D, por mencionar algunos casos.
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3.2.4. Meétricas de error

Para cuantificar el ajuste del error entre el conjunto de datos observados y los simulados
de los experimentos de calibracion, se utilizarén métricas globales de error como RMSE,
MBE y MAE. Por ejemplo, sea h? la carga hidraulica observada del pozo i y hi™ la
carga hidraulica simulada en la celda de ese mismo pozo i correspondiente. Con N = 135
observaciones de pozo, se calcularon las siguientes métricas del ajuste de error entre estos

conjuntos de datos de carga hidraulica:

Raiz cuadrada del error cuadratico medio (Root Mean Square Error - RMSE)

1 & |
RMSE = | + S (hghs — by, (3.1)

i=1
Error absoluto medio (Median Absolute Error - MAE)

1 & A
MAE = — > |ngt — b (3.2)

i=1
Error de sesgo medio (Mean Bias Error - MBE)

1 = sim obs
MBE = > (g — ) (3.3)

i=1

Ademas de estos estadisticos globales, se evalud el patron espacial de residuales, por

medio de:

r; = hfzm . h;)bs' (34)

Los residuales se mapearon para identificar regiones con subestimacioens, valores me-
nores al cero de residual r; < 0) 6 sobreestimaciones (valores mayores al cero de residual
r; > 0). Este andlisis es importante porque un modelo puede representar un valor de RMSE
aceptable y, aun asi, fallar en regiones especificas debido a errores estructurales (condicio-

nes de frontera y/o iniciales, recarga, evapotranspiracion o cualquier otro problema ligado
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a la zonificacion empleada) o debido a la discretizacion. Finalmente, se uso el balance hi-
drico como verificacion complementaria, especificamente, se verifico) que el error de cierre
de masa fuera pequeno respecto al flujo total del sistema. Este control es una condicién

necesaria para interpretar el ajuste de confianza de los modelos.

3.2.5. Diseno del andalisis de sensibilidad

El analisis de sensibilidad evaltia como cambia la respuesta del sistema (modelos) ante
variaciones controladas en los parametros hidrogeologicos. Su objetivo en este estudio es
doble: el primero, identificar parametros dominantes que controlan el ajuste del nivel
freatico y/o la descarga costera, y segundo, evaluar la identificabilidad, es decir, qué
parametros pueden estimarse con la informacion disponible, para asi, poder interpretar de
forma robusta los resultados de la calibracion. De igual manera que en la experimentacion
planteada en la calibracion, se realizo el analisis de sensibilidad en base a dos experimentos,
el primer experimento corresponde a la prueba de sensibilidad utilizando tnicamente el
grupo head, y el segundo experimento utilizando el grupo head+SGD. Este diseno permite
evaluar explicitamente si la inclusion del grupo SGD modifica el ranking de sensibilidad,
por ejemplo, resaltando parametros asociados a las zonas de interés como la zona costera,

principalmente.

3.2.6. Fundamentos del anilisis de sensibilidad local: Jacobiano y

sensibilidad compuesta (CSS)

A diferencia del anéalisis de sensibilidad global, que evalia la respuesta del modelo
sobre rangos amplios del espacio paramétrico, la sensibilidad local cuantifica como cambia
la salida del modelo ante perturbaciones pequenas aplicadas alrededor de un conjunto de
parametros de referencia, usualmente el conjunto inicial, calibrado o cercano al éptimo.
En este enfoque, el comportamiento del modelo se aproxima localmente por una expansion
lineal, por lo que la sensibilidad se interpreta como una propiedad puntual del modelo en
el entorno del vector de parametros considerado.

Si@y=[bho,...,0,0] denota el vector de parametros de referencia y y = f(8) el vector
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de salidas del modelo, entonces para perturbaciones pequenas 00 se tiene la aproximacion:
y(6o +06) =~ y(6o) + I(60) 96, (3.5)

donde J es la matriz Jacobiana o matriz de sensibilidades locales. Esta matriz constituye
la base del analisis local en PEST++, ya que resume la respuesta diferencial de cada

observacion simulada con respecto a cada pardmetro ajustable.

3.2.6.1. Matriz Jacobiana de sensibilidades

La matriz Jacobiana J contiene las derivadas parciales de las salidas del modelo con

respecto a los parametros:

Oy

Tii =
00, | ga,

j=1,....m, i=1,....p (3.6)

donde m es el numero de observaciones simuladas empleadas en la calibracion y p el
numero de pardmetros ajustables. Asi, cada columna de J describe como responden todas
las observaciones ante cambios en un parametro particular, mientras que cada fila muestra
la sensibilidad de una observacion especifica respecto a todos los parametros.

En la practica, PEST++ estima estas derivadas generalmente mediante diferencias
finitas alrededor del punto de referencia, es decir, perturbando un parametro a la vez y
evaluando el cambio inducido en las salidas del modelo. De manera esquematica:

7 n Yi(00 + Aei) — y;(60)
Ji ™ Az

(3.7)

donde e; es el vector unitario asociado al pardmetro 7 y A; es el incremento de perturbaciéon
seleccionado para su derivacion numérica. Por ello, la sensibilidad local depende no sélo
de la estructura del modelo, sino también del punto del espacio paramétrico en el cual se
evalia.

En términos de calibracion, la Jacobiana es fundamental porque alimenta el algorit-
mo de Gauss—Marquardt—Levenberg empleado por PEST++ para construir vectores de

actualizacion de parametros. Por tanto, la calidad de las sensibilidades locales influye di-
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rectamente en la estabilidad numeérica, la velocidad de convergencia y la interpretacion de

la identificabilidad paramétrica.

3.2.6.2. Sensibilidad compuesta del parametro (CSS)

Aunque la matriz Jacobiana contiene la informacién elemental de sensibilidad, su in-
terpretacion directa puede ser poco practica cuando existen muchas observaciones y mu-
chos pardmetros. Por ello, PEST resume la informacién de cada columna de la Jacobiana
mediante una medida agregada conocida como sensibilidad compuesta del parametro. En
muchos trabajos aplicados esta medida se describe informalmente como CSS (Composite
Scaled Sensitivity); en la terminologia del manual de PEST, el estadistico base corresponde
a la composite sensitivity.

La sensibilidad compuesta del parametro i se expresa como:
L JTQJ) (3.8)
S; = — .. .
m v

donde Q es la matriz de pesos de observacion (o matriz cofactor), usualmente diagonal
y formada a partir de los pesos al cuadrado, y m es el nimero de observaciones con peso
distinto de cero. Esta expresion equivale a la magnitud de la columna ¢ de la Jacobiana
ponderada, normalizada por el nimero de observaciones.

La interpretacion de s; es directa: valores altos indican que, en el entorno del punto
analizado, pequenos cambios en #; producen cambios importantes en el conjunto de salidas
ponderadas del modelo; por tanto, el pardmetro tiene una influencia local fuerte y suele
estar mejor informado por los datos. En contraste, valores bajos sugieren que el pardmetro
tiene poco efecto sobre las observaciones utilizadas en la calibracion, o bien que su efecto
queda enmascarado por escalamiento, correlacion o formulacion del problema inverso.

En modelos hidrogeoldgicos, esta medida resulta especialmente ttil para distinguir en-
tre parametros que realmente controlan la respuesta hidréulica y parametros que, aun
siendo fisicamente relevantes, no pueden identificarse con los datos disponibles. Por ejem-
plo, una conductividad hidraulica zonal puede exhibir alta sensibilidad compuesta si las

cargas observadas responden claramente a sus variaciones, mientras que un parametro de
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evapotranspiracion o recarga puede presentar baja sensibilidad si su efecto es pequeno
frente a la incertidumbre del sistema o si queda compensado por otros procesos.

En conjunto, la matriz Jacobiana y las sensibilidades compuestas proporcionan una
descripciéon compacta pero poderosa de la estructura local del problema inverso. Estas
herramientas permiten evaluar qué parametros controlan la respuesta del modelo, cuéles
estan pobremente informados por los datos y hasta qué punto la calibraciéon puede sostener

una interpretacion fisica robusta de los parametros estimados.

3.2.7. Fundamentos del anilisis de sensibilidad global: métodos

de Morris y Sobol empleados por PEST++

En modelos hidrogeoldgicos regionales, la incertidumbre en parametros como la con-

ductividad hidraulica, la recarga y la evapotranspiracion se traduce en incertidumbre en
las respuestas del modelo, en este caso, en cargas hidraulicas simuladas en pozos de obser-
vacion y como complemento experimental, en flujos asociados a descargas costeras.
El andlisis de sensibilidad global busca cuantificar como la variabilidad de un conjunto de
parametros @ = [y,...,0,] se propaga hacia una o varias salidas del modelo y = f(8),
considerando simultaneamente la no linealidad del modelo, la dependencia del efecto de
un parametro con respecto al rango explorado, y la interaccion entre parametros.

En este trabajo se emplearon dos familias de métodos globales implementados en
PEST++: el método de Morris (screening) y el analisis de Sobol (descomposicion de varian-
za). Ambos enfoques son complementarios: Morris se utiliza para identificar rapidamente
parametros influyentes a bajo costo computacional, mientras que Sobol cuantifica las con-
tribuciones de varianza de estos parametros (efectos de primer orden y totales) con mayor

rigor pero a un mayor costo computacional.

3.2.7.1. Meétodo de Morris (Efectos elementales)

El método de Morris, también conocido como Elementary Effects (EE) 6 Efectos Ele-
mentales en espanol, es un procedimiento de screening disenado para clasificar parametros

segin su influencia relativa sobre la salida del modelo. Se trabaja sobre el espacio paramé-
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trico reescalado [0, 1]? (o [—1,1]?) y se define un incremento discreto A sobre una malla
de L niveles. Para una trayectoria r (una secuencia de evaluaciones del modelo), el efecto
elemental del parametro 6; se define como:

(0" +Ae;) — £(6)
A Y

EE" = (3.9)
donde e; es el vector unitario en la direccién del parametro i. Cada trayectoria genera un
conjunto de EEi(T) parai=1,...,p, v al repetir R trayectorias se obtiene una distribucion
de efectos elementales para cada pardmetro.

Los estadisticos clésicos de Morris utilizados por PEST++ son:

R
1 2
= > (BEY —EE~> . 1
9 UZ R_ 1 < 7 (2 (3 0)

r=1

1 R
gl EE"
W= g ;1 ( i

Aqui, pf (media absoluta) mide la influencia global del parametro: valores altos indican
que cambios en 6; producen cambios importantes en la salida. Por su parte, o; mide la
variabilidad de los efectos elementales; valores altos suelen asociarse a no linealidad y/o
interacciones con otros parametros (es decir, el efecto de 6; depende del punto del espacio
paramétrico). En interpretacion practica: parametros con p} alto son dominantes, mientras
que pardmetros con o; alto sugieren comportamientos no lineales o acoplamientos entre
procesos (por ejemplo, compensaciones entre recarga y conductividad).

En PEST-++, Morris se utiliza para obtener un ranking de sensibilidad para una o
varias medidas de desempeno, y para orientar el enfoque de calibraciéon y el diseno de
experimentos posteriores. En modelos de alta dimensionalidad, este filtrado permite con-

centrar el esfuerzo de calibraciéon en parametros identificables y evitar ajustes incorrectos.

3.2.7.2. Analisis de Sobol (descomposiciéon de varianza)

El anélisis de Sobol es un método de sensibilidad global basado en la descomposicion
de la varianza de la salida y = f(0). Asumiendo que los parametros son variables aleato-

rias independientes en rangos definidos, la varianza total de y se puede descomponer en
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contribuciones debidas a efectos individuales y a interacciones:
p
Var(y) = Vi+ Y Vig+ Y Viget o+ Viep, (3.11)
i=1 i<j i<j<k

donde V; = Var (E[y\&l]) representa el aporte a la varianza debido al parametro ¢ por si
solo (efecto de primer orden), V;; corresponde a la interaccion entre ¢ y j, etc.

Con base en esta descomposicion, los indices de Sobol mas utilizados son:

Indice de primer orden.

Vi :Var(]E[yWi])
Y Var(y) Var(y)

(3.12)

Este indice mide la fraccion de varianza explicada winicamente por el parametro 6;. Va-
lores grandes indican que 6; controla de manera directa una porciéon importante de la

incertidumbre de la salida.

Indice total.
Var(El[y|0.;
g — 1 Var(E[l6-])
1 Var(y)

(3.13)
donde 6.; denota el conjunto de todos los pardametros excepto 6;. El indice total cuantifica
el efecto de 6; incluyendo todas sus interacciones con otros parametros. En general, si
St,—S; es grande, entonces las interacciones son relevantes (el parametro actiia en conjunto
con otros para explicar la varianza).

En modelos hidrogeolédgicos, esta distinciéon es particularmente ttil porque procesos
como la recarga, evapotranspiracion y/o conductividad pueden compensarse parcialmen-
te: por ejemplo, un incremento en recarga puede ser “absorbido” por un incremento en
conductividad o por cambios en la extraccion, generando equifinalidad. Los indices S; y

St, permiten cuantificar si un parametro es identificable de forma directa (alto \S;) o si su

efecto depende de interacciones (alto St, pero bajo S;).
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3.2.7.3. Consideraciones practicas e interpretacion en el presente estudio

En la practica, tanto el anélisis de sensibilidad global (Morris y Sobol) como el analisis
de sensibilidad local basado en la matriz Jacobiana requieren definir con claridad cuatro

aspectos fundamentales:
1. el conjunto de pardmetros a explorar o ajustar,

2. sus rangos (bounds) y transformaciones (muestreo logaritmico para K y muestreo

lineal para los demas parametros),
3. la(s) salida(s) de interés,

4. y, en el caso de la sensibilidad local, el punto del espacio paramétrico en el cual se

evaluan las derivadas, ya que la respuesta es dependiente de la solucién de referencia.

El uso de dos experimentos (grupos head y head+SGD) permite evaluar si la inclusion
del grupo SGD modifica el ranking de sensibilidad, resaltando pardmetros vinculados a las
zonas de interés (anillo de cenotes, zona elevada y /o franja costera) o a procesos especificos
(recarga y /o evapotranspiracion). Esta comparacion es relevante tanto en el contexto global
como local, ya que la incorporacion de observaciones adicionales puede cambiar no sélo la
importancia relativa de los pardmetros, sino también su grado de identificabilidad dentro
del problema inverso.

Como guia de interpretacion, se adoptan los siguientes criterios generales:

= En Morris, parametros con p* alto se consideran dominantes; pardametros con o alto
sugieren no linealidad y /o interacciones. Este método se emplea principalmente para

priorizar parametros y detectar posibles problemas de identificabilidad.

= En Sobol, pardmetros con S; alto tienen un efecto directo significativo. Pardmetros
con S, alto pero S; bajo muestran que el efecto principal proviene de interacciones

y, por tanto, pueden ser menos identificables de manera tnica.

= Si varios parametros presentan efectos totales altos y simultaneamente se observan
diferencias St, — S; grandes, es indicio de equifinalidad: multiples combinaciones

paramétricas pueden producir ajustes similares.
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» En sensibilidad local, parametros con sensibilidad compuesta alta indican que peque-
nas perturbaciones alrededor de la solucion de referencia producen cambios importan-
tes en las observaciones ponderadas del modelo. En consecuencia, estos parametros
suelen estar mejor informados por los datos y tienden a ser mas influyentes dentro

del proceso de calibracion.

= Por el contrario, sensibilidades locales bajas sugieren que el parametro tiene poca
influencia en el entorno de la solucién analizada, que su efecto estd parcialmente
compensado por otros parametros o que el conjunto de observaciones disponible
no lo informa adecuadamente. En estos casos, el parametro puede presentar baja

identificabilidad y su ajuste individual debe interpretarse con cautela.

= Si un parametro presenta alta sensibilidad local pero baja sensibilidad global, ello
indica que su influencia es importante sélo en una regiéon particular del espacio pa-
ramétrico, por ejemplo cerca de la solucion calibrada. En cambio, si un parametro
exhibe alta sensibilidad global y también alta sensibilidad local, existe evidencia mas

robusta de que controla de manera consistente la respuesta del modelo.

Desde el punto de vista aplicado, la sensibilidad local se utiliz6 como una herramienta
de diagnoéstico complementaria durante la calibracion, ya que permite examinar qué pa-
rametros controlan la respuesta del modelo en el entorno inmediato de la solucién actual.
Esto resulta particularmente ttil para evaluar la estabilidad del proceso inverso, detectar
parametros débilmente informados, revisar posibles problemas de escalamiento y sustentar
decisiones como fijar, reagrupar o restringir ciertos parametros durante la calibracion.

En contraste, Morris y Sobol permiten explorar el comportamiento del modelo en un
dominio paramétrico més amplio, considerando no linealidades e interacciones entre proce-
sos. Por ello, en este estudio ambos enfoques se consideran complementarios: la sensibilidad
global se emplea para entender la estructura general de influencia paramétrica y la posible
equifinalidad del sistema, mientras que la sensibilidad local permite evaluar la informacion
efectiva contenida en el conjunto de observaciones respecto a la solucion calibrada.

Finalmente, se enfatiza que estos resultados dependen de los rangos paramétricos defi-

nidos, de las transformaciones adoptadas, de los pesos de observacion y, en el caso local, del



CAPITULO 3. MODELO NUMERICO DEL ACUIFERO KARSTICO DE YUCATAN100

punto en el que se calcula la Jacobiana. Por ello, el analisis de sensibilidad global y local
se interpreta aqui como una herramienta para comprender el comportamiento del modelo
dentro del espacio paramétrico plausible, orientar la calibracion y sustentar la discusion
de identificabilidad, equifinalidad y limitaciones del enfoque estacionario en un acuifero

kérstico.

3.2.7.4. Sensibilidad local (Jacobian/CSS)

A partir del Jacobiano calculado por PEST-++ se evalu6 la sensibilidad local y la

identificabilidad de pardmetros mediante:

» Composite Scaled Sensitivity (CSS): cuantifica la influencia global de cada

parametro sobre el conjunto de observaciones, y permite un ranking.

» Matriz de correlacion entre parametros: identifica dependencia/correlacion alta

(no-identificabilidad).
= Leverage por observacion: identifica observaciones con alta influencia en el ajuste.

En términos generales, CSS agrega derivadas parciales de residuales respecto a para-
metros (escaladas y ponderadas), permitiendo construir un ranking de influencia local. En
el caso del experimento 2, cuando se utilizaron dos grupos de observacion (head+SGD),
se reportd CSS total y, de manera complementaria, CSS por grupo para distinguir qué
pardmetros controlan principalmente niveles piezométricos y cuales controlan el ajuste

costero:

= CSS total: usando todos los grupos de observaciones (head+SGD).

= CSS por grupo: usando tnicamente observaciones del grupo head o del grupo SGD,
lo cual permite distinguir qué pardmetros controlan principalmente el nivel fredtico

vs. la descarga costera.

3.2.8. Sensibilidad global (Morris y Sobol)

Ademas de la sensibilidad local, se implement6 un anélisis de sensibilidad global basado

en muestro del espacio parametrico y ejecuciones repetidas del modelo. Se seleccioné una
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salida escalar por ejecucion (por ejemplo, RMSEc.q y/0 RMSEgqp):

» Morris (screening): se aplico para clasificar parametros por influencia global usan-
do px (efecto promedio absoluto) y o (no linealidad/interacciones). Esta etapa per-
mite identificar un subconjunto reducido de pardmetros dominantes con un costo

computacional moderado.

= Sobol: se aplico sobre el subconjunto dominante para cuantificar efectos de primer

orden (57) y el efecto total (ST'), separando contribuciones directas e interacciones.

Este esquema en dos etapas (Morris — Sobol) reduce el costo del analisis global y pro-
porciona un diagnéstico robusto de qué parametros controlan el ajuste del modelo en un

sentido global, mas alla del punto calibrado.

3.3. Discusién de la simulacién numérica (control de ca-

lidad)

3.3.1. Convergencia del solucionador y estabilidad

La solucion numérica del modelo se obtuvo mediante el ya descrito paquete IMS (Ite-
rative Model Solver) de MODFLOW 6 [A.1.1] La convergencia del solver, se evalu con
base en los criterios de cierre de la solucion para carga hidraulica y, cuando aplico, para
flujo. En términos operativos, una ejecucion se considerd estable cuando: (i) alcanzo los
criterios de cierre definidos, (ii) mantuvo un nimero razonable de iteraciones por paso, y
(iii) no presento oscilaciones numéricas ni valores no fisicos en la distribucion de las cargas
hidraulicas. En cada simulacion se registrarén los indicadores reportados por MODFLOW
6: numero total de iteraciones, niimero maximo de iteraciones por paso, y residuales fi-
nales asociados al sistema lineal. Estos valores se compararon entre mallas para asegurar
que los cambios en discretizacién no indujeran problemas de estabilidad. La estabilidad
numérica fue especialmente relevante en zonas donde se definieron contrastes fuertes de

conductividad hidraulica que es donde la geometria de la malla es mas compleja. Cuando
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una simulacion mostré dificultades de convergencia, se aplicarén medidas correctivs con-
servadoras. Estas medidas incluyeron el ajuste de parametros del IMS como los son las
tolerancias, el niimero méaximo de iteraciones y los esquemas de relajacion, asi como el
refinamiento o control de la malla en zonas con celdas altamente distorsionadas o de area
efectiva reducida. En todos los casos se tratd de evitar modificar parametros hidrolégicos
para forzar la convergencia. El objetivo fue preservar la coherencia fisica del modelo y

controlar tinicamente aspectos numéricos.

3.3.2. Balance hidrico y coherencia fisica

El control de calidad del modelo incluy6 la revision sistemética del balance hidrico
global y por componentes. Para cada simulacion se evalu6 el cierre de masa reportado por
MODFLOW 6, considerando el volumen total de entradas y salidas del dominio. Un cierre
de masa adecuado es condicién necesaria para interpretar cargas y flujos con confianza, ya
que indica que la solucién numérica conserva el flujo dentro de tolerancias aceptables. El

balance se analizé en dos niveles:

1. Se reviso el balance gobal para verificar que la diferencia entre entradas y salidas

fuera pequena respecto al flujo total del sistema.

2. Se desagreg6 el balance por paquete para identificar qué componentes dominan el

flujo.

En este estudio se analizaron principalmente los aportes asociados a recarga (RCH),
evapotranspiracion (EVT), extraccion de pozos (WEL) y los flujos a través de fronteras
hidréulicas (CHD en este estudio). esta evaluacion permitio verificar que los 6rdenes de
magnitud sean coherentes con el marco conceptual del acuifero. Ademas, se comparoé el ba-
lance entre mallas y entre casos. La consistencia del balance entre discretizaciones respalda
que las diferencias en resultados se deben a cambios fisicos y no a artefactos numeéricos.
Finalmente, se verific6 la coherencia fisica mediante la inspeccién de la direccién gene-
ral de los gradientes, patrones de flujo hacia zonas de descarga esperadas, y ausencia de

fuentes/sumideros no justificados.
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3.3.3. Verificacion de independencia de malla

La existencia o, no de la independencia de malla se evalu6 verificando que el campo
de cargas hidraulicas y los residuales en los puntos de observacion fueran consistentes al
cambiar tnicamente la discretizacion espacial, manteniendo constante el modelo concep-
tual, las condiciones de frontera y el conjunto de parametros. En particular, para cada
caso conceptual (A-D) se calibré tinicamente el modelo de referencia con malla quadtree
y posteriormente se transfirieron los parametros calibrados a las otras discretizaciones
(malla estructurada, triangular y de Voronoi). Con cada malla se ejecut6 MODFLOW
6 con los pardmetros absolutos calibrados y se compararon los niveles simulados en las
mismas 135 ubicaciones de los pozos de observacion, las métricas globales (RMSE, sesgo
y MAE) y la distribuciéon espacial de residuales. Se evalud e interpreté la consistencia de
estos indicadores entre las mallas para probar la existencia de la independencia préactica
de discretizacion, mientras que discrepancias sistematicas se analizaron en términos de
diferencias geométricas en la representacion de frontera costera y/o asignacion de celdas

activas.

3.3.4. Limitaciones e incertidumbre

El modelo representa un sistema karstico mediante un enfoque de medio equivalente.
Esta aproximacion es adecuada para analisis regionales y comparaciones de escenarios,
pero no reproduce de forma explicita conductos, sumideros discretos o conectividad prefe-
rencial a escala local. Por lo tanto, el modelo es mas confiable para interpretar tendencias
regionales de carga, gradiente y balance hidrico, que para predecir condiciones puntuales a
escala de cenote o conducto. Las incertidumbres provienen de los datos de entrada. Como
previamente se menciono, la recarga se estima a partir de la interpolacion de la media de los
datos de precipitacion del periodo 1996-2024 reportados en la base de datos climatolégica
nacional de la CONAGUA [Comision Nacional del Agua (CONAGUA), [2026] (visitada el
7 de Diciembre de 2025), lo cual introduce variabilidad espacial y temporal dificil de vali-
dar sin mediciones directas. De forma similar, la evapotranspiracion representa un proceso

complejo que depende del suelo, vegetacion y clima. La informacion de niveles observados
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es escasa, no uniforme y no sincrénica, lo que limita la calibraciéon en ciertas zonas del
dominio. En consecuencia, la calibraciéon puede no ser tnica y diferentes combinaciones de
pardametros pueden producir ajustes similares. También existen limitaciones asociadas a
la discretizacion. Las mallas evaluadas aproximan la geometria del dominio y de las zonas
refinadas. En mallas no estructuradas o altamente refinadas pueden aparecer celdas con
geometria menos favorable, lo cual incrementa las exigencias numéricas. Aunque se com-
pararon diferentes discretizaciones, el estudio no garantiza independencia total de malla en
todos los indicadores, especialmente en zonas con fuertes contrastes de propiedades (zonas
de refinamiento). Finalmente, se reconoce que puede existir incertidumbre paramétrica,
principalmente asociada a la conductividad hidraulica y la recarga. Por esta razon, el tra-
bajo complementa la simulaciéon con anélisis de sensibilidad. Este analisis identifica los
parametros y regiones que controlan la respuesta del modelo y orienta recomendaciones
para la adquisicion de datos y trabajos futuros. Los resultados de los conceptos abordados
en este Capitulo se presentan en el Capitulo 77 de resultados; se presentan los resultados

de los conceptos abordados en este capitulo.



Capitulo 4

METODOLOGIA

En este capitulo se presenta el flujo de trabajo del modelo numeérico del estado de Yu-
catan de la construccion, ejecucion y evaluacion de los modelos numéricos. El diseno del
presente capitulo garantiza reproducibilidad y trazabilidad entre los modelos, discretiza-
ciones (mallas), paquetes de MODFLOW 6 y escenarios/casos.

El flujo general incluye:

Preparacion de datos

Construccién de mallas

Implementacion en FloPy/MODFLOW 6

Ejecucion de escenarios

Evaluacion mediante métricas y controles numéricos

4.1. Flujo de trabajo reproducible

El flujo de trabajo se implementé en Python por medio de la libreria FloPy mediante
scripts organizados por malla y modelo. Para asegurar reproducibilidad se documentan los

siguientes aspectos fundamentales:

= Entorno computacional: Linux y Windows OS, Python version 3.10.0 y 3.9.18,
MODFLOW 6 version 6.6.3, FloPy version 3.9.5 y/o 3.10.0.

105
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» Organizacion de carpetas: Espacio de trabajo por caso conceptual y por malla (Véase

Apéndice |C]).
= Parametros globales: sistema de coordenadas, unidades y constantes usadas.

» Registro de configuraciones: archivos de control o diccionarios con valores por caso.

4.2. Datos de entrada y preprocesamiento

Los datos de entrada incluyen informacion topogréafica, hidrolégica/hidrogeolégica. To-
dos los datos/mapas fueron transformados al sistema de referencia del modelo EPSG/UTM
zona 16 y homogenizados en unidades. El preprocesamiento se enfocod en asegurar con-
sistencia espacial y reducir errores por geometrias invalidas, duplicados o registros incom-
pletos.

En este estudio se usaron, como minimo, los siguientes insumos:

» Topograffa: Modelo Digital de Elevaciones con resolucion de 15 [m| (Figura [4.1),
obtenido de Instituto Nacional de Estadistica y Geografia (INEGI), que define la
elevacion del estado de Yucatan, y por consecuente, es utilizado como la elevacion

de los modelos.
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Figura 4.1: Modelo Digital de Elevacion del estado de Yucatan.

» Informacion geologica: mapas geologicos de unidades/zonas del estado de Yucatén

obtenidos del Servicio Geologico Mexicano (SGM), los cuales integran cartografia
geologico-minera en escalas 1:250,000 para el analisis regional y 1:50,000 para el

detalle de unidades estratigraficas, parametrizacion y limites.

Informacion hidrogeoldgica: Para inicializar el campo inicial de cargas hidraulicas

de los modelo, se utilizaron los registros piezémetricos disponibles para el periodo

1996-2024 reportados por CONAGUA |Comision Nacional del Agua (CONAGUA)

. Este largo periodo de datos se empled exclusivamente con fines de inicia-
lizaciéon numérica de las cargas hidraulicas para las simulaciones, requerido por el
paquete Initial Conditions (IC) de MODFLOW 6, de esta manera, se obtiene un
campo regional suavizado y robusto, reduciendo la influencia de valores atipicos y
minimizando gradientes artificiales al inicio de la simulacién, ayudando al solver de

MODFLOW 6 a converger mas rapido.
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106 Condiciones Iniciales (Capa 1y 2) 16
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Figura 4.2: Cargas hidraulicas iniciales de las capas 1 y 2, para todos los modelos.

= Datos observados para calibracion: Se utilizé el conjunto de datos de niveles piezo-

métricos observados y reportados en los pozos de CONAGUA (Comision Nacional

del Agua (CONAGUA) [2026]), del periodo 2010-2024. Este intervalo se seleccio-

noé porque representa el estado hidrolégico més reciente y mejor documentado del
acuifero, reduce la mezcla de condiciones histoéricas potencialmente no comparables
(cambios en pozos, métodos de medicion, y evolucion del bombeo/uso del suelo), y
asi maximiza la consistencia temporal de las observaciones usadas como objetivos
de la calibracion. En consecuencia, el periodo 2010-2024 se considera més apropiado
para estimar parametros .*fectivos"del sistema de Yucatén bajo condiciones actuales

o mas cercanas al presente, la Figura muestra este insumo.
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Figura 4.3: 165 pozos piezométricos (puntos amarillos) de observacion en el estado de
Yucatan, CONAGUA.

» Forzamientos hidrologico (Recarga-RCH): La recarga se represent6 como recarga me-
tedrica efectiva y se estimo a partir de la precipitacion pluvial P (en [mm]|) reporta-

da por la Base de Datos Climatologica Nacional de CONAGUA (CONAGUA-SMN|

2024]). Se selecciond el periodo de 1994-2024 con el fin de capturar la variabilidad
climética interanual y obtener un forzamiento regional consistente con el alcance del
modelo. El procedimiento implementado para el procesamiento de la precipitacion y
la construccion del campo espacial de recarga fue el siguiente, se compilé la precipi-
tacion a partir de estaciones climatologicas del estado de Yucatan, y se homogenizo
el conjunto de datos para el periodo de estudio; posteriormente, la precipitacion se
interpolo espacialmente al dominio del modelo mediante un método deterministico
(IDW) para obtener un campo continuo P(§) ; en consecuencia, el campo de
precipitacion se convirti6é a recarga aplicando un coeficiente de infiltracion ¢, in-
terpretado como la fraccion de la precipitacion que efectivamente alcanza el acuifero

a escala regional, y finalmente, la recarga se transformé a unidades compatibles con

MODFLOW 6. De forma compacta:
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P(z)[mm] x 1073[m/mm] X ciny

H p—
RCH(z) 365 x 86400

[m/s] (4.1)

En este trabajo, ¢;,r se traté como parametro efectivo (y calibrable) porque integra
procesos no resueltos explicitamente a escala estatal. Considerando la heterogeneidad
hidrogeologica regional y la variabilidad de infiltracion, se utiliz6 una zonificacion
simple de recarga mediante multiplicadores por region (mRupiandg ¥ mMBrest), cOMO se

describio en ?77.

MmBRypiand, X € zona elevada
RCHfmal(X) = RCHbase(X) X (4.2)

MR est, X € resto del dominio.

El campo de recarga final (RCHfinq) se asigné a los modelos tnicamente en la
capa 1 (en la capa somera, de acuerdo con la conceptualizacion adoptada), en el
paquete RCH de MODFLOW 6 como recarga espacialmente distribuida. A escala
regional, la precipitacion es el principal origen del agua recargada. Si bien es sistemas
karsticos la recarga puede ocurrir tanto de forma difusa como concentrada (como
dolinas o cenotes), y puede existir recarga antropica local (retornos de riego o fugas
urbanas), la cuantificacion espacial y temporal de estas fuentes adicionales requiere
inventarios especificos que no estan disponibles de manera consistente a escala estatal.
Por ello, estos procesos se incorporan de manera implicita, en el término de recarga
metedrica efectiva mediante c¢;,y y la zonificacion de recarga. En consecuencia, la
recarga utilizada en los modelos se interpreta como un término efectivo que representa
el aporte neto de origen metedrico al acuifero, consistente con el nivel de detalle del

estudio y los datos disponibles, la Figura muestra la recarga anual en [mm/ano|

y en [m/s|.
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166 Recarga (Capa 1)

1600

1400

=
N
(=]
S

Norte [m]
Recarga [mmy/yr]

1000

600

T T T T T T
150000 200000 250000 300000 350000 400000
Este [m]

((a)) Recarga anual en milimetros al ano.

166 Recarga (Capa 1)
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((b)) Recarga en metros sobre segundos.

Figura 4.4: Recarga en diferentes unidades de medida, la recarga solo fue aplicada en la
capa 1 de los modelos.

» Forzamiento hidrologico (Evapotranspiracion-EVT): La evapotranspiracion se repre-
sentd como extraccion dependiente de la profundidad al nivel freatico mediante el

paquete EVT (Figura [4.5)). Para EVT, se calculé ET, (demanda atmosférica) con
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la formulacion FAO Penman-Monteith Allen et al. [1998] a partir de del conjunto
de datos atmosféricos de ERA5 (Véase Apéndice y se transformo a tasas com-
patibles con MODFLOW 6, moduladas por un factor fgw, por sus siglas en ingles,
ground-water fraction (fraccion de agua que proviene del acuifero). En conjunto,
RCH (entrada) y EVT (salida) constituyen los principales forzamientos climéticos

del modelo. El procedimiento de la construccion de este insumo se describe con mayor

rigidez en [1.2.1]
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1e6 Evapotranspiracion (Capa 1)
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((a)) Evapotranspiracion anual construida a partir de los datos de ERAS
para el estado de Yucatan, en milimetros al ano.

1e6 Evapotranspiracion (Capa 1)
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((b)) Evapotranspiracion anual construida a partir de los datos de ERAS
para el estado de Yucatan, en metros sobre segundos.

Figura 4.5: Evapotranspiracion anual del estado de Yucatan, aplicada a la capa 1 de los
modelos.

= Fronteras: se uso el archivo de tipo shapefile de la linea de costa nacional obtenido

de CONABIO (Figura , la cual posteriormente se recorté a la zona del estado de
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Yucatén, para establecer la condicion de carga constante (CHD) igual a 0 (m.s.n.m.)

en los primeros 6.3 [km| del ancho de franja costera.
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Figura 4.6: Linea de costa de la Repiblica Mexicana, CONABIO.

» Bombeo (Well-WEL): La localizacion de pozos se obtuvo a partir de una capa geo-
grafica de la Comision Nacional para el Conocimiento y Uso de la Biodiversidad
(CONABIAO), utilizada como insumo para representar la extraccion en el modelo
mediante el paquete WEL. Esta capa aporta esencialmente las coordenadas de los
puntos de extraccion y un identificador de pozo; entre otros atributos descriptivos.
Esta capa empleada no proporciona de forma completa y consistente para todos
los pozos informacion hidrogeologica/constructiva (profundidad, didmetro, interva-
los filtrantes) ni series temporales de volumen de extraccion. Es por ello que, en este
trabajo el bombeo se representé6 como un término efectivo. Cabe destacar que, la
ausencia de voliimenes por pozo puede introducir no-uniquidad en la estimaciéon de

parametros; por ello, el bombeo se interpreta como parte del balance regional.

= Mapa de densidad de poblaciéon: raster obtenido de CONABIO, utilizado junto

con el insumo de mapa de pozos, como mapa de pesos para la cantidad de bom-
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beo/extraccion de agua a partir de la densidad poblacional en el estado de Yucatan

(Figura |4.7)).
le6 Raster de densidad de poblacion (Resolucion: 15 x 15 [m])
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Figura 4.7: Réaster de densidad de poblaciéon del estado de Yucatéan.

= Anillo de cenotes: archivo shapefile de los principales cenotes identificados en Yuca-
tan, utilizado para la discretizacion y refinamiento de esta particular zona, obtenido

de |Ortiz-Aleman et al., 2025].
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1e6 Anillo de cenotes
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Figura 4.8: Shapefile de anillo de cenotes.

» Zona elevada: archivo shapefile creado a partir de el DEM (Figura , en base a

una mascara de elevaciones mayores a 40 (m.s.n.m.) del estado de Yucatén.



CAPITULO 4. METODOLOGIA 117

1e6 Zona elevada

2.40

2.35 1

2.30 A1

Norte [m]

2.25 4

2.20 4

T T T T T T T
150000 200000 250000 300000 350000 400000 450000
Este [m]

Figura 4.9: Shapefile de la zona elevada del estado de Yucatan.

» Descarga de aguas subterraneas marinas (Submarine Groundwater Discharge):Velocidades
de descarga de agua subterranea desde Yucatan hacia el Golfo de México, expresa-

das en metros por dia (m/d). Estos valores se obtuvieron mediante el uso de Radén

(**2Rn) y fueron reportados por Murgulet et al.| [2020]. La ubicacion de las mediciones

se detalla en el mapa de la Figura 4.10]
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Figura 4.10: Mapa de velocidades de descarga de agua subterranea marina, Figura obtenida

de Murgulet et al.| [2020].

4.2.1. Generacién del insumo de evapotranspiraciéon (EVT) a par-

tir de ERA5

Para estimar la evapotranspiracion potencial de referencia (ET) se utilizaron datos de

re-anélisis ERA5 en formato NetCDF. Se descargaron series temporales para el periodo

1996-2024 y se recortaron espacialmente al dominio del estado de Yucatan. El procesa-

miento se realizo en Python, utilizando lectura y manipulaciéon de NetCDF mediante las
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librerias xarray, y riozarray en sus versiones 2025.01.0 y 0.21.0, respectivamente [xarray

Developers|, 2026| y |rioxarray Developers, 2026].

Variables de entrada La ETj se calculd con la formulacion FAO Penman-Monteith .
Por ello se emplearon variables meteorologicas seleccionadas, compatibles con dicha for-

mulaciéon. De ERAD se usaron las siguientes variables:

Temperatura del aire a 2 m.

Temperatura de punto de rocio a 2 m.

Componente zonal del viento a 10 m.

» Componente meridional del viento a 10 m.

Radiacion neta solar de onda corta en superficie, acumulada.

Radiacion neta térmica de onda larga en superficie, acumulada.

Fundamento de la formulacion FAO Penman—Monteith. La evapotranspiracién
potencial de referencia ETj representa la demanda atmosférica de agua para una superficie
de referencia (cultivo estandar tipo pasto bien regado), y se utiliza como base para esti-
mar flujos de evapotranspiracion bajo diferentes coberturas y condiciones. La formulaciéon
FAO Penman—Monteith combina: (i) un término radiativo (energia disponible en super-
ficie) y (ii) un término aerodinamico (capacidad de la atmosfera para remover vapor),
incorporando explicitamente temperatura, humedad y viento.

A escala diaria, ETj se expresa como:

0.408 A (R, — G) + v 722 uy (e — €q)

_ T4273
0 A+~ (1+0.34uy) ’

(4.3)

donde ETj se obtiene tipicamente en mmd—!; A es la pendiente de la curva de presion
de vapor de saturaciéon (kPa°C™!); R, es la radiacién neta en superficie (MJm=2d™!); G
es el flujo de calor al suelo (MJm™2d!); v es la constante psicrométrica (kPa°C™!); T es
la temperatura media diaria a 2 m (°C); uy es la velocidad del viento a 2 m (ms™1); e, es

la presion de vapor de saturacion y e, la presion de vapor real (kPa).
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Conversion de variables ERA5 a términos Penman—Monteith. Las variables de

ERA5 utilizadas permiten construir cada término de la ecuacion (Apéndice [B):
» Temperatura 7 a partir de temperatura a 2 m (conversion de Kelvin a °C si
aplica).
» Humedad (déficit de presion de vapor e; — ¢,):

e ¢, se calcula con T (por ejemplo mediante expresiones estandar tipo Tetens).

e ¢, se estima a partir de la temperatura de punto de rocio a 2 m, que aproxima

el estado real de humedad.

= Viento us: ERADS provee componentes zonal y meridional a 10 m; se calcula la

magnitud uyg = Vu? 4+ v? y se ajusta a 2 m mediante un perfil logaritmico estandar:

4.87

. 44
In(67.8 - 10 — 5.42) (44)

U2 = U10

» Radiacién neta R, : se obtiene como la suma de radiaciéon neta de onda corta y onda
larga. En ERAD, estas variables suelen estar acumuladas (energia por area); por
ello se convierten a flujo diario dividiendo por el intervalo temporal y convirtiendo

unidades:

Jm™? = MJm2 (x107°%). (4.5)

» Flujo de calor del suelo G: para escala diaria y anélisis promedio (o series diarias

en régimen cuasi-estacionario), se suele aproximar G & 0 en comparacion con R,.

Salida final para MODFLOW 6. El resultado de Penman—Monteith es un campo
espacial de ETj. Este insumo se transformé a unidades compatibles con el paquete EVT
de MODFLOW 6 ([m/s|), y posteriormente se modulé mediante parametros de calibracion
mediante la fraccion efectiva asociada a disponibilidad de agua subterranea en la zona
elevada y en el resto del dominio, manteniendo consistencia dimensional durante todo el

flujo de procesamiento.
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Preprocesamiento y conversiones de unidades. Se homogenizaron unidades antes
del célculo. La temperatura se convirti6 de Kelvin a °C. La presion se convirtio de Pa
a kPa. La velocidad del viento se calculd a partir de las componentes zonal y meridonal
y se ajusto a 2 m de altura cuando fue necesario, para mantener consistencia con FAO

Penman-Monteith. La variables radiativas de ERA5 se manejan como energia acumulada;

MJ
m2-day

por ello se integraron temporalmente y se convirtieron a para el calculo diario.

Calculo de radiacién neta y nota sobre radiacion de cielo despejado. La formu-
lacion FAO Penman-Monteith requiere radiacion neta (R,,) como forzamiento energético
principal. En este trabajo se utilizo radiacién neta en superficie proveniente de ERA5 (ra-
diacion neta de onda corta y radiacion neta de onda larga). Con esta eleccion, la radiacion
de cielo despejado no fue estrictamente necesaria, ya que en FAO-56 esta variable se usa
principalmente para estimar nubosidad y ajustar la radiacion de onda larga cuando R,, no
se dispone de forma directa. En términos practicos, usar R,, de ERA5 reduce incertidumbre

asociada a parametrizaciones de nubosidad a partir de radiaciéon entrante.

Integraciéon con el paquete EVT de MODFLOW 6. El paquete EVT representa
la extraccion de agua subterranea por evapotranspiraciéon mediante una tasa maxima en
superficie (ET,,,,) que disminuye conforme desciende la carga hidraulica hasta anularse
a una profundidad de extinciéon. Como ya se menciond previamente, en este trabajo se
utiliz6 ETy como aproximacion a la demanda atmosférica y se convirtié a unidades de
metros por dia [m/d| para definir un campo espacialmente distribuido de ET,,,,., modulado
mediante el pardmetro fgw, correspondiente al factor de fraccion de agua subterranea. La
profundidad de extincion se defini6é como constante, con valor exdp=2 |m|, por lo reportado
en la literatura (Gonzalez-Herrera et al. [2002], Bauer-Gottwein et al.| [2011]), interpretada
como una profundidad efectiva asociada a la zona de suelo activo a escala regional. Bajo
esta conceptualizacion, la respuesta de EVT en MODFLOW 6 es lineal entre la superficie
de referencia (surf) y la profundidad de extincion (exdp). La tasa extraida ET(h) se

calcula como:
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(
ET vax, h > surf
ET(h) = ETméxh_(SZ;;d;”dp), surf — exdp < h < surf (4.6)
0, h < surf — exdp

\

donde h es la carga hidraulica simulada. En consecuencia, cuando el nivel freatico
se encuentra cerca de la superficie, el modelo permite una extracciéon cercana a ET,,q.;
conforme el nivel freatico desciende, la extraccion disminuye linealmente hasta cero al
rebasar la profundidad de extincion. La eleccion de exdp constante es una simplificacion

consistente con la escala regional y la disponibilidad de datos.

4.2.2. Interpolacién espacial de variables mediante IDW.

Algunas variables de entrada del modelo se encontraban disponibles como datos pun-
tuales (estaciones, pozos o puntos de muestreo). Para la creacion de paquetes como IC,
RCH, WEL, etc., y la integracion de las mismas al flujo de trabajo del modelo numérico
fue necesario generar superficies continuas en formato raster. En este estudio se utilizo el
método de interpolacion Inverse Distance Weighting (IDW) por su implementacion direc-
ta, bajo costo computacional y por que produce superficies suaves consistentes con una

aproximacion regional.

Fundamentos del método. El metdédo IDW estima el valor de una variable z en una
ubicacion xy como un promedio ponderado de valores medidos z; en ubicaciones x; cercanas.
Los pesos dependen de la distancia y se definen de forma inversamente proporcional. La

estimacion se aproxima como:

S w7)
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donde d(zg, x;) es la distancia entre el punto objetivo y el punto i, y p es el parametro
de potencia que controla la influencia relativa de los datos cercanos. Valores mayores de p

incrementan la influencia de puntos proximos y reducen el efecto de puntos lejanos.

Aplicacion en este trabajo. La interpolacion IDW se aplicd para generar superficies
raster de las cargas hidraulicas iniciales (Figura , y los forzamiento hidrologicos, (re-
carga, , a partir de los datos compilados y procesados. Las condiciones iniciales para
todas las simulaciones se muestran en la Figura[4.2] La recarga (RCH) se represento como
recarga meteorica efectiva, estimada a partir de la precipitacion (1996-2024) y un coeficien-
te de infiltracién ¢,y variable dependiendo la zona. Esto se debe a que, a escala regional,
la fuente dominante de recarga de agua dulce es el aporte atmosférico (precipitacion),
mientras que otros aportes potenciales, como la recarga antropica o recarga concentrada,
carecen de informacion espacial y temporal consistente a nivel estatal. Por lo tanto, dichos
procesos no se modelaron como fuentes independientes, sino que su efecto se integra de ma-
nera implicita dentro del término efectivo de recarga mediante la calibracion /zonificacion
de ¢;ns y los multiplicadores de recarga. Se reconoce que la recarga en sistemas karsticos
puede incluir componentes difusas y concentradas; sin embargo, para un modelo regional
con discretizacion equivalente porosa, ambos componentes se representan mediante una

recarga meteodrica efectiva calibrable.

Seleccion de parametros y verificacion. La eleccion del parametro de potencia p y
del criterio de vecindad del algoritmo IDW, se bas6 en pruebas generando mapas raster
de las superficies a representar (cargas hidraulicas iniciales y recarga). Como verificacion,
se inspecciond el patron espacial resultante y se verifico que los valores interpolados se
mantuvieran dentro de rangos fisicos reportados (Bauer-Gottwein et al.| [2011], (Gonzélez-

Herrera et al.| [2002]).

Limitaciones. IDW es un método deterministico y no cuantifica incertidumbre de forma
explicita. El método puede ser sensible a la distribucion espacial de puntos (aglomeracion)
y puede presentar efectos de borde donde la densidad de datos disminuye. Por esta razon,

los réaster derivados por IDW se interpretan como aproximaciones regionales consistentes
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con la escala del modelo, y su influencia se evaltia posteriormente mediante analisis de

sensibilidad.

4.3. Estrategia de calibraciéon y sensibilidad

De manera general, como se coment6 en el Capitulo se sigui6 la siguiente estrategia

de calibracion y pruebas de sensibilidad:
» Calibraciones automaticas mediante PEST++ (mé6dulo pestpp-glm).

= Analisis de sensibilidad local y global para cuantificar la influencia de los pardmetros
sobre el error del ajuste (RMSE) y, sobre restricciones de descarga costera (SGD:

Submarine Groundwater Discharge).

Los parametros (multiplicadores) calibrados son los comentados previamente en el an-

terior capitulo:

» Conductividad hidraulica por zonas (mK): anillo de cenotes, zona elavada, resto

del dominio (zona plana).

» Recarga efectiva (mRCH): factor multiplicativo del coeficiente de infiltracion c¢;,, s en
zona de menor infiltracién (zona elevada) y resto del dominio, pardmetros denomi-

nados como, MmBRypiana Y MPyest, respectivamente.

» Evapotranspiracion efectiva (mEVT): coeficientes de fraccion de agua subterranea
fgw como factor multiplicativo en zonas de menor fracciéon de agua subterrénea
(zona elevada) y el resto del dominio, parametros definidos como, mEV T, piana ¥

mEV T,cs, respectivamente.

4.3.1. Definicién del problema de calibraciéon

Como se describioé previamente (Capitulo [3)), se consideraron cuatro formulaciones con-

ceptuales (Casos A, B, C y D), cada caso con cuatro discretizaciones distintas, malla
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estructurada, triangular, Voronoi y quadtree. Para aislar la incertidumbre nu-
meérica por discretizacion, cada caso se calibr6 en una malla de referencia (quadtree),
posteriormente con los parametros calibrados, se transfirieron sus valores a las deméas ma-
llas sin re-calibrar para asi, evaluar la independencia a la discretizacion numérica y la
consistencia de los resultados. De forma complementaria, se compararon los resultados de
los cuatro casos en la misma malla para evaluar la incertidumbre conceptual.

El primer experimento (E1) utilizé el conjunto de observaciones de los valores de ni-
veles piezométricos registrados en N = 135 pozos de CONAGUA. En el segundo ex-
perimento complementario (E2), se incorpord informacion de descarga subterranea al
mar (SGD) como restriccion suave.

El disenio experimental estuvo basado en los dos experimentos E1 y E2 (El: cargas
hidraulicas y E2: cargas hidraulicas + SGD), con ello se realizarén dos configuraciones de

calibracion y analisis de sensibilidad:

1. E1: se ajusto el grupo de observaciones head (niveles piezométricos) como tunica
fuente de informacion. Esta configuracion se aplicd sistematicamente a todos los

casos conceptuales y mallas para establecer una linea base comparable.

2. E2: este ajuste multi-objetivo incorpora al grupo SGD que representa la descarga de
agua subterranea submarina segmentada a lo largo de la costa, para aumentar la
sensibilidad /identificabilidad de los pardmetros de interés. Para evitar que el grupo
SGD dominara la funciéon objetivo (ajuste de error) en este experimento, los valores
del grupo SGD se normalizarén y sus pesos se escalaron para que su contribucion
al ajuste de error entre los datos observados y simulados fuera del mismo orden de

magnitud que la del grupo head.

La ventaja practica de calibrar multiplicadores de los pardmetros, sobre utilizar va-
lores absolutos, es que los multiplicadores son adimensionales y permiten imponer res-
tricciones fisicas de rangos relativos, mientras que los valores base/absolutos mantienen
el contraste espacial del modelo durante y después de la calibracion. La mayoria de los
parametros hidraulicos empleados, estrictamente son positivos, es por ello que se utilizo

una transformacion logaritmica (partrans = log). A cada parametro se le impusieron
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limites inferiores/superiores (parlbnd,parubnd), coherentes con los rangos hidrogeologicos

esperados en la literatura, y el modelo base empleado.

4.3.2. Meétricas y criterios de ajuste

El ajuste del error entre los datos observados y los datos simulados para los experimen-
tos E1 y E2, se cuantifico mediante las principales métricas de error, RMSE, MAE, sesgo
(bias) y percentiles del error absoluto, para evaluar sobreestimaciones o subestimaciones
promedio.

Ademas, se evaluo6:
» Mapa de residuales (r; = h{"™ — h$%®) para identificar sesgos regionales.
= (Cierre de balance hidrico como control complementario.

El RMSE se calcul6 como:

N
_ sim obs
RMSE = | — Z (dsm — d (4.9)

i=1

La calibraciéon se detuvo cuando se cumplierén las siguientes condiciones:
» La mejora de RMSE/MAE fue marginal entre iteraciones sucesivas.
= Kl patron espacial de residuales dejé de mostrar sesgos regionales fuertes.

= El balance hidrico se mantuvo estable y fisicamente consistentes.

4.3.3. Restriccion de descarga subterranea al mar (SGD)

Se describe a detalle como fue la construccion de los datos simulados del grupo SGD
utilizados como una restriccion suave, al implementarse con el grupo head para calibracion.
La linea de costa se dividio en segmentos a lo largo de la costa Norte de Yucatan (Figura
[1.11), a cada segmento se le asign6 un valor de descarga de agua subterranea marina, este
valor asignado, corresponde al valor central de los reportados (Murgulet et al.|[2020]) y se

asoci6 un valor de incertidumbre como peso. El proceso de creaciéon de los segmentos y los
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puntos y su asignacion de valores de descarga, son coherentes con el muestreo reportado

en la literatura (valores de SGD reportados en [m/d]).
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Figura 4.11: Mapa de los puntos centrales observados de SGD que fueron calculados en
cada segmento de linea de costa del estado de Yucatéan.

De flujo volimetrico a flujo superficial Dado que los modelos implementan la con-
dicion de CHD (Constant-HeaD) en el margen costero, se estimé la descarga subterréanea
como un flujo neto hacfa CHD. Para cada segmento j se sumé el caudal volimetrico Q;

[m?/s] y se convirtio a flujo superficial s; [m/s] o [m/d] usando un area efectiva:

_ 9

oA=L (4.10)

Sj
donde L; es la longitud del segmento y W, un ancho transversal representativo (parametro
geométrico). En la implementacion se usé un valor inicial W, constante cuando no se

disponia de informaciéon local.

Normalizacién y balance de aportes a la funcién objetivo & Para evitar que
SGD domine el resultado del ajuste de la funcion objetivo (ajuste entre datos observados
y simulados) por diferencias de escala entre variables, se aplico una normalizacion. La

normalizacion consistié en dividir valores observados y simulados por un factor comtun F
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y se re escalaron pesos para lograr magnitudes comparables de ®peaq Y Psga. Esto permitio

dos experimentos:

1. SGD como restricciéon suave: @ .4 contribuye un porcentaje pequefio (pero no

nulo) del total a ®.

2. SGD como restriccion dominante: se incrementé el peso del grupo SGD para
que P4 controle el ajuste de la funcién objetivo y asi, sea ttil para explorar si existe

una mayor identificabilidad de estos pardmetros costeros.

4.3.4. Prueba de independencia de malla

La independencia respecto a la discretizacion se evalué6 mediante un experimento de
transferencia de pardmetros entre mallas. Para cada caso conceptual (A-D) se realizo
una calibracién automatica tnicamente en la malla de referencia (quadtree), ajustando
multiplicadores de pardmetros zonales (conductividad hidraulica por capa y region, recarga
y evapotranspiracion). Posteriormente, los multiplicadores calibrados se transformaron a
valores absolutos aplicandolos sobre los campos base del modelo (por ejemplo, K =
Kpase - mK, RCHaps = RCHpase - mR, EVT s = EVThase - mFGW). Con ello se obtiene un
conjunto de pardmetros fisicos absolutos consistentes, que pueden aplicarse en cualquier
discretizacion.

Con los pardametros absolutos del caso calibrado en la malla de referencia, el mismo
caso conceptual se re-ejecutd en las demés mallas sin ser recalibradas. El procedimiento

general fue:

1. Calibracion en malla de referencia: calibrar el caso conceptual en la malla

quadtree para estimar los multiplicadores 6ptimos de parametros.

2. Transferencia de parametros: convertir valores multiplicadores a valores absolu-
tos y aplicar esos mismos parametros al caso conceptual equivalente en las mallas

estructurada, triangular y Voronoi (sin re-calibrar).

3. Comparacion entre mallas: evaluar consistencia mediante (i) métricas de ajuste

(RMSE, MAE y sesgo), (ii) mapas de cargas hidraulicas simuladas y diferencias de
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cargas Ah en los puntos de observacion, respecto a la malla de referencia, y (iii)
términos del balance hidrico, entradas y salidas del flujo de agua (p. ej., RCH_IN,
EVT_ OUT, CHD OUT, y error de cierre de balance).

Este diseno separa explicitamente el efecto numérico asociado a la discretizacion (geo-
metria, conectividad y tamano de celda) del efecto conceptual (formulacion del caso A-D),
ya que mantiene constante la fisica (mismos parametros) y evaltia inicamente la variacion

inducida por la malla.

4.3.5. Prueba de sensibilidad local (derivadas, CSS, leverage)

La sensibilidad local se evalué a partir del Jacobiano calculado por pestpp-glm. Para

ello se reportaron:

= Composite Scaled Sensitivities CSS: resumen por parametro de la sensibilidad

del conjunto de observaciones.

= Correlaciéon entre parametros: diagnostico de no-identificabilidad y equifinali-

dad.

» Leverage por observacion: identificaciéon de pozos/segmentos que dominan el

ajuste.

Para el experimento de sensibilidad que usa los grupos head+sgd, se reporta el CSS total y
también el CSS por grupo, utilizando el subconjunto de observaciones de cada grupo, de
esta manera se puede distinguir qué parametros controlan el ajuste de cargas hidraulicas

y cuales controlan la descarga costera.

4.3.6. Prueba de sensibilidad global (Morris y Sobol)

La sensibilidad global se desarroll6 en dos etapas:

1. Morris (screening): se generaron diferentes trayectorias en el espacio de los paré-

metros dentro de limites establecidos para cada uno de ellos, se ejecutd para cada
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muestra y se obtiene su influencia global p* y su no-linealidad/interacciones entre

parametros o.

2. Sobol (descomposicion de varianza): se aplicd solo a un subconjunto de parametros

influyentes obtenidos con Morris, estimando indices de primer orden (S;) y total

(St).



Capitulo 5

RESULTADOS Y DISCUSION

La herramienta MODFLOW 6 es tan 1util y confiable como lo sean los datos introdu-
cidos y la interpretacién que el usuario haga de ellos; un modelo calibrado y verificado
proporciona un valioso marco para entender el sistema y explorar escenarios, ya sea en es-
tado estacionario o transitorio, pero siempre debe usarse con juicio critico y considerando
las limitaciones inherentes a las simplificaciones realizadas.

Este capitulo presenta los resultados de los modelos numéricos de flujo de agua subte-
rranea para el acuifero karstico del estado de Yucatan. Los resultados estan organizados de
manera que separan: calidad numérica de las simulaciones, comparacion entre discretiza-
ciones espaciales (DIS, DISV y DISU), y la respuesta del sistema ante diferentes escenarios

hidrogeologicos (Casos A-D).

5.1. Verificaciébn numérica y consistencia de las simula-
ciones

Se verifico la calidad numérica de todas las simulaciones realizadas, antes de interpre-
tar cualquier patron hidrogeologico. Para cada combinacion (malla X caso), se evaluaron

tres controles principales:

» Convergencia del solver (IMS): que el problema se resolviera en tiempo finito

sin divergencias.

131
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= Nimero de iteraciones: requeridas para alcanzar los criterios de convergencia

establecidos.

» Cierre del balance hidrico (consistencia de masa): medido como el error

porcentual reportado en los archivos de salida.

En términos generales, los modelos finales muestran una buena estabilidad numeéri-
ca. Sin embargo, al inicio, antes de llegar a estos resultados finales se presentarén una serie
de probleméticas, los principales retos se presentaron de forma localizada, sobretodo en
la porcion sur del dominio, en la region asociada la zona elevada de la Sierra de Ticul, y en
menor medida a la zona costera, donde los gradientes y la transiciéon de condiciones hidro-
geologicas tienden a producir mayor una rigidez numérica. Es por ello que se exploré una
serie de experimentos con distintos aspectos como el nivel de discretizacion de cada zona
de refinamiento, el aumento o disminucién del area de estas zonas, por mencionar algunos,
también se emple6 experimentos con herramientas solucionadoras del moédelo numérico
como under-relazation y experimentos con la discretizaciéon horizontal y vertical, hasta
llegar a solucionar el problema mediante la discretizacion vertical utilizada, sin necesidad
de emplear algun solucionador numérico que solo ayudaba a converger al solucionador,
mas no se resolvia en si, el acuifero, como se explico en

Una vez resueltas las dificultades, las simulaciones lograron convergencia satisfac-
toria y mantuvieron un cierre de balance de masa aceptable. En la practica, el
suavizado consisti6 en evitar saltos celda-a-celda excesivos mediante una transicion mas
gradual en una franja corta (de pocas celdas), el término suavizado hace referencia a que a
un ajuste numérico local para mejorar la estabilidad del solver en celdas donde se presenta-
ban discontinuidades fuertes a escala de celda (p. ej., transiciones abruptas de propiedades
entre zonas o celdas cercanas a condiciones de frontera) . Este procedimiento se aplico
tnicamente con fines de robustez numérica y no altera el modelo conceptual regional, sino
la representacion discreta en celdas localizadas.

La Tabla resume los indicadores de control numérico por discretizaciéon para todos
los casos conceptuales. En todos los casos, se obtuvo convergencia y el error porcentual

del balance se mantuvo por debajo de 0.01 %, lo cual indica que las diferencias entre
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las entradas y salidas netas del sistema son despreciables a la escala del experimento nu-
meérico y que las comparaciones posteriores entre mallas/casos se realizan sobre soluciones

numéricamente consistentes.

Tabla 5.1: Resumen de control numérico por discretizacion.

Malla Casos Convergi6 Iteraciones (max) Error balance (%)
DIS A-D Si ~ 70 — 130 <0.01 %
DISV (triangular) A-D Si ~ 70 — 120 <0.01 %
DISV (Voronoi) ~ A-D Si ~ 80 — 160 <0.01%
DISU (quadtree)  A-D Si ~ 80 — 200 <0.01%

5.2. Resultados de los casos A/B/C/D: consistencia e
independencia de discretizacién

En esta seccion se presentan las respuestas simuladas de cada modelo conceptual (ca-
sos A-D) frente a las diferentes discretizaciones empleadas. Los objetivos por cada caso
conceptual son, verificar que el patron regional de cargas hidraulicas y de gradientes sean
coherentes con el marco conceptual hidrogeoldgico del estado de Yucatan, y que la solu-
cion obtenida sea lo mas robusta posible respecto a la geometria y conectividades de las
malla, es decir, que la discretizaciéon no introduzca artefactos que modifiquen de manera
sustantiva la interpretacion hidrogeoldgica de los resultados.

Para cada caso conceptual se muestran las cargas hidraulicas simuladas en la capa
somera y profunda de los modelos, capas 1 y 2, respectivamente, para las cuatro discreti-
zaciones.

En términos generales, los resultados de cada simulacién muestran que si, la discretiza-
cion (resolucion) es un factor que influye en el resultado con al menos un desplazamiento
méaximo de 1 metro en las cargas hidraulicas simuladas, sobre todo, este problema se pre-
sent6 mayormente en el caso de la malla estructurada, més, sin embargo, se manejo este
dilema para que cada caso conceptual tuvieran resoluciones lo mas similares posibles entre

mallas, consiguiendo asi que el patrén regional de cargas hidraulicas simulado se
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conservara en cada discretizacion de cada caso conceptual. Las diferencias més notorias
tienden a concentrarse en zonas donde el gradiente hidraulico es mas marcado (zonas de
refinamiento) y/o donde la malla cambia su conectividad local (como en zonas de transi-
cion costa/interior). Sin embargo, a escala regional, las cuatro discretizaciones reproducen
estructuras de carga hidraulica comparables, lo cual sugiere que el comportamiento global
del sistema esté controlado principalmente por el esquema conceptual (casos A-D) y por la
discretizacion (resolucion). Para verificar si existe o no la independencia a la discretizacion,
se compararon los valores de cargas hidraulicas simuladas en los puntos donde se ubican
los pozos piezométricos de CONAGUA, ademas del calculo de los residuales entre la malla

quadtree (malla de referencia) y la demés mallas para cada conceptual.

5.2.1. Cargas hidraulicas simuladas iniciales por caso conceptual
y discretizacion

A continuaciéon se muestran los resultados de las simulaciones iniciales de cada caso
conceptual, utilizando los valores de conductividad hidraulicas descritos en 3.3 y
[3.5] Los valores de carga hidraulicas simuladas para cada Caso A, B, C'y D, son consistentes
con modelos similares reportados en otros estudios (Gonzalez-Herrera et al.| [2002], Bauer-
Gottwein et al.| [2011].

Las Figuras y muestran los resultados del Caso A (caso homogéneo) en capas
1 y 2, respectivamente. Este caso representa un escenario en donde el campo de cargas
responde de forma suave a los forzamientos regionales y a la frontera con la costa, generando
un gradiente consistente que disminuye de 4 [m.s.n.m| desde el interior hacia la costa a 0
[m.s.n.m.], tanto en la capa 1 como la capa 2. La comparacion cualitativa entre mallas,
indica que, aunque la textura espacial de la soluciéon cambia con el tamano/forma de la
celda, para el Caso A, no se altera el patron regional que domina, lo cual indica la

consistencia numérica entre discretizaciones.
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Cargas hidraulicas simuladas - Capa 1

1e6 Caso A - Malla estructurada Cargas hidraulicas simuladas - Capa 1
1e6 Caso A - Malla Triangular
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((a)) Malla estructurada, caso A, capa 1. ((b)) Malla triangular, caso A, capa 1.
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((c)) Malla Voronoi, caso A, capa 1. ((d)) Malla quadtree, caso A, capa 1.

Figura 5.1: Cargas hidraulicas simuladas del caso A en todas las mallas, capa 1.
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Cargas hidraulicas simuladas - Capa 2

1e6 Caso A - Malla estructurada Cargas hidraulicas simuladas - Capa 2
1e6 Caso A - Malla Triangular
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((c)) Malla Voronoi, caso A, capa 2. ((d)) Malla quadtree, caso A, capa 2.

Figura 5.2: Cargas hidraulicas simuladas del caso A en todas las mallas, capa 2.

En el caso B (Figuras y , se introduce una zonificaciéon hidraulica que hace
énfasis en la region asociada al anillo de cenotes. En este escenario se observa que la
solucion mantiene un patrén regional similar entre mallas, con una variaciéon muy pequena,
por lo que se presenta estabilidad numeérica. Esta similitud de las respuestas entre las
discretizaciones sugiere que el efecto de la region del anillo de cenotes es un rasgo del

modelo conceptual y no un artefacto de malla.
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Cargas hidraulicas simuladas - Capa 1

1e6 Caso B - Malla estructurada Cargas hidraulicas simuladas - Capa 1
1e6 Caso B - Malla Triangular
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((a)) Malla estructurada, caso B, capa 1. ((b)) Malla triangular, caso B, capa 1.
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((c)) Malla Voronoi, caso B, capa 1. ((d)) Malla quadtree, caso B, capa 1.

Figura 5.3: Cargas hidraulicas simuladas del caso B en todas las mallas, capa 1.
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Cargas hidraulicas simuladas - Capa 2
1e6 Caso B - Malla estructurada Cargas hidraulicas simuladas - Capa 2
1e6 Caso B - Malla Triangular
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((c)) Malla Voronoi, caso B, capa 2. ((d)) Malla quadtree, caso B, capa 2.

Figura 5.4: Cargas hidraulicas simuladas del caso B en todas las mallas, capa 2.

El caso C (Figuras y |5.6)) incorpora un refinamiento en la region elevada del estado
de Yucatén (zona alta asociada a la Sierra de Ticul). En este tipo de escenario, es esperable
que la solucion sea mas sensible a la forma en que cada malla representa los gradientes
fuertes o transiciones abruptas entre el refinamiento de las celdas. Aun asi, los mapas
muestran que el comportamiento global es consistente entre si: los maximos regionales de
carga de 8 [m.s.n.m.| se mantienen en posiciones comparables y la direccion general del
gradiente se conserva entre las discretizaciones, con diferencias espaciales asociadas a las

resoluciones locales, para ambas capas, 1 y 2.
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Cargas hidraulicas simuladas - Capa 1
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Figura 5.5: Cargas hidraulicas simuladas del caso C en todas las mallas, capa 1.
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Cargas hidraulicas simuladas - Capa 2

106 Caso C - Malla estructurada Cargas hidraulicas simuladas - Capa 2
1e6 Caso C - Malla Triangular
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((c)) Malla Voronoi, caso C, capa 2. ((d)) Malla quadtree, caso C, capa 2.

Figura 5.6: Cargas hidraulicas simuladas del caso C en todas las mallas, capa 2.

Finalmente, el caso D (Figurasy 5.8]) combina los efectos y refinamientos principales
de los casos anteriores, representando el escenario conceptual mas completo del conjunto.
Se observa consistencia entre discretizaciones, esto es realmente relevante, ya que implica
que, incluso bajo una zonificacion més compleja (mayor heterogeneidad efectiva), el pa-
tron regional de cargas simuladas permanece estable al variar la discretizacion. En otras
palabras, los cambios de malla no cambian la hidrologia de los resultados, sino tinicamente

el nivel de detalle geométrico con que se representa.
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Cargas hidraulicas simuladas - Capa 1

106 Caso D - Malla Triangular
Cargas hidraulicas simuladas - Capa 1 a
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((¢)) Malla Voronoi, caso D, capa 1. ((d)) Malla quadtree, caso D, capa 1.

Figura 5.7: Cargas hidraulicas simuladas del caso D en todas las mallas, capa 1.
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Cargas hidraulicas simuladas - Capa 2

106 Caso D - Malla Triangular
Cargas hidraulicas simuladas - Capa 2 a
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Figura 5.8: Cargas hidraulicas simuladas del caso D en todas las mallas, capa 2.

5.2.2. Vectores especificos de descarga por Caso y discretizacion

Una parte muy importante para la verificacion de la coherencia de los modelos es el
analisis cualitativo del flujo de agua del agua a través del estado, posterior al computo y
analisis del campo de cargas hidraulicas inicial, se analizaron los vectores especificos de
descarga (q) en cada malla para cada caso conceptual, debido a que son una parte muy

importante para la verificaciéon de la coherencia de los modelos con respecto al acuifero de

Yucatan Bauer-Gottwein et al.| [2011].
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Estos vectores sintetizan el patron de flujo regional y permiten verificar la coherencia
hidrodinamica de los resultados obtenidos con los resultados reportados en varios estudios
Bauer-Gottwein et al. [2011], |(Gondwe et al.| [2010], Gonzalez-Herrera et al.| [2002], Marin
et al.| [2000]: un modelo puede reproducir cargas 'razonables’ pero puede fallar en el patron
de flujo si la conectividad numérica o la discretizacion introducen rutas preferenciales
artificiales o fueras de lugar con respecto al caso de estudio. Los vectores de descarga
obtenidos son consistentes entre cada malla y cada caso, y sobre todo son coherentes con
el flujo reportado en la literatura Gondwe et al.| [2010], Bauer-Gottwein et al.| [2011].

Las Figuras muestran los vectores del Caso A; las Figuras los del Caso B;las Figuras los
del Caso C; y las Figuras[5.15]y [5.16]los del Caso D, para las capas 1 y 2, respectivamente.

Los vectores de descarga muestran y verifican que el flujo sigue las direcciones impues-
tas por el gradiente regional, ques es del interior, especificamente desde la zona elevada
hacia la costa, con una intensificacion local donde los gradientes aumentan (zonas de re-
finamiento y bordes del estado). Como es de esperarse, la representacion de los vectores
especificos de descarga puede llegar a ser afectado por la geometria de las celdas (densidad
de celdas, orientacion de aristas, conectividad), por lo que pequenas diferencias en mag-
nitud y ’suavidad’ visual entre mallas no implica necesariamente discrepancia fisicas, sino
diferencias en resolucion y discretizacion, més sin embargo, los resultados cualitativos mos-
trados en las figuras demuestran que existe un patréon de flujo consistente entre cada Caso
y sus discretizaciones, es decir, la estructura regional de direcciones de flujo se conserva y
es coherente con el campo de cargas hidraulicas del estado de Yucatéan reportado.

Los vectores de las capas 1 y 2 para el Caso A (Figuras y concuerdan con el
comportamiento esperado: el flujo se dirige desde las zonas elevadas del interior hacia la

costa, concentrandose ademas en los limites estatales
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Vectores especificos de descarga - Capa 1 Vectores especificos de descarga - Capa 1
1e6 Caso A - Malla estructurada 166 Caso A - Malla Triangular
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((a)) Vectores especificos de descarga del caso A ((b)) Vectores especificos de descarga del caso A

en malla estructurada, capa 1. en malla triangular, capa 1.
Vectores especificos de descarga - Capa 1 Vectores especificos de descarga - Capa 1
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((c)) Vectores especificos de descarga del caso A ((d)) Vectores especificos de descarga del caso A
en malla Voronoi, capa 1. en malla quadtree, capa 1.

Figura 5.9: Vectores especificos de descarga del caso A en todas las mallas, capa 1.
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Vectores especificos de descarga - Capa 2 Vectores especificos de descarga - Capa 2
1e6 Caso A - Malla estructurada 166 Caso A - Malla Triangular
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((a)) Vectores especificos de descarga del caso A ((b)) Vectores especificos de descarga del caso A

en malla estructurada, capa 2. en malla triangular, capa 2.
Vectores especificos de descarga - Capa 2 Vectores especificos de descarga - Capa 2
166 Caso A - Malla Voronoi 1e6 Caso A - Malla quadtree
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((c)) Vectores especificos de descarga del caso A ((d)) Vectores especificos de descarga del caso A
en malla Voronoi, capa 2. en malla quadtree, capa 2.

Figura 5.10: Vectores especificos de descarga del caso A en todas las mallas, capa 2.

Los vectores del Caso B de las capas 1 y 2, (Figuras y , respectivamente,
muestran el flujo desde las zonas elevadas del interior hacia la costa, con una notable
concentracion en los limites estatales. Destaca especialmente la region del Anillo de Ceno-
tes, cuyo comportamiento es consistente con la literatura: este actia como un canalizador

preferencial que dirige el flujo de agua hacia su descarga en el mar.
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Vectores especificos de descarga - Capa 1
1e6 Caso B - Malla estructurada

Vectores especificos de descarga - Capa 1
1e6 Caso B - Malla Triangular
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((a)) Vectores especificos de descarga del caso B ((b)) Vectores especificos de descarga del caso B

en malla estructurada, capa 1. en malla triangular, capa 1.
Vectores especificos de descarga - Capa 1 Vectores especificos de descarga - Capa 1
1e6 Caso B - Malla Voronoi 106 Caso B - Malla quadtree
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((c)) Vectores especificos de descarga del caso B ((d)) Vectores especificos de descarga del caso B
en malla Voronoi, capa 1. en malla quadtree, capa 1.

Figura 5.11: Vectores especificos de descarga del caso B en todas las mallas, capa 1.
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Vectores especificos de descarga - Capa 2
1e6 Caso B - Malla estructurada

Vectores especificos de descarga - Capa 2
1e6 Caso B - Malla Triangular
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((a)) Vectores especificos de descarga del caso B ((b)) Vectores especificos de descarga del caso B

en malla estructurada, capa 2. en malla triangular, capa 2.
Vectores especificos de descarga - Capa 2 Vectores especificos de descarga - Capa 2
1e6 Caso B - Malla Voronoi 106 Caso B - Malla quadtree
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((c)) Vectores especificos de descarga del caso B ((d)) Vectores especificos de descarga del caso B
en malla Voronoi, capa 2. en malla quadtree, capa 2.

Figura 5.12: Vectores especificos de descarga del caso B en todas las mallas, capa 2.

Para el Caso C, los vectores en las capas 1 y 2 (Figuras [5.13|y |5.14] - muestran nueva-
mente un flujo desde las zonas elevadas hacia la costa. Se observa una direcciéon preferencial
hacia el noroeste en los limites de dicha elevacion, lo cual corresponde a la zona de la Falla

de Ticul en la Sierrita de Ticul.
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Vectores especificos de descarga - Capa 1 Vectores especificos de descarga - Capa 1
1e6 Caso C - Malla estructurada 166 Caso C -Malla Triangular
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((a)) Vectores especificos de descarga del caso C ((b)) Vectores especificos de descarga del caso C

en malla estructurada, capa 1. en malla triangular, capa 1.
Vectores especificos de descarga - Capa 1 Vectores especificos de descarga - Capa 1
1e6 Caso C - Malla Voronoi 1e6 Caso C - Malla quadtree
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((c)) Vectores especificos de descarga del caso C ((d)) Vectores especificos de descarga del caso C
en malla Voronoi, capa 1. en malla quadtree, capa 1.

Figura 5.13: Vectores especificos de descarga del caso C en todas las mallas, capa 1.
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Vectores especificos de descarga - Capa 2 Vectores especificos de descarga - Capa 2
1e6 Caso C - Malla estructurada 166 Caso C - Malla Triangular
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((a)) Vectores especificos de descarga del caso C ((b)) Vectores especificos de descarga del caso C

en malla estructurada, capa 2. en malla triangular, capa 2.
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((c)) Vectores especificos de descarga del caso C ((d)) Vectores especificos de descarga del caso C
en malla Voronoi, capa 2. en malla quadtree, capa 2.

Figura 5.14: Vectores especificos de descarga del caso C en todas las mallas, capa 2.
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Vectores especificos de descarga - Capa 1
1e6 Caso D - Malla estructurada

Vectores especificos de descarga - Capa 1
1e6 Caso D - Malla Triangular
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((a)) Vectores especificos de descarga del caso D ((b)) Vectores especificos de descarga del caso D
en malla estructurada, capa 1. en malla triangular, capa 1.
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((c)) Vectores especificos de descarga del caso D ((d)) Vectores especificos de descarga del caso D
en malla Voronoi, capa 1. en malla quadtree, capa 1.

Figura 5.15: Vectores especificos de descarga del caso D en todas las mallas, capa 1.
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Vectores especificos de descarga - Capa 2 Vectores especificos de descarga - Capa 2
1e6 Caso D - Malla estructurada 166 Caso D - Malla Triangular
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((a)) Vectores especificos de descarga del caso D ((b)) Vectores especificos de descarga del caso D
en malla estructurada, capa 2. en malla triangular, capa 2.
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((c)) Vectores especificos de descarga del caso D ((d)) Vectores especificos de descarga del caso D
en malla Voronoi, capa 2. en malla quadtree, capa 2.

Figura 5.16: Vectores especificos de descarga del caso D en todas las mallas, capa 2.

5.3. Resultados de calibracion

5.3.1. Calibracion automatica con PEST++ (malla de referencia:

quadtree)

La calibracion automética de los modelos se realizé con PEST -+ mediante el ejecutable

pestpp-glm, se calibré cada caso conceptual (A, B, C y D) utilizando la malla quadtree
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como malla de referencia, es decir, inicamente se calibro la malla de referencia para cada
caso. El objetivo consistio en estimar un conjunto de parametros efectivos (conductividades
hidraulicas zonificadas por capa, multiplicadores de recarga y fracciones/escala de EVT
que minimizara el desajuste entre las cargas hidraulicas observadas y las cargas simuladas
en N=135 pozos piezométricos de observaciéon, bajo un esquema de minimos cuadrados
ponderados. En este trabajo las métricas reportadas se expresan en metros, debido a que
cuantifican diferencias de carga hidraulica entre los datos observados y los simulados.
La carga hidraulica como variable fisica esta referida al datum vertical del modelo (datum
nivel medio del mar); sin embargo, el error siempre se reporta como una diferencia en
metros (Agim — hops), independientemente del datum. Como métrica principal de referencia

se reporta el RMSE:

N
1 sim obs
RMSE = NZ (hg™ — g (5.1)

Las Figuras y presentan los modelos A-D sobre la malla quadtree (capas 1y

2) como configuraciéon base previa a calibracién.
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Caso A (Capa 1) - Malla quadtree Caso B (Capa 1) - Malla quadtree
1e6 Modelo de referencia para calibracién 1e6 Modelo de referencia para calibracién
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((a)) Caso A en malla quadtree para calibracion, ((b)) Caso B en malla quadtree para calibracion
capa 1. capa 1.

Caso C (Capa 1) - Malla quadtree Caso D (Capa 1) - Malla quadtree
1e6 Modelo de referencia para calibracién 1e6 Modelo de referencia para calibracién

i

7
7
6
6
E 5 E
- [ =
54 v
— E - £
£ = E 4
= 18 3 g
5 g 5 2
z 38 = 35
E =
) )
28 25
1 1
T . — T T 0 . . — T T 0
150000 200000 250000 300000 350000 400000 150000 200000 250000 300000 350000 400000
Este [m] Este [m]

((c)) Caso C en malla quadtree para calibracion, ((d)) Caso D en malla quadtree para calibracion,
capa 1. capa 1.

Figura 5.17: Caso A, B, C y D, respectivamente, en malla quadtree para calibracion, capa
1.
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Caso A (Capa 2) - Malla quadtree
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((a)) Caso A en malla quadtree para calibracion, ((b)) Caso B en malla quadtree para calibracion,

capa 2.

Caso C (Capa 2) - Malla quadtree
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Caso D (Capa 2) - Malla quadtree
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((c)) Caso C en malla quadtree para calibracion, ((d)) Caso D en malla quadtree para calibracion,

capa 2.

capa 2.

Figura 5.18: Casos A, B, C y D, respectivamente, en malla quadtree para calibracion, capa

2.

Posteriormente, las Figuras [5.19H5.22| muestran los resultados calibrados para la capa

1 y las Figuras para la capa 2, incluyendo la comparacion visual en las cuatro

discretizaciones.
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Caso A - Calibrado Caso A - Calibrado
1e6 Malla estructurada - Capa 1 1e6 Malla Triangular - Capa 1
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((c)) Caso A calibrado, malla Voronoi. ((d)) Caso A calibrado, malla quadtree.

Figura 5.19: Malla estructurada, triangular, Voronoi y quadtree del caso A calibradas,
capa 1.
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Caso B - Calibrado Caso B - Calibrado
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((c)) Caso B calibrado, malla Voronoi. ((d)) Caso B calibrado, malla quadtree.

Figura 5.20: Malla estructurada, triangular, Voronoi y quadtree del caso B calibradas, capa
1.
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Figura 5.21: Malla estructurada, triangular, Voronoi y quadtree del caso C calibradas, capa
1.
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Caso D - Calibrado Caso D - Calibrado
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Figura 5.22: Malla estructurada, triangular, Voronoi y quadtree del caso D calibradas,
capa 1.
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Figura 5.23: Malla estructurada, triangular, Voronoi y quadtree del caso A calibradas,
capa 2.
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Figura 5.24: Malla estructurada, triangular, Voronoi y quadtree del caso B calibradas, capa
2.
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Figura 5.25: Malla estructurada, triangular, Voronoi y quadtree del caso C calibradas, capa
2.
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Figura 5.26: Malla estructurada, triangular, Voronoi y quadtree del caso D calibradas,
capa 2.

Una vez calibrados los modelos en la malla de referencia, los pardametros efectivos se
conviertierén a parametros absolutos, mediante la multiplicacion de los valores efectivos
por los campos base de cada parametro, dichos parametros fuerén transferidos a las otras
discretizaciones y con ello se calcularon las métricas que cuantifican el ajuste del error
entre los datos observados y los valores simulados calibrados. Las Tablas [5.2H5.5] repor-
tan los valores absolutos estimados en la malla quadtree para cada caso conceptual.
Estos valores se adoptan como referencia para los analisis de transferencia entre mallas,
y representan pardmetros efectivos condicionados al modelo conceptual (zonificacion) y
al conjunto de observaciones disponibles. Los parametros estimados deben interpretarse

como 'parametros efectivos’ a escala del modelo, no como mediciones directas puntuales
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de laboratorio o sintéticas.

Tabla 5.2: Parametros absolutos del caso A (DISU) calibrado.

Modelo calibrado Parametro | Valor absoluto
k rest 11 0.008
k rest 12 0.122
r_upland 0.067
Caso A - Malla quadtree r rest 0.45
few upland 0.287
fgw rest 0.300

Tabla 5.3: Parametros absolutos del caso B (DISU) calibrado.

Modelo calibrado Parametro | Valor absoluto
k ring 11 0.087
k ring 12 0.784
k rest 11 0.002
k rest 12 0.176
Caso B - Malla quadtree | r_upland 0.05
r_rest 0.45
few upland 0.3
fgw rest 0.462

Tabla 5.4: Parametros absolutos del caso C (DISU) calibrado.

Modelo calibrado Parametro | Valor absoluto
Koupiand, , 0.0003
Koupland,, 0.003
Kiest,, 0.0009
Kiest,, 0.175
Caso C - Malla quadtree Rt 0,05
Ry est 0.45
FGW ypiand 0.3
FGW, st 0.5
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Tabla 5.5: Parametros absolutos del caso D (DISU) calibrado.

Modelo calibrado Parametro | Valor absoluto
Koupland, , 0.0005
Koupiand, 0.003
Kringr, 0.065
Kringr 0.486
Kiest,, 0.001
Caso D - Malla quadtree Koo 0161
Rupland 0.052
Ry est 0.447
FGW ypiand 0.249
FGW, st 0.486

De manera general, los resultados calibrados mantienen patrones regionales cohe-
rentes entre las mallas en cada Caso conceptual, los valores calibrados muestran una
gran similitud entre si y las métricas de ajuste permanecen del orden de ~ 0.8 [m|. Esta
consistencia sugiere que, una vez que se ha fijado los esquemas conceptuales (caso A-D)
y el conjunto de pardmetros calibrables, la soluciéon numérica es robusta ante cambios
razonables de discretizacion (malla estructurada, triangular, Voronoi y quadtree).

Las Tablas resumen las métricas principales (RMSE, MAE, sesgo, mediana del
error absoluto y error absoluto maximo) ontenidas por cada Caso y malla. En todos los
casos, el RMSE se mantiene en un rango estrecho entre las discretizaciones, lo cual apoya la
interpretacion de independencia numérica (o baja sensibilidad a la discretizacion) a escala
regional. Las Tablas [5.1045.13| complementan los resultados con los valores obtenidos de la
funciéon @ y el RMSE ponderado \/fl)/—N , consistentes con el enfoque de minimos cuadrados
ponderados de PEST++-.

Tabla 5.6: Principales métricas de ajuste de cada malla para el caso conceptual A.

Escenario Malla N | RMSE [m| | MAE [m]| | Bias [m] | |err|so [m] | [erT|max [m]
Estructurada | 135 0.882 0.607 -0.276 0.376 4.568
Caso A Triangular | 135 0.836 0.600 -0.150 0.340 4.420
Voronoi 135 0.825 0.590 -0.167 0.356 4.428
Quadtree | 135 0.827 0.552 -0.177 0.345 4.433
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Tabla 5.7: Principales métricas de ajuste de cada malla para el caso conceptual B.
Escenario Malla N | RMSE |m| | MAE [m]| | Bias [m] | |err|so [m] | [err|max [m]
Estructurada | 135 0.889 0.600 -0.270 0.360 4.563
Caso B Triangular | 135 0.845 0.597 -0.280 0.369 4.510
Voronoi 135 0.839 0.590 -0.200 0.354 4.420
Quadtree 135 0.822 0.549 -0.170 0.335 4.430
Tabla 5.8: Principales métricas de ajuste de cada malla para el caso conceptual C.
Escenario Malla N | RMSE |m| | MAE [m]| | Bias [m] | |err|so [m] | |err|max [m]
Estructurada | 135 0.840 0.610 -0.280 0.380 4.569
Caso C Triangular | 135 0.830 0.600 -0.273 0.360 4.530
Voronoi 135 0.823 0.580 -0.220 0.344 4.510
Quadtree 135 0.812 0.550 -0.173 0.340 4.410
Tabla 5.9: Principales métricas de ajuste de cada malla para el caso conceptual D.
Escenario Malla N | RMSE |[m| | MAE |m| | Bias [m]| | |err|so [m] | |err|max [m]
Estructurada | 135 0.846 0.500 -0.150 0.320 4.210
Caso D Triangular | 135 0.835 0.551 -0.176 0.340 4.430
Voronoi 135 0.833 0.549 -0.174 0.337 4.427
Quadtree 135 0.829 0.530 -0.169 0.330 4.420

Tabla 5.10: Métricas secundarias de ajuste de cada malla para el caso conceptual A.

Escenario Malla N | Phi > (w *residual)? | RMSE ponderado +/Phi/N
Estructurada | 135 57.372 0.651
Caso A Triangular | 135 53.840 0.638
Voronoi 135 53.850 0.633
Quadtree 135 53.866 0.631

Tabla 5.11: Métricas secundarias de ajuste de cada malla para el caso conceptual B.

Escenario Malla N | Phi )" (w * residual)® | RMSE ponderado \/Phi/N
Estructurada | 135 57.320 0.656
Caso B Triangular | 135 53.310 0.625
Voronoi 135 53.840 0.639
Quadtree 135 53.836 0.631
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Tabla 5.12: Métricas secundarias de ajuste de cada malla para el caso conceptual C.

Escenario Malla N | Phi > (w *residual)? | RMSE ponderado +/Phi/N
Estructurada | 135 56.756 0.656
Caso C Triangular | 135 53.856 0.646
Voronoi 135 53.729 0.630
Quadtree 135 51.739 0.619

Tabla 5.13: Métricas secundarias de ajuste de cada malla para el caso conceptual D.

Escenario Malla N | Phi Y (w * residual)® | RMSE ponderado \/Phi/N
Estructurada | 135 57.100 0.659
Caso D Triangular | 135 53.346 0.640
Voronoi 135 53.210 0.639
Quadtree 135 52.164 0.621

5.3.2. Restriccidén costera mediante SGD

Comparacion de experimentos (head vs head + sgd). Con el fin de evaluar si la
incorporaciéon de informacién costera mejora la identificabilidad de parametros relevantes
en la zona litoral (y, por extension, en el control regional del flujo hacia la costa), se

realizaron dos experimentos en la malla quadtree para cada caso conceptual (A-D):

» E1: Grupo head. Calibracién realizada usando tinicamente el grupo de observacio-

nes piezométricas.

» E2: Grupo head + sgd. Calibraciéon multi-objetivo que integra el grupo de obser-

vaciones de cargas hidraulicas y SGD segmentado a lo largo de la costa.

La logica de E2 es que, con solo los datos piezométricos, el ajuste puede quedar do-
minado por parametros que controlan la respuesta promedio regional (ya sea RCH/EVT
efectivas), mientras que el intercambio costa-acuifero puede quedar débilmente identifica-
do. La incorporaciéon de SGD introduce una ’segunda vista’ del sistema: ya que no sélo
ajusta niveles, sino que también penaliza soluciones que producen una descarga costera

fuera de lugar.
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Definicién de observaciones SGD y normalizacién: Las observaciones de SGD se
definieron por segmentos a lo largo de la costa norte, asignando valores a partir de la
literatura ([Murgulet et al., 2020]). En el modelo, la descarga costera se evalué a partir del
flujo neto hacia el margen costero representado por celdas tipo CHD en el borde del
dominio activo. Debido a que los valores de SGD pueden diferir de escala respecto a las

cargas hidraulicas, en el experimento E2 se aplico:

1. Normalizacion consistente (mismo factor aplicado a observado y simulado), con
el fin de tratar la comparacion como un misfit de patrén (pattern-only) o como
un misfit en una magnitud reescalada, evitando discrepancias numeéricas por unida-

des/escala;

2. Ajuste de pesos para que SGD no dominara artificialmente la funcién objetivo.

Como resultado, la funciéon objetivo final presenté una distribucién de contribuciones

del tipo:
q)total ~ 5327 (52>
Dpend A 52.2, (5.3)
Dypq ~ 1.0. (5.4)

lo cual indica que SGD operé como restriccion suave, claramente no reemplaza a las
cargas hidraulicas como controlador principal del ajuste, pero evita soluciones que ajustan

"bien’ niveles a costa de una descarga costera fisicamente poco plausible.

Desglose de la funcion objetivo y rol de SGD (Experimento 2). En el Experimen-
to 2 se utiliz6 una funcién objetivo conjunta con dos grupos de informacion: (i) residuales
de cargas hidraulicas (heads) y (ii) un término de penalizacion asociado a la descarga

costera/SGD (SGD). La funcion objetivo puede escribirse de forma compacta como:

Piotal(0) = Pheaas(0) + Psan(0), (5.5)
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donde &y, = (w;r;)? corresponde a minimos cuadrados ponderados en cargas
eads \Wils )
dgap es una penalizacion suave controlada por un factor de escala Asgp. El proposito de
este término no es “ganarle” a las cargas hidraulicas ni reemplazarlas como observacion
principal, sino descartar soluciones no fisicas que ajustan bien las cargas a costa de
una descarga costera inconsistente con el comportamiento esperado del sistema.
Para asegurar que el término SGD opere como restriccion suave y no domine artificial-

mente la calibracion, se verificoé explicitamente el desglose de contribuciones:
q)total ~ 532, (I)heads ~ 522, (I)SGD ~ 10, (56)

lo cual indica que ®ggp representa una fraccion pequena del total (del orden de ~ 2 %)
y actia como penalizacion de consistencia costera. En otras palabras, la solucion sigue
estando controlada principalmente por las cargas hidraulicas, pero el término SGD evita
regiones del espacio paramétrico donde el ajuste de cargas es “bueno” de forma espuria
(p. €j., compensaciones extremas de recarga/conductividad) y conduce a una descarga cos-

tera fisicamente poco plausible.

Impacto esperado en métricas y en interpretacion. Bajo este diseno, se espera
que el Experimento 2 produzca: (i) un desempenio comparable en métricas de cargas (RM-
SE/MAE /bias), porque el grupo heads continta dominando ®; y (ii) una solucién mas
consistente desde el punto de vista hidrogeologico en la zona costera, al penalizar explici-
tamente comportamientos extremos de descarga. Por ello, el efecto del término SGD debe

interpretarse como una reqularizacion fisica y no como una fuente independiente de ajuste.

Impacto sobre métricas y comparacion (ejemplo con Caso D) La Tabla

resume el desempeno para el caso D en la malla quadtree. En general, E2 tiende a producir:
= un desempeno comparable en RMSE de cargas;

= y una soluciéon mas consistente con el comportamiento costero esperado, al introducir

una penalizacion explicita sobre la descarga.
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Tabla 5.14: Comparacion entre calibracién solo con head (E1) y calibracién head+sgd
(E2) para el Caso D (malla quadtree).

Experimento ~ RMSE [m|] MAE |[m| Bias [m)]

E1l: head 0.882 0.607 -0.276
E2: head+sgd 0.829 0.526 -0.127

Ademés del impacto en métricas, el aporte mas relevante de E2 es su efecto en la
identificabilidad: al cambiar el contenido informacional de ®, cambian la sensibilidad
compuesta escalada (CSS) y la estructura de correlacion entre parametros. Dicho
de otra forma: el experimento E2 no sélo busca disminuye el valor del RMSE;, sino también,
hace que los parametros de los modelos seas mas diagnosticable con respecto a las zonas
de interés (costa/anillo de cenotes/zona elevada).

Nota: El experimento E2 (head + sgd), se evalud unicamente en la malla quadtree, ya
que el objetivo fue cuantificar el efecto de la restriccién costera sobre la identificabilidad
en la malla de referencia; la prueba de independencia numeérica se baso en la transferencia

de pardmetros del experimento E1.

5.3.3. Transferencia de parametros y consistencia entre mallas

Una vez calibrado cada caso en la malla quadtree bajo el experimento K1, se transfi-
rieron los parametros absolutos a las demas discretizaciones (estructurada, triangular
y Voronoi) sin recalibracién. Este procedimiento permite aislar el efecto puramente nu-
mérico de la discretizacion: se mantiene constante la ’fisica’ (los mismos parametros) y se
observa cuanto cambia la respuesta simulada al cambiar la malla. Los resultados mues-
tran métricas consistentes entre discretizaciones, con RMSE del orden de ~ 0.8 [m] en los
cuatro casos. Esta estabilidad confirma que las diferencias entre mallas introducen una
variabilidad relativamente pequena a escala regional, y apoya la interpretacion de que el
modelo es suficientemente robusto para comparar entre casos conceptuales (A-D) sin que

la discretizacion sesgue la interpretacion principal.
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5.4. Resultados del analisis de sensibilidad

El analisis de sensibilidad se realizo en la malla quadtree (DISU), utilizada como ma-
lla de referencia para la calibracién automaética, y se enfocod en el caso D como escenario
integrador de la parametrizacion zonificada. Se aplicaron dos niveles de anélisis comple-

mentarios:

1. Sensibilidad local, basada en el Jacobiano calculado por PEST++ y resumida me-

diante Composite Scaled Sensitivities (CSS).

2. Sensibilidad global, mediante los métodos de Morris (cribado y ranking inicial) y
Sobol (descomposicion de varianza), evaluando por separado el efecto de los para-

metros sobre:

» el RMSE de cargas hidraulicas (RMSEjcq4),

» y el misfit de SGD (RMSE,,; con SGD normalizado).

Este enfoque permitié distinguir entre parametros que controlan el ajuste piezométrico re-
gional y aquellos con influencia especifica sobre la restriccion costera asociada a la descarga

subterranea al mar.

5.4.1. Sensibilidad local con PEST++ (CSS) por grupo (head vs.
SGD)

La sensibilidad local se evalué usando el Jacobiano generado por PEST++- al final de la
calibracion, y se resumi6 mediante CSS, correlacion entre parametros y leverage por obser-
vacion. Como ya se comentd previamente, con el objetivo de evaluar si la restriccion costera
aporta informaciéon adicional y mejora la identificabilidad de parametros en regiones lito-
rales, se ejecutd el segundo experimento (E2) incorporando observaciones de submarine
groundwater discharge (SGD) por segmentos costeros. Esta descomposicion es im-
portante porque el parametro puede ser ’dominante’ para explicar niveles piezométricos,
pero irrelevante para explicar SGD, o viceversa. En términos practicos, C'SSpeqq responde

al control de la recarga y la evapotranspiracion, asi como también a la transmisividad
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sobre el campo regional de cargas hidraulicas, por otra parte, C'SS4q responde al control
de parametros sobre el flujo neto hacia el margen costero, de esta manera, condicionado
por la configuracion de las celdas CHD (Constante-Head), geometria de los segmentos y
el esquema de conversion a flujo/flujo superficial. En este experimento se reportan tres

variantes de sensibilidad:

1. CSS total: calculada usando todas las observaciones (head + sgd)
2. CSSheaq: calculada solo con observaciones del grupo head.

3. CSSs44: calculada solo con observaciones del grupo sgd.

La Tabla[5.15| resume los valores de CSS para el caso D con malla quadtree, reportando
tanto el CSS total como su descomposicion por grupos de observacion (head y sgd), asi
como el ranking relativo de sensibilidad por grupo. Un resultado metodologico central es
que, en el régimen balanceado adoptado, el aporte de SGD a la funcién objetivo se man-
tuvo deliberadamente bajo para evitar dominancia artificial, resultando en contribuciones
tipicas del tipo:

(I)head > q)sgd (57)

Tabla 5.15: Valores obtenidos del CSS total y el los grupos ’head’ y ’sgd’ por separado, del
caso D malla quadtree.

Escenario | Pardmetro | CSS total | CSS head | CSS sgd | rank total | rank head | rank sgd
Ryest 19.772 19.772 7.223e-2 1 1 1
Korest,, 16.809 16.809 1.843e-3 2 2 3
Ropiand 0.638 0.638 1.202e-3 3 3 4
Kringps 0.335 0.335 9.115e-4 4 4 5
FGW,est 0.331 0.331 2.059e-3 5 5 2
Caso D Kiest,, 0.270 0.270 0.805e-4 6 6 6
Koupland, , 0.083 0.083 1.016e-4 7 7 8
Kringi, 0.050 0.050 1.163e-4 8 8 7
Kopiand; 0.026 0.026 5.287e-5 9 9 9
FGWypiand 0.002 0.002 2.905e-16 10 10 10

En este escenario, el término SGD se incorpora como una restricciéon suave sobre el

balance costero: es decir, introduce una penalizacién asociada a la descarga subterranea
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hacia el mar, sin sustituir el criterio principal de ajuste basado en las cargas hidraulicas
observadas. Como se muestra en la Tabla [5.15] la contribucién de sensibilidad asociada
al grupo SGD es, en general, mucho menor que la asociada al grupo head (y por tanto,
también mucho menor en el CSS total). Este resultado es consistente con el disefio de
experimento: al mantenerse el ajuste de niveles piezométricos como componente dominante
de la funcién objetivo, la informacion ’extra’ aportada por SGD opera principalmente
como un término regularizador, capaz de influir en casos especificos, pero sin desplazar
el patrén dominante de sensibilidad del sistema. Aun asi, la incorporaciéon de SGD no es
irrelevante: aunque su magnitud global sea pequena, introduce direccionalidad fisica
hacia soluciones compatibles con el intercambio costero, lo cual puede modificar el orden
relativo de ciertos parametros cuando existe equifinalidad entre combinaciones que ajustan
bien los niveles, pero implican balances costeros diferentes. En términos generales, el patron
observado confirma lo esperado en la calibracion regional: el modelo es més sensible a
pardmetros que controlan el balance hidrico regional y la transmisividad efectiva
(en particular en la zona ’rest’), porque éstos gobiernan los gradientes regionales y la
distribucion espacial de la carga hidraulica. En contraste, la senal de SGD aparece como
un ajuste adicional acotado, coherente con un enfoque donde la descarga costera se utiliza
como restriccion secundaria y no como variable dominante de ajuste. En términos generales
se puede decir que, si el grupo sgd tiene menos 'peso efectivo’ (menos términos, menor
magnitud o mayor incertidumbre), su contribucién al gradiente de la funcién objetivo
cae. Ademés, como ya se comentd, SGD tiende a ser un integral costero: responde a
combinaciones de parametros y puede 'promediar’ senales locales, por eso su sensibilidad

por parametro puede verse comprimida frente a la senal directa de niveles piezométricos.

5.4.2. Sensibilidad global tipo Morris (screening)

Como primera etapa de sensibilidad global, se aplico el método de Morris para construir
un ranking de influencia de los parametros sobre métricas escalares de desempeno. Se

realizaron dos anéalisis:

» Morris para RMSE}..q (cargas hidraulicas)
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= Morris para RMSE,,; (SGD normalizado)

5.4.2.1. (a) Morris sobre RMSEy..q

En esta prueba tipo Morris (screening), el ranking por px para RM .S E}.,q evidencia
un patréon muy claro: la respuesta del modelo esta dominada por un subconjunto reduci-
do de parametros asociados al balance regional y a la transmisividad efectiva. En
particular, los dos parametros con mayor influencia son K,cs,, ¥ Ryest, €s decir, los pa-
rdmetros de la conductividad hidraulica en la zona plana de la capa 2, y la recarga en la
zona plana (Tabla , lo que indica que el ajuste de cargas hidraulicas en el dominio
esta controlado principalmente por la capacidad del sistema de transmitir flujo a escala
regional en la capa mas transmisiva, capa profunda (capa 2) y el nivel efectivo de
entrada al sistema mediante la recarga a traves de la precipitacion. La separacion entre
los pardmetros dominantes y el resto es marcada: mientras K,.s,, presenta pux ~ 4.7 y
R,cs presenta px =~ 3.8, los parametros siguientes aparecen muy por debajo (u*x < 1).
Este tipo de jerarquia es tipico de modelos regionales con parametrizaciéon zonal: una vez
definidos los grandes controles (transmisividad y recarga efectiva), parametros mas locales
o de zonas particulares aportan ajustes secundarios y su influencia queda limitada por la
red de observaciones disponible y por la estructura conceptual adoptada. Ademés del ran-
king, la comparacion entre p y p*, junto con los valores de o, sugiere que la sensibilidad no
es puramente lineal. En los parametros dominantes, los valores elevados de o (del mismo
orden que px) son indicativos de no linealidad y/o interacciones con otros pardme-
tros. En términos practicos, esto significa que la mejora del ajuste no depende tnicamente
de ajustar un pardmetro de forma aislada, sino de combinaciones coherentes entre recar-
ga y transmisividad (por ejemplo, ajustes compensarios o sinergia entre Ryest v Kyest,)-
Por esta razon, Morris es util como ’tamiz’ para identificar controles principales, pero no
sustituye un anélisis posterior de interacciones (por ejemplo, Sobol o diagnosticos de co-
rrelacion /identificabilidad). Por otra parte, los pardmetros asociados al anillo de cenotes
en ambas capas y el parametro F'GW,janq muestran p+ muy bajo (cercano a cero), lo que
implica que, bajo la formulacién actual y para el conjunto de observaciones utilizado, su

influencia en RM S Ejqq €s limitada. Esta baja sensibilidad puede interpretarse de dos for-
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mas no excluyentes: el sistema, a escala regional, esta mejor restringido por el balance y la
transmisividad del 'resto’, del dominio que por contrastes adicionales en zonas especificas;
y/o la red de observacion no aporta suficiente informacion independiente para identifi-
car con fuerza esos parametros, lo que aumenta la probabilidad de equifinalidad en ese
subespacio. En conjunto, los resultados de Morris apoyan una conclusion operativa para la
calibracion: si el objetivo es mejorar el ajuste global de cargas hidraulicas, la prioridad de-
be centrarse en los parametros dominantes (principalmente K, est,, v Rrest), mientras que
parametros de baja influencia pueden mantenerse acotados regularizados, a menos que se
incorporen observaciones adicionales, como datos costeros/SGD, observaciones multinivel
o informacién estructural local, que aumenten su identificabilidad. En resumen, el mé-
todo de Morris identifica como controles principales del RM S Ej..q la transmisividad
efectiva regional (capa 2) y la recarga efectiva; el resto de los parametros tiene in-
fluencia secundaria o no identificable con la informacioén disponible, lo cual orienta tanto

la estrategia de calibracion como las necesidades de datos adicionales.

Tabla 5.16: Valores obtenidos de Morris sobre RM S Ejeqd-

Parametro % s o Ustar
Kirest,, 4.67 -4.58 4.68 2.12
Ryest 3.77 3.39 4.67 2.06

Rupiana | 0.96 | 079 | 094 | 0.38
Kyest,, | 060 | 059 | 095 | 0.50
FGW,es | 040 | -0.39 | 081 | 0.37
Kupandy, | 015 | 015 | 028 | 0.14
Kupand,, | 004 | 0.04 | 0.08 | 0.03
Kying,, | 0.04 | -0.03 | 0.05 | 0.02
Kying,, | 0.01 | -0.01 | 0.03 | 0.01
FGWapiana | 7-56-4 | -7.4e-4 | 1.61e-3 | 7.2e-4

La Figura muestra el diagrama de sensibilidad global tipo Morris con los 5 paré-

metros dominantes.
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Diagrama de Morris (log-log): influencia global sobre RMSE de grupo 'heads'
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Figura 5.27: Diagrama de sensibilidad global tipo Morris para el RMSE del grupo head.
El eje pux (escala logaritmica) representa la influencia global de cada parametro sobre el
RMSE y o (escala logaritmica) resume la contribucion de no linealidades e interacciones.
Los numeros 1-5 destacan los parametros dominantes y el recuadro indica su nombre y
valores de ux y o.

Interpretaciéon de o en Morris — grupo head: En el método de Morris, la compara-
cion entre pux y o permite diagnosticar si la influencia de un pardmetro es esencialmente
aditiva y lineal o si estda dominada por no linealidad e interacciones con otros paré-
metros. En el caso de RM S Ejeq4, los pardametros dominantes (por ejempio, Kiest;, ¥ Rrest)
muestran valores altos de px y, al mismo tiempo, valores de ¢ comparables en magnitud.
Esta relacion o ~ ux sugiere que el efecto del pardmetro sobre la métrica no es constante
a lo largo del espacio paramétrico: el impacto depende del contexto, es decir, de combi-
naciones con otros parametros (trade-off recarga-transmisividad y ajustes compensatorios
entre K, recarga y/o EVT). En términos hidrologicos, esto es coherente con un modelo re-
ginal donde distintas combinaciones de entradas (recarga) y capacidad de transmision (K

efectiva por capa) pueden producir niveles similares, lo que genera equifinalidad y sensibi-
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lidad condicionada. Adicionalmente, cuando un parametro presenta p* bajo y ¢ también
bajo, su influencia es reducida y relativamente estable; esto indica que el parametro es,
en la practica, poco identificable por las observaciones de carga bajo la parametrizacion
actual. Por tanto, en el grupo head, Morris no solo identifica qué parametros controlan el
ajuste, sino que también revela que el comportamiento estd parcialmente gobernado por
interacciones, justificando el uso de un anélisis de sensibilidad global mas completo (por

ejemplo, Sobol) o un diagnoéstico adicional de correlacion/identificabilidad.

5.4.2.2. (b) Morris sobre RMSE;,

Cuando la métrica de salida se define como RMSE,,; (SGD segmentado y normali-
zado), el ranking de sensibilidad cambia de forma notable respecto a RM S Ejeqq- En este
caso, el parametro dominante por pux es R,.s, con un valor significativamente mayor que
el resto de parametros. A considerable distancia le siguen las contribuciones secundarias
asociadas a la recarga en zona alta y a pardmetros que controlan la transmisividad re-
gional y la particion/efectividad de agua subterranea en el dominio (Tabla [5.17). Esta
jerarquia sugiere que el indicador de SGD, tal como fue formulado en este experimento,
esta controlado principalmente por el balance hidrico regional efectivo (entrada neta
de agua al sistema) y, en segundo orden, por la capacidad del sistema para redistribuir ese
balance hacia la costa mediante la transmisividad de las capas mas conectadas. Un punto
metodologico importante es que RMSE,,q representa una senal distinta a la de cargas
hidraulicas: al estar basado en una variable integrada/funcional del flujo costero (SGD),
su sensibilidad tiende a concentrarse en parametros que modulan la magnitud total de
descarga hacia la costa y no necesariamente en aquellos que controlan el patron espacial
fino de niveles. Por ello, es esperable que los pardmetros dominantes en RM S FEjeqq (por
ejemplo, las conductividades zonales de ciertas regiones o parametros especificos del ani-
llo) pierdan protagonismo en RMSE;y4, mientras que parametros vinculados a la recarga
efectiva (y en menor medida a la transmisividad regional) emergen como controladores
principales.

En conjunto, los resultados de Morris para RMSE,y, respaldan la interpretacion de

SGD como una restriccion complementaria: aporta informaciéon adicional sobre el ba-
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lance costero y ayuda a discriminar entre soluciones que ajustan niveles de forma similar,
pero implican descargas costeras diferentes. Sin embargo, dada la diferencia de escalas
entre px del pardmetro dominante y el resto, y considerando los valores de o, el comporta-
miento sugiere que existen no linealidades e interacciones, entre recarga y transmisividad,
por ejemplo, que justifican el uso de analisis global de varianza (Sobol) para cuantificar

contribuciones de primer orden y efectos totales de manera més robusta.

Tabla 5.17: Valores obtenidos de Morris sobre RM S FEygq.

Parametro JIES 14 o Wstar
Ryest 2.33e-2 | -2.33e-2 | 7.78e-3 | 3.41e-3
Rupland 2.63e-3 | -2.63e-3 | 1.27e-3 | 6.30e-4
Korest,, 1.61e-3 | -1.61e-3 | 2.05e-3 | 9.04e-4
FGW,esr | 1.16e-3 | 1.16e-3 | 9.91e-4 | 4.77e-4
Krest,, 2.69e-4 | -1.71e-4 | 5.47e-4 | 2.53e-4
Kiing,, 2.22e-4 | 2.22e-4 | 2.03e-4 | 9.83e-5
Koying, 4.57e-5 | 4.57e-b | 4.72e-5 | 2.40e-5
Kupland,, | 1.11e-5 | 4.75e-6 | 1.57e-5 | 5.44e-6
Kupland,, | 3.71le-6 | 1.06e-6 | 6.29e-6 | 2.24e-6
FGWypiana | 1.24e-6 | 1.09e-6 | 1.47e-6 | 6.14e-7

metros dominantes.

La Figura muestra el diagrama de sensibilidad global tipo Morris con los 5 para-
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Diagrama de Morris (log-log): influencia global sobre RMSE de grupo 'SGD'
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Figura 5.28: Diagrama de sensibilidad global tipo Morris para el RMSE de la descarga
subterranea al mar (SGD). El eje pux (escala logaritmica) representa la influencia global
de cada parametro sobre el RMSE y o (escala logaritmica) resume la contribucion de no
linealidades e interacciones. Los ntumeros 1-5 destacana los parametros dominantes y el
recuadro indica su nombre y valores de pu* y 0. Se observa una fuerte dominancia de pocos
parametros en la respuesta de SGD.

Interpretacion de o en Morris — grupo sgd: Para RMSE,,; (SGD segmenta-
do/normalizado), el ranking cambia y el pardmetro dominante pasa a ser R,.q, seguido
por contribuciones de menor magnitud (por ejemplo pardmetros ligados a recarga en zona
alta, Krest,;,) Yy FGW en la zona 'rest’; segun el orden mostrado). En este caso, la interpre-
tacion de o es especialmente importante: si el parametro dominante presenta o del mismo
orden que p*, ello indica que la sensibilidad del indicador SGD no se explica por un efecto
lineal tnico, sino por respuestas que dependen de combinaciones hidrodinamicas, como la
recarga efectiva + transmisividad + control costero. Esto es esperable porque SGD es una
variable integrada/funcional del flujo hacia costa: suele responder a cambios regionales

en el balance hidrico y a como ese balance se redistribuye espacialmente, por lo que su
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sensibilidad puede ser altamente dependiente del régimen. Cuando o es relativamente bajo
frente a px, el efecto del parametro sobre RMSE;,; es mas consistente y casi aditivo, lo
cual sugiere un control mas directo (por ejemplo, pardmetros que ajustan la magnitud
global de recarga efectiva). En cambio, cuando o es comparable a px o incluso lo supera,
se infiere que la métrica SGD est4 modulada por no linealidad y/o interacciones, lo

quw refuerza dos conclusiones:
1. El ajuste de SGD por si solo no identifica de manera tinica pardmetros individuales.

2. El uso de SGD como restriccion complementaria debe interpretarse como informacion
adicional que guia el balance costero, mas que como un sustituto directo del ajuste
de cargas hidraulicas. Por ello, al igual que en grupo head, la presencia de ¢ no
despreciable respalda el uso posterior de Sobol (o anélisis complementarios) para

separar contribuciones de primer orden y efectos de interaccion.

En consecuencia, los valores de o respaldan que la respuesta del modelo esta influenciada
por interacciones entre parametros, por lo que los rankings de MOrris deben interpretarse

como un screening y no como una descomposiciéon exhaustiva de varianza.

5.4.3. Sensibilidad global tipo Sobol (descomposiciéon de varianza)

A partir del cribado previo con Morris, se evalu6 la sensibilidad global mediante Sobol,
usando como conjunto de parametros el subconjunto relevante (o unién de parametros

relevantes para 'head’ y ’sgd’, segtn el diseno del experimento). Se reportan indices de:

» primer orden (S7): contribucion individual del parametro

» efecto total (ST'): contribucién individual + interacciones.

(a) Sobol para RMSE,.,; : Los resultados muestran que la variabilidad del RMSE de

las cargas hidraulicas esta explicada principalmente por los dos siguientes parametros:

= restro

[ Sl ~ (0.403
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o ST ~0.614
= Rrest

o S ~0.254

o ST =~ 0.554

El hecho de que ST > S; para los dos principales pardmetros confirma que, ademas
del efecto individual, existe una contribucién importante por las interacciones y/o el com-
portamiento no lineal. El resto de los parametros presentan contribuciones mucho menores
(por ejemplo, mRypiana) con ST =~ 0.044, y mFGW,.s con ST =~ 0.016, por lo que su
efecto sobre el RMSE de cargas hidraulicas es secundario dentro del rango de parametros

explorado. Los resultados de la prueba de Sobol para RM S E},..q se muestran en la Tabla
618

Tabla 5.18: Valores obtenidos de Sobol para RM S E}eqq-

Parametro S Sleonr ST STconNF
Kiest,, 0.403 0.1892 0.613 0.349
Ryest 0.253 0.205 0.554 0.406

Rupland 0.029 | 0.058 | 4.36e2 | 3.07e-2
FGW,ey | -852¢-3 | 0015 | 1.637e-2 | 2.762¢-2
Kyesty, 0.019 | 0.028 | 6.983e-3 | 5.539-3
Kupland,, | -1.794¢-3 | 6.151e-3 | 1.670e-3 | 1.190e-3
Kring,, | 1.713¢-3 | 3.233¢-3 | 11.268¢-4 | 8.332¢-5
Kupland,, | 2.05e-4 | 1.235¢-3 | 7.373¢-5 | 6.133¢-5
Kying,, | 72le-4 | 1.337¢-3 | 8.416e-6 | 4.354c-6
FGWopiana | 266 2.3¢-5 | 3.813e-8 | 3.191e-8

La Figura muestra los indices resultantes de sensibilidad global de Sobol del grupo
"heads’.
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Sobol (ST): efecto total sobre RMSE de grupo 'heads’
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Figura 5.29: Indices de sensibilidad global de Sobol (efecto total, ST) para el RMSE del
grupo 'heads’. Las barras horizontales muestran la contribuciéon total de cada parametro a
la varianza del RMSE, incluyendo efectos principales e interacciones. Las lineas represen-
tan el intervalo de confianza (ST, ). Los colores corresponden a la zona hidrogeologica
asociada a cada parametro.

(b) Sobol para RMSE,,; : Parala métrica de SGD, el patrén es atin més concentrado.

El pardametro claramente dominante es:
u mRrest

[} Sl =~ (0.991

o ST ~ 0.940

Esto indica que, en el espacio de busqueda considerado, el error de SGD esta controlado
casi por completo por la recarga en la zona 'rest’. Los deméas pardmetros muestran contri-
buciones pequenas (por ejemplo, mRupiand, MKrest, o, MFGW,est). Los resultados de Sobol

para RMSE,4q se muestran en la Tabla [5.19
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Tabla 5.19: Valores obtenidos de Sobol para RMSE,gq.

Pardmetro S1 Sleonr ST STconr
Ryest 9.912e-1 | 0.180 | 9.400e-1 | 1.747e-1
Rupland 6.449e-2 | 0.033 | 1.886e-2 | 0.406
Krest,, 8.761e-3 | 0.017 | 6.595e-3 | 5.668e-3
FGW,eor | 4.175e-3 | 0.015 | 3.935e-3 | 4.534e-3
Krewt,, | 1.066e-3 | 0.002 | 1.43de-4 | 1.967¢-4
Kringps 1.591e-3 | 0.003 | 1.332e-4 | 4.205e5
Kringss | -2.2566-5 | 6.6de-4 | 5.040-6 | 1.683¢-6
Kuptand,, | -A.771e-5 | 2.25e-4 | 1.014e-6 | 1.025¢-6
Kupland,, | -5.093e-6 | 3.1e-5 | 4.273e-8 | 3.512¢-8
FGWypiand | 6.073e-7 | 1.3e-5 | 4.600e-9 | 3.757¢e-9

La Figura [5.30 muestra los indices resultantes de sensibilidad global de Sobol del grupo
'SGD’.

Sobol (ST): efecto total sobre RMSE de grupo 'SGD'
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Figura 5.30: indices de sensibilidad global de Sobol (efecto total, ST) para el RMSE dl
grupo 'SGD’. El indice ST cuantifica la contribucion total de cada parametro (efecto
principal + interacciones) a la varianza del RMSE. Las barras muestras ST y las lineas
el intervalo de confianza (ST, ). Los colores indican la zona hidrogeologica asociada al
parametro.
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Sobre indices Sobol negativo : En algunos pardametros aparecen valores pequenos
negativos de S;. Esto es normal en estimaciones Monte Carlo de Sobol con tamano de
muestra finito y se interpreta como valores cercanos a cero (sin contribucion significativa),

no como una ’'sensibilidad negativa’ fisica.

5.4.4. Comparacién de sensibilidad global: head vs. head+sgd

: La comparaciéon entre las métricas RM S Epeqq vy RMSE 4 muestra que ambas res-

ponden a subconjuntos de parametros superpuestos, pero con distinta jerarquia:
» RMSE}..q enfatiza la combinacion de:

L4 mKrestLQ

® MR,y
» RMSE,y enfatiza de forma dominante:
o Ml e
y en segundo plano:
» M Rypland
= mKrestLg
s MEGW,est

Este resultado es importante porque confirma que la incorporacion de SGD si aporta una
perspectiva complementaria al analisis de sensibilidad, aunque en el régimen de pesos
balanceados se comporta como una restriccion suave. En particular, SGD no reemplaza
la informacion piezométrica, pero ayuda a evaluar la plausibilidad del balance costero y a
explorar la identificabilidad de parametros asociados a la descarga hacia la costa.

En conjunto, los anélisis local (CSS) y global (Morris/Sobol) son consistentes entre
si y apuntan a una estructura de control dominada por la recarga regional (mR,.s) y la

conductividad hidraulica efectiva de la capa 2 en la zona restante (mK,.q,,). La inclusion
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de SGD como restriccion costera no modifica este patron de dominancia para el ajuste
piezométrico, pero si aporta informacién complementaria sobre el control hidrolégico de la
descarga hacia la costa, particularmente sensible a la recarga regional bajo el esquema de
normalizacion y pesos adoptado.

En los cuatro casos conceptuales (A-D), se observa un patron consistente: los parame-
tros con mayor influencia sobre el ajuste de cargas hidraulicas son el multiplicador de
recarga de la zona plana mR,.s y la conductividad hidraulica efectiva de la capa
2 en la zona plana de Yucatan mK rest 12. Esto indica que, usando exclusivamente

observaciones de carga somera, la calibracion tiende a 'ver’ principalmente:

» el balance hidrico regional (controlado por la recarga)

» v la transmisividad efectiva que gobierna el drenaje regional hacia la costa

(controlada por la conductividad hidraulica en la capa conductiva).

5.5. Discusion e implicaciones hidrogeolbgicas

5.5.1. Parametros dominantes e identificabilidad

La consistencia entre sensibilidad local y global (cuando se utiliza RM S Ejpeqq) muestra
que el sistema, tal como estd observado, es principalmente identificable a escala
regional: la recarga efectiva fuera de las zonas especiales y la transmisividad efectiva
de la unidad mas conductiva controlan el patrén de cargas que drena hacia la costa.
Esto es coherente con un acuifero karstico de gran extensiéon donde el campo de niveles
someros integra procesos regionales y donde miltiples combinaciones de K, RCH y EVT
pueden producir niveles similares si no existen observaciones profundas o restricciones
independientes de flujo. En ese contexto, los parametros del anillo de cenotes y de la zona

elevada presentan menor sensibilidad debido a que:

= Su senal puede quedar 'promediada’ al observarse solo la carga somera.

» El modelo puede compensar su efecto mediante ajustes equivalentes en RCH/EVT

o en transmisividad regional. Esta condiciéon no invélida el modelo; mas bien de-
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limita qué inferencias son robustas (escala regional) y cuéles requieren datos

adicionales (ya sea a escala local/vertical).

5.5.2. Rol de SGD y experimentos metodolégicos

La incorporaciéon de SGD representa un intento explicito por introducir informaciéon
independiente relacionada con el intercambio costero. En el régimen balanceado apli-
cado, SGD funciona como una restriccion suave que mejora la plausibilidad del balance
costero sin deteriorar el ajuste de cargas. El beneficio principal no necesariamente es re-
ducir RM S Ejeqq, sino reducir el espacio de soluciones admisibles (regularizacion
fisica) y potencialmente modificar el ranking de identificabilidad hacia parametros més

relacionados con la costa, siempre que la geometria efectiva (segmentacion/area) esté bien

definida.

5.6. Limitaciones e incertidumbres

Las limitaciones principales del anélisis son:

Observaciones restringidas a carga somera: limita la identificacion de aniso-

tropia, gradientes verticales y contraste K entre capas, favoreciendo equifinalidad.

= Hipotesis de estado estacionario: el uso de una sola condiciéon hidraulica prome-
dio puede ocultar procesos transitorios relevantes (estacionalidad de recarga, EVT y

nivel del mar)

» Incertidumbre en forzamientos (RCH/EVT): errores sistematicos en recarga

efectiva o en E'Tj se traducen en sesgos compensados por K o parametros de frontera.

= Conversion de flujos costeros a SGD: la estimacion de SGD a partir de flujo
hacia CHD depende de una definicion geométrica (segmentacion y area efectiva)

que introduce incertidumbre estructural.

= Correlacién entre parametros: parametros con alta correlaciéon pueden ser nu-

méricamente ajustables pero fisicamente no distinguibles con los datos actuales.
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Como extensiones futuras se propone integrar:

1. Observaciones multinivel o perfiles.

2. Series transitorias (lluvia-respuesta piezométrica).

3. Restricciones independientes (manantiales, caudales, balances regionales).

4. Pruebas adicionales de robustez de SGD (segmentacion alternativa y sensibilidad a

area efectiva).



Capitulo 6

CALIBRACION ASISTIDA POR
APRENDIZAJE AUTOMATICO

6.1. Motivacion y alcance del componente de Inteligen-
cia Artificial en Modelacién Hidrogeologica

La calibraciéon de modelos de flujos subterraneo en ambientes regionales complejos sue-
le ser un proceso iterativo, costoso en tiempo de computo y altamente dependiente de la
calidad y distribucion espacial de las observaciones. En este trabajo, el modelo numérico
principal se implementa en MODFLOW 6, y se calibra respecto a un conjunto de datos
observados distribuidas en el dominio. Aunque las herramientas cléasicas de calibracion (p.
ej., PEST++/pyEMU) son robustas y ampliamente validadas, su desempeno puede verse
limitado por el costo de ejecutar repetidamente el simulador numérico (MODFLOW 6)
y por la necesidad de explorar un amplio espacio paramétrico. En este contexto, la in-
teligencia artificial (IA), en particular, el aprendizaje automatico aplicado como modelo
sustituto (emulador), se incorpora como un componente complementario, orientado a redu-
cir el costo computacional de la exploracién paramétrica, facilitar el analisis de sensibilidad
y la biisqueda de pardmetros mediante optimizaciéon sobre un proxy rapido, y establecer
una comparacion metodologica clara contra la calibracion tradicional ([Murphy, [2012]).

El enfoque propuesto no busca reemplazar’ MODFLOW 6, ni sustituir la interpretacion

187
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hidrologica; al contrario: se apoya en la tradiciéon de la modelaciéon numérica, donde el si-
mulador fisico de MODFLOW 6, sigue siendo la referencia ("ground-truth") y el emulador

se utiliza como acelerador, siempre con verificaciéon posterior en el modelo numérico.

6.1.1. Justificacion del uso de emuladores (modelos sustitutos) en

hidrogeologia computacional

En modelaciéon hidrogeolégica regional, un simulador como MODFLOW 6 resuelve las
ecuaciones de flujo subterraneo (conversiones de masa y ley de Darcy) sobre un dominio
discretizado. Si bien una sola ejecucion del modelo directo es manejable, el problema se
vuelve computacionalmente costoso cuando se requieren maltiples evaluaciones del simu-
lador para tareas de calibraciéon, exploracién parametrica o analisis de sensibilidad. En
particular, la calibracién implica evaluar un modelo repetidamente para diferentes combi-
naciones del vector de parametros 8 € RP, con el objetivo de reproducir un conjunto de
datos observados h°?* € R™. Formalmente, el modelo numérico puede entenderse como un

operador (generalmente no lineal) que mapea parametros hacia salidas observables.

h¥™ = M(6), (6.1)

mientras que un emulador (o modelo sustituto) busca aproximar este mapeo mediante

una funciéon computacionalmente mucho menos costosa:

hs™ ~ M(8). (6.2)

La motivacion del emulador no es reemplazar la fisica del simulador, sino acelerar eta-
pas del flujo de trabajo que dependen evaluar M(8) cientos o miles de veces. En el presente

trabajo, el emulador se utiliza como herramienta complementaria en cuatro frentes:

1. Exploraciéon parameétrica y diseno de experimentos: Permite evaluar rapida-
mente miles de combinaciones de 0 y caracterizar regiones plausibles del espacio

paramétrico, reduciendo el niimero de ejecuciones costosas del modelo fisico.

2. Optimizacion/inversa con menor costo: La estimacion de parametros se plantea
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como la minimizacién de una funciéon objetivo basada en residuales. Usar M dentro
del optimizador permite busquedas globales més extensas, y posteriormente verificar

la solucion candidata con M.

3. Sensibilidad e identificabilidad: Técnicas globales (por ejemplo, Morris y Sobol)
requieren miltiples evaluaciones del modelo; el emulador vuelve estos anélisis sean

factibles en tiempos razonables y facilita reportes reproducibles.

4. Emulacién multi-salida: En lugar de emular un escalar (por ejemplo, RMSE),
el emulador puede predecir directamente los pardmetros simulados en los puntos
de observacion, preservando la estructura multivariada del problema y permitiendo

diagnosticos espaciales del ajuste.

Consideraciones técnicas y limites del enfoque. El uso de emuladores introduce
explicitamente una segunda fuente de error, ademaés del error fisico/estructural del modelo.
Si h°> son los datos observados y h¥™ = M(8), el residual fisico es r = h°> — hsm_ Al

sustituir M por M, el residual puede descomponerse como:

ho? — M(6) = h°™ — M(8) +M(8) — M(6). (6.3)
error fisic:),/medicién error de;gmulador

Por lo tanto, el emulador debe emplearse con una clara regla metodolégica: toda
solucion candidata obtenida con el emulador, debe verificarse/corroborarse con
el simulador fisico. Esta verificaciéon es critica cuando la soluciéon se encuentra cerca de
los limites (bounds) establecidos del espacio paramétrico o en regiones poco cubiertas por

los datos de entrenamiento, donde la extrapolacion puede introducir sesgos.

6.1.2. Relaciéon con la calibracién clasica (PEST++ /pyEMU)

La calibraciéon con PEST++/pyEMU se plantea como un problema de estimaciéon de para-
metros, donde se ajustan parametros hidrogeologicos para minimizar una funciéon objetivo
basada en residuales entre datos observados y datos simulados del modelo fisico. Su princi-

pal ventaja es que el proceso de ajuste esta anclado directamente al simulador MODFLOW
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6 y puede explotar informacion de sensibilidad (Jacobiano) para guiar actualizaciones efi-
cientes y evaluar identifiabilidad, correlacién entre parametros e incertidumbre. En este
trabajo, el componente de aprendizaje automético no sustituye a PEST++; se emplea como

un complemento metodolégico con dos roles:

1. Aceleracion operativa: El emulador se utiliza para explorar regiones del espacio
pardmetrico a muy bajo costo computacional, preseleccionar combinaciones prome-
tedoras y realizar pruebas rapidas (por ejemplo, como cambia el ajuste al perturbar

parametros clave) antes de invertir tiempo en ejecuciones completas del simulador.

2. Contraste metodoloégico: La calibracion asisitida por emulador se compara con-
tra la calibracion clasica realizada con PEST++ en términos de desempeno (RM-
SE,MAE,bias y patrones espaciales de residuales), consistencia y plausibilidad hidro-
geologica de parametros, no-unicidad (soluciones alternativas con ajuste comparable)

y costo computacional (nimero de ejecuciones de MODFLOW 6 y tiempo total).

Es importante remarcar la diferencia conceptual: PEST++ ajusta pardmetros evaluando
MODFLOW 6 en cada iteraciéon, mientras que la calibracion asistida por TA, optimiza
sobre el emulador y solo es aceptable si las soluciones candidatas se verifican pos-
teriormente mediante ejecuciones directas del modelo fisico, confirmando que el error

sustituto no introduce sesgos relevantes en la region 6ptima.

6.1.3. Objetivos del capitulo de Inteligencia Artificial

El objetivo del presente capitulo es documentar un flujo de trabajo reproducible de
calibracion asistida por aprendizaje automéatico para el modelo regional del estado de
Yucatan en MODFLOW 6, manteniendo coherencia hidrogeolégica, consistencia numérica
y la verificacion explicita con respecto al simulador fisico.

De manera especifica, se plantean los siguientes objetivos:

6.1.3.1. Emulador directo (forward-emulator)

Construir un emulador capaz de aproximar la respuesta del modelo ante variaciones de

un conjunto de parametros seleccionados, la salida del emulador se define como el vector de
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estos pardmetros simulados, lo que corresponde a un problema multisalida. Para el entrena-
miento se genera un conjunto sintético medinate un disefio de experimentos: se muestrean
combinaciones de parametros dentro de rangos plausibles, se ejecuta MODFLOW 6 para
cada muestra y se almacenan las salidas en los puntos de observacion. El desempeno del
emulador se cuantifica con particiones de entrenamiento y prueba, evaluando su capacidad

de generalizacion en muestras no vistas.

6.1.3.2. Calibracion/inversa basada en emulador

Usar el emulador como sustituto rapido dentro de un esquema de busqueda y optimi-
zacion para proponer pardmetros que reduzcan el desajuste entre los datos observados y

simulados. En términos operativos:
= Se define una funcién objetivo.

= Se busca el vector de pardmetros 8* que minimiza dicha funcién objetivo, evaluada

en el emulador.
= Se obtiene una solucién candidata a la calibracion con muy bajo costo computacional.

Este enfoque permite explorar de manera extensa el espacio paramétrico. No obstante,
su validez depende de que el emulador sea suficientemente preciso en la regiéon donde se
localiza 6*; por ello, el resultado se considera candidato hasta ser verificado con el simulador
fisico, MODFLOW 6.

6.1.3.3. Comparacién con PEST++ y verificacion con MODFLOW 6

El ciclo es cerrado de forma rigurosa: toda solucién candidata obtenida con el emulador
se verifica mediante una ejecucion directa de MODFLOW 6, utilizando exactamente los

parametros propuestos por IA. Con ello se evalia:
» Desempernio real en el simulador fisico (RMSE, MAE, sesgo y residuales);
» Discrepancia (error de sustitucion) entre el emulador y MODFLOW 6.

» Consistencia con respecto a la calibracion clasica obtenida con PEST++.
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La comparacion con PEST++ no se limita tinicamente al RMSE final: también se analiza
la plausibilidad hidrogeoldgica de los pardmetros y la estabilidad numérica del modelo,
como evitar configuraciones no fisicas o inestables. En conjunto, este capitulo presenta
un esquema hibrido donde el emulador se utiliza para acelerar la exploraciéon y proponer
soluciones, mientras que MODFLOW 6 permanece como referencia final para validar el
ajuste. La seccion siguiente introduce la formulacion utilizada para entrenar el emulador

y los criterios empleados para evaluar generalizacion y confiabilidad del sustituto.

6.2. Fundamentos y marco conceptual

En esta seccion se introducen los conceptos necesarios para integrar el aprendizaje auto-
matico en flujos de trabajo de calibracion hidrogeologica. Esencialmente se revisan cuatro
aspectos principales, la emulacion y los modelos sustitutos, la distinciéon entre el problema
directo e inverso, la formulacion de la calibracion como optimizaciéon (con pesos), y final-
mente, los criterios de generalizacion, incertidumbre e identificabilidad, particularmente
relevantes en sistemas subterrdneos donde el fendémenos de la no-unicidad es comin.

En este trabajo, la calibraciéon asistida por aprendizaje automatico se apoya en dos

pilares fundamentales:

» La formulacion clasica del problema inverso (observaciones, residuales, funciéon obje-

tivo y optimizacion).

» La teoria de modelos predictivos (emulacion), donde se requiere evaluar generaliza-

cion, sobreajuste y limites de extrapolacion.

6.2.1. Emulacién y modelado sustituto

La emulacion (o modelado sustituto), busca aproximar modelos numéricos computacio-
nalmente costosos mediante funciones entrenables de evaluacion rapida |Forrester et al.
2008]. En este estudio de modelacion hidrogeologica, el simulador numérico MODFLOW

6, puede representarse como un operador no lineal de la siguiente manera:
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M: 0eR — y(0) € R, (6.4)

donde € es el vector de parametros y y () representa el vector de salida; y, en expe-
rimentos especificos, métricas asociadas a descarga costera del agua subterranea, esto se
comentara en secciones posteriores.

Un emulador aproxima M por una funcion M mucho més econémica computacional-

mente:

M) ~ M), M:R°—R" (6.5)

Datos para entrenar el emulador. Para el entrenamiento del emulador M se genera

un conjunto de datos mediante ejecuciones del simulador fisico:

D={(09,y"Y, vy =M(@OY). (6.6)

El desempeno del emulador depende principalmente de la cobertura del espacio
paramétrico, la consistencia en los resultados simulados de salida (mismo orden
y definicion de observaciones), y sobretodo, que la respuesta del modelo sea suficien-

temente regular dentro del dominio muestreado.

6.2.1.1. Emulador adoptado y consideraciones practicas

En la literatura existen diversas familias de modelos sustitutos (p.ej., modelos lineales
regularizados, procesos gaussianos/kriging, ensambles tipo RF/GBM y redes neuronales).
Dado que el objetivo de esta tesis no es comparar exhaustivamente emuladores, sino cons-
truir y verificar un emulador ttil para acelerar la calibracion, en lo que sigue se describe a
detalle inicamente el enfoque empleado: una red neuronal tipo perceptréon multicapa
(Multilayer-Perceptron MLP) para la regresion multisalida.

La eleccion de una MLP se justifica porque el problema considerado es multisalida, es
decir, se genera un vector de cargas hidraulicas en multiples puntos de observacion y es

potencialmente no lineal, ademaés de que el costo de evaluacion del emulador es bajo una vez
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entrenado. Para asegurar estabilidad y generalizacion, se adoptaron practicas estandares,
como, el escalamiento/estandarizacion de entradas y salidas, la particion en conjuntos
de datos de entrenamiento-validacion-prueba, y la regularizacion, parada/detenimiento
temprana (early stopping) y la evaluacion con métricas globales y por observacion (RMSE,
MAE, percentiles). En las subsecciones siguientes se presenta la arquitectura de la MLP, el
procedimiento de entrenamiento y el ajuste de hiperparametros utilizado para seleccionar

el modelo final.

Emulaciéon multisalida. Cuando el vector de salida de datos simulados y es de gran

dimension, usualmente se emplean tres estrategias principales:

1. Multi-output directo: un modelo predice todo el vector de salida y, y captura

dependencias entre salidas.

2. Modelo por salida: entrenar M\j(e) por observacion, esta opcion es simple, pero

costosa y sin correlacion entre salidas.

3. Reduccion de dimensién: Se proyecta y a un subespacio (PCA/POD) y se emulan

los coeficientes latentes.

Diseno de experimentos: cobertura y extrapolaciéon. El emulador es confiable prin-
cipalmente dentro de la region paramétrica cubierta por el conjunto de datos D generado.
Por ello, se recomiendan muestreos space-filling (por ejemplo, LHS) y/o disefios mixtos
(global + refinamiento local). En particular, es importante tratar las escalas heterogé-
neas: por ejemplo, las transformaciones logaritmicas son apropiadas para la conductividad

hidraulica K, mientras que multiplicadores o fracciones suelen trabajarse en escala lineal.

6.2.2. Generalizacion y sobreajuste

La validez del emulador M depende de su capacidad de generalizacion. Para cuantifi-
car dicha generalizacion, el conjunto de datos D se divide en entrenamiento, validacion y

prueba. El sobreajuste llega a ocurrir cuando el error en entrenamiento disminuye mientras
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el desempeno fuera de muestra no mejora, o empeora. Para mitigarlo, se emplean practi-
cas como regularizacion, control de la complejidad y detenciéon temprana early-stopping,

ademés de escalamiento consistente de variables.

6.2.3. Incertidumbre e identificabilidad

Aun con un emulador preciso, el sistema puede admitir multiples parametrizaciones

con desempeno comparable. Por ello es necesario discutir tres aspectos principales:

» No unicidad (equifinalidad): multiples parametros 6 con una funcién objetivo ®

similar.

= Correlacién entre parametros: compensacion entre procesos, por ejemplo, recarga-

K-EVT).

» Identificabilidad practica: un parametro es identificable si perturbaciones provo-
cadas en ¢l producen cambios distinguibles en el vector de salida, dado el nivel de

ruido y el error estructural del modelo.

En la practica, la identificabilidad se diagnostica con sensibilidad, covarianza/correlacion

y con el comportamiento respecto a los limites (bounds) establecidos.

6.3. Metodologia del problema para el modelo hidro-
geolégico de Yucatan

En esta seccion se formaliza el problema de calibracion asistida por aprendizaje au-
tomético para el modelo hidrogeologico regional del estado de Yucatan. En particular, se

definen de manera explicita:

» El modelo numérico base.
» Fl vector de parametros ajustables (grados de libertad del problema inverso).

» Kl conjunto de observaciones, la definiciéon de residuales y la funcién objetivo.
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Esta formulacion asegura trazabilidad entre la calibracion clésica basada en ejecuciones
directas de MODFLOW 6, la emulacion mediante modelos sustitutos, y la verificacion final

de soluciones candidatas por medio del simulador fisico.

6.3.1. Contexto del modelo numérico

El modelo regional de flujo de agua subterranea en estado estacionario se implementd
en MODFLOW 6 utilizando FloPy como interfaz para la construccion, ejecucion y post-
procesamiento. La discretizacion espacial se realizé con una malla no-estructurada (DISU),
la malla quadtree, seleccionada por su capacidad de refinamiento local en zonas de interés
(anillo de cenotes, zona elevada y costera), manteniendo un costo computacional controlado
a escala regional. El dominio se represent6 con dos capas (somera y profunda), con un
ntmero total de celdas del orden de 10°, suficiente para reproducir los gradientes regionales
dominantes, asi como los contrastes espaciales asociados a la heterogeneidad efectiva de

este complejo sistema kérstico. Este modelo se adopté como plataforma comiin para:

» La calibracién automatica y el diagnostico de sensibilidad.

= La generacion sistematica de ejecuciones del modelo para construir el conjunto de

datos de entrenamiento para el emulador.

Las simulaciones se plantean coherentes con respecto al objetivo metodolégico de esta
etapa: capturar la estructura espacial regional de la superficie de carga hidréulica y su res-
puesta a variacion en los parametros, evitando complejidades transitorias que requeririan

series temporales densas y condiciones historicas con méas detalle.

6.3.2. Zonas de refinamiento

Con base en el marco conceptual hidrogeolégico, el dominio se dividi6é en zonas hidro-
geoldégicas de comportamiento contrastante, representadas mediante parametros efectivos

por regiéon. Se consideraron cuatro zonas de refinamiento:
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1. Zona elevada (upland): asociada a la region elevada del suroeste (Sierra de Ticul),
donde se espera una respuesta diferenciada en gradiente regional y, potencialmente,

en recarga efectiva.

2. Anillo de cenotes (ring): zona de transicion hidrogeologica/estructural con mayor
conectividad kérstica, que influye en la redistribucion del flujo y en la descarga hacia

la zona de la costa.

3. Resto de la region (rest): representa el dominio fuera de las zonas anteriores, la

zona plana, interpretado como un comportamiento promedio a escala estatal.

4. Zona costera: representa la franja de la costa, la cual es considerada como una
region de carga hidraulica constante y somera, debido a que es esta region es consi-

derada como confinada, a diferencia del resto del dominio, en la capa 1 (Perry et al.

[1989)).

Esta zonificacion constituye una estrategia estandar y defendible a escala regional: en
lugar de representar explicitamente conductos kérsticos, se permite que el modelo ajuste
propiedades efectivas por zona, manteniendo interpretabilidad hidrogeoldgica y control

de complejidad paramétrica.

6.3.3. Parametros de calibracién considerados

La calibracion asistida por A se formula como un problema de ajuste paramétrico equi-
valente al empleado en la calibracion clésica. Se define un vector de pardmetros 6 que con-
trola procesos dominantes del balance hidrogeologico regional: transmision (conductividad
hidraulica), entradas (recarga) y pérdidas (evapotranspiracion), ademés de restricciones
externas (SGD) incorporadas como grupo de observacion.

En este trabajo, los parametros ajustables se implementan de igual manera que como
se defini6 en el Capitulo [3, como multiplicadores adimensionales sobre campos base.
Por convencion, el prefijo m en un parametro (p.ej., mK, mR, mFGW) indica un factor
multiplicativo aplicado a una variable base espacialmente distribuida, de modo que el

ajuste ocurre preservando la estructura espacial base y modificando su magnitud efectiva.
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6.3.3.1. Conductividad hidraulica zonal por capa (K)

La conductividad hidraulica se representa mediante valores efectivos por zona y por

capa, aplicados como multiplicadores sobre su campo base Ky(z):

K (x) = mg(zona,capa) Ky(x), (6.7)

donde my es adimensional. Esta formulacion permite ajustar contrastes regionales en-
tre zona elevada (upland), anillo de cenotes (ring) y resto del dominio (rest), distinguiendo
ademés entre capa somera y la capa profunda (capa 1y 2, respectivamente).

6.3.3.2. Recarga meteodrica efectiva (RCH) por zona
La recarga se modela como recarga meteorica efectiva a partir de su campo base Ry(x)
y se ajusta con multiplicadores por zona:

R(z) = mg(zona) Ry(z). (6.8)

Al igual que se hizo en en Capitulo [3], la recarga se zonifico en:

» MRypianda: multiplicador para la zona elevada,

» mR.: multiplicador para el resto del dominio.

Esto permite corregir sesgos regionales asociados a la incertidumbre en las entradas (re-
carga), reduciendo compensaciones no fisicas inicamente via cambios en la conductividad

hidraulica K.

6.3.3.3. Evapotranspiracion (EVT) mediante fracciéon de agua subterranea

(FGW)

De igual forma que en el Capitulo|3| la extraccién por evapotranspiracion se representa
con el paquete EVT de MODFLOW 6, en el cual se prescribe una tasa maxima en superficie
que se atenta conforme la carga hidraulica desciende hasta una profundidad de extincion.

En este trabajo, el campo base EVTj(x) se obtiene a partir de ET; (demanda atmosférica)
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y se interpreta como una tasa méaxima potencial (4.2.1). Para representar que solo una
fraccion de dicha demanda es satisfecha por el acuifero, se introduce el pardmetro FGW

(fraction of groundwater), implementado como un multiplicador adimensional:

EVTate(x) = mFGW (zona) EVTy(z). (6.9)

Aqui mFGW es un multiplicador (prefijo m) que escala la fraccion efectiva de ex-
traccion desde el acuifero, sin alterar la forma espacial base de EV'Ty(z).

De manera consistente con la zonificacion regional, se considera:

= mFGWuplanda

L] mFGWreSt .

Esta parametrizaciéon permite modular pérdidas regionales por evapotranspiracion, evi-
tando que el modelo compense sesgos sisteméaticos mediante ajustes artificiales en la con-

ductividad o en la recarga.

6.3.3.4. Restriccion costera basada en SGD (grupo de observacion)

De forma complementaria, se incorpora informacion indirecta sobre descarga de agua
subterranea al mar (submarine groundwater discharge, SGD) como grupo adicional de
observaciones. En este esquema, SGD no introduce parametros nuevos: se utiliza como
una restriccion externa que penaliza soluciones con descarga costera no plausible, sin mo-
dificar la formulacion fisica del modelo. Operativamente, la descarga simulada se calcula a
partir del flujo neto hacia celdas costeras asociadas a la frontera tipo CHD y se resume por
segmentos a lo largo de la costa (ver Seccion . Las observaciones de SGD se norma-
lizan y ponderan para mantener consistencia de escala con el grupo head. En el régimen
balanceado, SGD funciona como una restriccion suave: contribuye a la funciéon objetivo y

mejora plausibilidad costera sin dominar el ajuste de cargas hidraulicas.
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6.3.4. Generacion de datos para aprendizaje automatico

El emulador se entrend con un conjunto de datos supervisado generado a partir de las
ejecuciones del simulador fisico numérico MODFLOW 6 del caso de referencia (Caso D,
malla quadtree . Para ello se muestreo el espacio paramétrico mediante esquemas de tipo
Latin Hypercube Sampling (LHS), que permiten una cobertura més uniforme del dominio
que el muestreo aleatorio simple [McKay et al., [1979).

El objetivo de esta etapa fue construir un conjunto de datos:

D = {(#, h)} 1 h® = M%), (6.10)

=1

donde 6% € RP representa los parametros (multiplicadores) y h( € R'3 es el vector

de cargas hidraulicas simuladas en las ubicaciones observadas.

6.3.4.1. Definicion del espacio de parametros

El vector 0 coincide con la parametrizacion descrita en la Seccion multiplicadores
adimensionales para K por zona/capa, recarga por zona y fraccion de agua subterréanea
(FGW) por zona. Esta formulacion mantiene la interpretabilidad de pardmetros efectivos
por region, facilita el muestreo y la estabilidad numérica durante las ejecuciones masivas
de MODFLOW 6.

Los parametros se muestrearon dentro de cotas fisicamente plausibles, consistentes con
ordenes de magnitud esperados en el modelo regional kirstico de Yucatan | Gonzalez-Herrera

et al.| [2002], Gondwe et al. [2010], Marin et al.| [2000]. En particular:

= Multiplicadores de la conductividad hidriulica K: se parametrizaron en escala

logaritmica debido a que K puede variar por 6rdenes de magnitud.

= Multiplicadores de recarga y de FGW: se acotaron para mantener coherencia
con rangos razonables de infiltracion efectiva y fraccion de extraccion por evapo-

transpiracion.

Ademas de evitar soluciones no fisicas, estas cotas mejoran la eficiencia del muestreo
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al excluir regiones donde el modelo tiende a volverse numéricamente inestable o hidrogeo-

logicamente inverosimil.

6.3.4.2. Diseno de muestreo y construccién del conjunto D

Para el disenio del muestreo, se generd una matriz de diseno de la siguiente forma:

X € RN:-xP, (6.11)

donde cada fila corresponde a un vector de parametros ). Para cada muestra, se
ejecutdé MODFLOW 6 y se extrajo el vector de cargas hidraulicas simuladas resultante en

los 135 puntos de observacion, formando:

Y € RY-X135, (6.12)

6.3.4.3. Muestreo tipo LHS y punto ancla (baseline)

El muestreo LHS se complement6 con un punto ancla (baseline) asociado al modelo de

referencia (multiplicadores iguales a 1, o equivalentes), con el fin de:
= garantizar que el conjunto incluya explicitamente el caso base,
= facilitar controles de reproducibilidad (verificacion de métricas del baseline),
= estabilizar la emulacion en la vecindad del régimen de interés.

Controles de reproducibilidad (sanidad) del baseline. El punto ancla se ejecuto
también como verificacion minima del flujo de trabajo. En particular, se comprobé que:
(i) el solucionador converge sin divergencias; (ii) el cierre del balance hidrico se mantiene
dentro de una tolerancia aceptable; (iii) las cargas simuladas en los puntos de observacion
son valores finitos (sin HNOFLO /valores centinela); (iv) el conjunto de salidas generado
por el runner (archivos de cabezas y tabla de observaciones) conserva el mismo orden e
identificadores; y (v) las métricas globales del baseline (RMSE, MAE y sesgo, y/o \/®/n)
reproducen las reportadas para el modelo base. Estas verificaciones permiten detectar

errores de implementacion antes de generar el conjunto de entrenamiento del emulador.
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6.3.4.4. Ejecuciéon masiva de MODFLOW 6 y extracciéon de vector de salida

Cada muestra 6 se evalué6 mediante una ejecucion completa de MODFLOW 6 del
caso de referencia. De cada ejecucion se extrajo el vector de cargas hidraulicas simuladas

en las ubicaciones de los puntos de observacion, asegurando:

= orden consistente de identificadores de observacion,

» registro/filtrado de valores invalidos.

» trazabilidad entre carpeta de ejecucion, 8% y h(®,

Antes del entrenamiento se aplicaron verificaciones minimas:

= confirmacion de que las Ny ejecuciones concluyeron correctamente,
= deteccidon de valores de salidas invalidas y descarte de realizaciones contaminadas,

= inspeccion de la distribucion del desempeno (RMSE por ejecucion: minimo, percen-

tiles, maximo),
» verificacion de que el baseline reproduce el ajuste esperado.

Este paso es critico; un emulador entrenado con datos de salidas erréoneas, tiende a

fallar o a producir 6ptimos artificiales durante la inversion.

6.3.5. Entrenamiento del emulador directo (forward emulator)
6.3.5.1. Arquitectura del emulador directo e implementacion

El emulador directo se implementé como una red neuronal tipo perceptréon multicapa
(MLP) multisalida, entrenada para aproximar el mapeo M:0 R h e RS, donde
0 es el vector de parametros (multiplicadores) y h son las cargas simuladas en las n =
135 observaciones. Las entradas consideradas fueron los multiplicadores de los parametros
anteriormente mencionados. La red MLP utilizada consta de dos capas ocultas con 256
neuronas cada una (hidden_layer_sizes=(256,256)), activacion ReLU y salida lineal de

135 neuronas (una por observacion). El entrenamiento se realizé con el optimizador Adam,
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regularizacion L2 (o = 107%) y tasa de aprendizaje inicial 1073, con un méximo de 8000
iteraciones.

Para estabilizar el entrenamiento se aplico estandarizacion (z-score) tanto a entradas
como a salidas usando tnicamente el conjunto de entrenamiento. El conjunto de datos se
dividi6 aleatoriamente en entrenamiento y prueba (80/20, semilla fija), y se utilizo early
stopping (paciencia de 40 iteraciones sin mejora) para evitar sobreajuste. El desempeno
del emulador se report6 en unidades fisicas (m s.n.m.) revirtiendo la estandarizacion de
la salida y calculando RMSE global y RMSE por observaciéon. La Tabla resume los

hiperparametros definidos para el emulador.

Tabla 6.1: Hiperpardmetros del emulador directo (MLP multisalida) utilizado en este es-
tudio.

Componente Configuracion

Entradas p = 9 parametros (multiplicadores zonales)
Salidas n = 135 cargas hidraulicas en puntos de observacion
Tipo de modelo MLP multisalida (MLPRegressor)

Capas ocultas 2

Neuronas por capa 256, 256

Funcion de activacion ReLU

Salida Lineal (135 neuronas)

Funcion de pérdida MSE multisalida (cuadrética)

Optimizador Adam

« (regularizacion 1.2) 1x10™*

Tasa de aprendizaje inicial 1x1073

[teraciones maximas 8000

FEarly stopping Si (early_stopping=True)

Paciencia (n_iter_no_change) 40

Particion train/test 80/20 (test_size=0.2)

Semilla 7 (random_state=7)

Preprocesamiento StandardScaler en X y Y (train)

6.3.5.2. Formulacién del problema multisalida

A continuacién se describe la formulacion del problema multisalida, el emulador apro-

xima el mapeo directo:

M: 0+ heR. (6.13)
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El entrenamiento se planted como regresion supervisada multisalida, minimizando el

error cuadratico medio:

: (6.14)

donde h® = M().

El conjunto D se dividié en subconjuntos de entrenamiento, validaciéon y prueba. Se
empled un criterio de detencion temprana (early stopping) para evitar el sobreajuste,
deteniendo el entrenamiento cuando la métrica en validacion dejé de mejorar de forma
sostenida.

Como métricas de habilidad del emulador se reportan:
= RMSE global en el conjunto de datos de prueba.

» Distribucién del RMSE por observacion (mediana y percentil 95), para identificar si

el emulador es uniforme o falla sistematicamente en pozos especificos.

6.3.6. Calibracion acelerada basada en el emulador (problema in-

verso)

Dado que evaluar el simulador fisico M(0) repetidamente es costoso, la busqueda de

parametros se realiza sobre el emulador. Se define una funcién objetivo aproximada:

n

3(6) = 3 (wi [ ~7u(0)]) (6.15)

=1

y se busca:

0* = arg min o (0), (6.16)

donde €2 es el dominio acotado por los limites establecidos bounds.
Se empled un optimizador global de tipo evolutivo (Differential Evolution) [Storn and

Pricel |1997|, el cual es adecuado para este caso de estudio:

= Funciones objetivo no convexas y con multiples minimos locales,
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» Espacios paramétricos acotados,

= Ausencia de gradientes confiables.

6.3.6.1. Experimentos con y sin prior (regularizacion tipo PEST++)

Se consideraron dos esquemas:
1. Sin prior: optimizacién pura sobre ®(6).

2. Con prior (regularizacion): se agrega un término que penaliza desviaciones gran-
des respecto a un valor preferente 6, (tipicamente multiplicadores cercanos a 1),

analogo a regularizacion tipo Tikhonov/PEST-+-+:
J(0) = ®(0) + NIL(6), (6.17)

donde I1(#) representa una penalizacion (por ejemplo, en el espacio logaritmico para
multiplicadores de K, y cuadratica para multiplicadores de recarga/FGW). Se explo-
raron distintos niveles de A (débil=0.01, moderado=0.1 y alto=1.0) para comparar

el compromiso del ajuste-conservadurismo.

6.3.7. Verificacion final con MODFLOW 6

Toda solucion candidata obtenida con el emulador debe y fue verificado con el simulador

fisico (|Oreskes et al., [1994]). El procedimiento fue el siguiente:

1. tomar 6* (6ptimo del emulador),
2. ejecucion de MODFLOW 6 aplicando exactamente esos parametros,

3. calculd del RMSE y & sobre las 135 observaciones (y métricas complementarias).

Esta verificacion cuantifica el error de sustitucion, es decir, la diferencia del emulador
vs. el simulador y permite confirmar que el 6ptimo encontrado no es un artefacto del

modelo sustituto, sino una solucién con desempeno real dentro de MODFLOW 6.



CAPITULO 6. CALIBRACION ASISTIDA POR APRENDIZAJE AUTOMATICO 206

6.4. Resultados, comparaciéon y discusion

Relacién entre muestreo masivo y entrenamiento del emulador. El conjunto de
1000 ejecuciones exitosas de MODFLOW 6 se utilizo para construir el dataset de apren-
dizaje supervisado del emulador directo. Cada ejecucion j define un par (6,,h;), donde
0; € R? es el vector de pardmetros (multiplicadores zonales) y h; € R'™ es el vector de
cargas simuladas extraidas en las 135 ubicaciones de observacion. El emulador aprende el
mapeo M:0— H, por lo que puede emular simulaciones con distintos valores de conduc-
tividad, recarga y evapotranspiracion dentro de los rangos muestreados. El punto ancla
(baseline) se incluye explicitamente como control de reproducibilidad del pipeline y como
referencia para comparar el desempeno relativo de las ejecuciones. El resumen estadistico

de RMSE en unidades de metros para las 1000 ejecuciones es:

minimo: 0.8449

percentil 10: 0.8734

» mediana: 0.9390

percentil 90: 1.4818

= maximo: 4.8697

La ejecucion base (run_00000) presenté un RMSE = 0.8724 [m]|. Del total de 1000 eje-
cuciones, 89 obtuvieron un valor de RMSE menor que la ejecucion base, lo cual cuantifica

dos cosas:
1. El grado de variabilidad del ajuste bajo cambios razonables en los parametros.

2. La presencia de regiones del espacio parametrico con mejoras reales respecto al caso

base de referencia (ejecucion base).

La Figura[6.Jmuestra los histogramas de residuales por capa entre el emulador neuronal

y MODFLOW 6.
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Histograma de residuales (Capa 1)

Densidad

-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 1.5
Residual (MODFLOW 6 vs Red neuronal) [m]

~

((a)) Histograma de residuales (e = hypg — h) de la capa 1;
concentra la mayor parte de la masa cerca de cero con colas
que representan errores locales. Se usa para distinguir sesgo,
dispersion y presencia de colas pesadas.

Histograma de residuales (Capa 2)

Densidad

-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0 15
Residual (MODFLOW 6 vs Red neuronal) [m]

((b)) Histograma de la capa 2, analogo al de la capa 1; permi-
te comparar dispersion y asimetrias entre ambas capas bajo
la misma estrategia de entrenamiento y particiéon espacial.

Figura 6.1: Histogramas de residuales entre el emulador neuronal y MODFLOW 6, por
capas 1 y 2.

A manera de complemento. la Figura muestra los diagramas de paridad de MOD-
FLOW 6 vs Red Neuronal en las capas 1 y 2, respectivamente. Estos mapas representan
la comparaciéon punto a punto entre la carga "verdadera'"sintética de MODFLOW 6 y la
prediccion del emulador neuronal. La linea 1:1 representa una prediccion perfecta; desvia-

ciones sistematicas sugieren sesgos o saturacion del emulador en ciertos rangos de campo
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Diagrama de paridad — Capa 1
MODFLOW 6 vs Red Neuronal
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((a)) Diagrama de paridad MODFLOW 6 vs Red neuronal,
capa 1.

Diagrama de paridad — Capa 2
MODFLOW 6 vs Red Neuronal

o)}
I
Y
o
W

w
1

IN
f

-

o
~

Densidad (conteo, escala log)

w
I

N
L
fury
o
-

Carga hidraulica - Red Neuronal [m.s.n.m.]

fury
1

10°

0 1 2 3 4 5 6 7
Carga hidraulica - MODFLOW 6 [m.s.n.m.]

((b)) Diagrama de paridad MODFLOW 6 vs Red neuronal,
capa 2.

Figura 6.2: Diagramas de paridad MF6 vs RN, empleados para evaluar la fidelidad global
del emulador y detectar regiones/rangos donde la relacion se aparta de la proporcion 1:1.
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6.4.0.1. Mejor ejecucion del muestreo y diagnéstico inicial

La mejor ejecucion del muestreo (diagnostico previo al emulador) fue run_00947 con
RMSE = 0.8449 |m|. En términos conceptuales, esta ejecucion presenta el mejor resultado
alcanzable sin optimizacion explicita, inicamente por exploracion del espacio paramétrico

dentro los limites fisicos establecidos.

6.4.0.2. Emulador directo y su precisiéon (error de aproximacion)

El emulador directo se entren6 para aproximar la transformacion:
06— h(0),

donde 0 es el vector de multiplicadores (pardmetros) y h son las cargas hidraulicas predi-
chas en los puntos de observacion. El entrenamiento incorporé validacion y early-stopping
para evitar sobreajuste. En el conjunto de prueba del emulador se obtuvo un error global

del orden de centimetros:
» RMSE del emulador (prueba) ~ 0.0497 m
= RMSE mediana por observacion = 0.0385 m
= percentil 95 del RMSE por observacion ~ 0.0930 m

Esto es relevante porque el error del emulador queda muy por debajo del RMSE tipico
del modelo numérico (del orden de 0.85-0.95 [m]), por lo que su uso como sustituto para
la optimizacion global es consistente: el error dominante no es el del emulador, sino el
de la estructura/parametrizacion del modelo fisico y/o la informaciéon disponible en las

observaciones.

6.4.0.3. Calibracion basada en el emulador (inversa) y efecto del prior

La calibraciéon acelerada se resolvid sobre el emulador mediante un optimizador glo-
bal (Differential Evolution), minimizando una funciéon objetivo basada en residuales pon-

derados. Se evaluaréon tres configuraciones de prior, sin prior, débil, moderado y alto
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(A =0.01,0.1 y 1, respectivamente). En los tres casos, la verificacion posterior con MOD-
FLOW 6 arrojo practicamente el mismo desempeiio, se obtuvieron diferencias despreciables
a la tercera cifra decimal. En otras palabras: para este problema, el prior en ese rango no

cambia el dptimo verificable con MODFLOW 6. Esto no es 'malo’; refleja que:
1. el minimo encontrado ya esta en una regiéon compatible con el prior,
2. la senal de datos domina esa regularizacion leve,
3. o que la solucién esta controlada por limites/bounds e identificabilidad.

La Tabla [6.2| resume los resultados de la calibracion con los diferentes valores de prior.

Tabla 6.2: Resumen de desempeno: linea base, mejor corrida del muestreo y calibracion
basada en emulador (verificada con MODFLOW 6).

Caso RMSE (m) & =Y (wr)? /®/N /®/> w2 (m)
Ejecucion base (run_00000) 0.8724 56.7440 0.6483 1.1020
Mejor muestreo (run_00947) 0.8449 53.5580 0.6299 1.0708
Emulador — MF6 (sin prior) 0.8438 53.8977 0.6319 1.0742
Emulador — MF6 (prior 0.01) 0.8438 53.8976 0.6319 1.0742
Emulador — MF6 (prior 0.1) 0.8441 53.9149 0.6320 1.0743

La Tabla [6.3| reporta los valores del vector de parametros calibrados 8" obtenidos con
la inversion basada en el emulador (y verificados con MODFLOW 6). Se muestra solo la
variante sin prior (sin regularizacion) debido a que presenta un RMSE muy similar a las

variantes con prior.

Tabla 6.3: Parametros calibrados 8" (emulador — verificacion con MODFLOW 6).

Parametro Sin prior

Fupland,, 0.00052
Kupland,, 0.00029
Kring,, 0.06003
Kring,, 0.49800
Fresty, 0.00188
Frestyy 0.18764
Tupland 0.05341
Trest 0.48951
F9Wapland 0.29999

FGUrest 0.49867
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La Figura muestra la superficie de carga hidraulica simulada por MODFLOW 6
utilizando el vector 8" obtenido con la inversién basada en el emulador. Esta figura se
presenta con el mismo estilo y rango de visualizacion que en capitulos anteriores, para

permitir comparacion directa con la ejecuciéon base y con los modelos calibrados mediante

PEST++.

1e6 Cargas hidraulicas simuladas - Capa 1 1e6 Cargas hidréulicas simuladas - Capa 2

2.351 2.351

N
w
o

2.301

Norte [m]
Norte [m]

N
N
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D«/_\

IN)

Cargas hidréulicas [m.s.n.m.]
N

Cargas hidraulicas [m.s.n.m.]

1 e
2.201 2.201

150000 200000 250000 300000 350000 400000 150000 200000 250000 300000 350000 400000
Este [m] Este [m]

((a)) Capa 1. ((b)) Capa 2.

Figura 6.3: Cargas hidraulicas simuladas (MODFLOW 6) usando los pardmetros calibrados
por el emulador (8).

6.4.0.4. Verificacién final con MF6 (criterio definitivo)

La verificacion con el modelo numérico (ejecucion real"MFG6) confirmé que la solucion
calibrada por el emulador es consistente al regresar al simulador fisico. Para los tres casos

de prior, se obtuvo:

RMSE ~ 0.8438 [m]

Phi = > (wir;)? ~ 53.90

WRMSE (definicion basada en ®) /®/N ~ 0.632

WRMSE con unidades (ponderacion tipo varianza inversa) /®/ > w? ~ 1.074 |m]

Respecto a la ejecucion base (RMSE = 0.8724 |m|; & = 56.744), la mejora es mo-

desta pero consistente, y lo mas importante: se obtiene mediante un flujo reproducible,

automatico y escalable.
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6.4.0.5. Analisis de residuales: observaciones dominantes en la funcién obje-

tivo

El desglose de contribuciones a ® mostré un comportamiento tipico en calibracion
ponderada: un subconjunto pequeno de observaciones domina la funciéon objetivo. En el
caso base, dos pozos concentran aproximadamente 48.8 % de ®, Tabla[6.4] En el caso del
mejor muestreo, el porcentaje de contribucion a ® de estos dos pozos se muestra en la

Tabla [6.5]

Variable P ®; | Porcentaje de ¢
4C_VISTA_HERMOSA | 53.55 | 14.52 ~25.59 %
4B_MOCTEZUMA 53.55 | 13.17 ~23.21%

Tabla 6.4: Valor de ® obtenido, y valor de ® de cada estacién asi como su porcentaje de
contribucién al valor de @, del muestreo base (run_00000)

Variable P ®;, | Porcentaje de ®
4C_VISTA_HERMOSA | 56.74 | 14.52 ~25.77 %
4B_MOCTEZUMA 56.74 | 13.17 ~23.97%

Tabla 6.5: Valor de ® obtenido, y valor de ® de cada estacién asi como su porcentaje de
contribucion al valor de @, del mejor muestreo (run_00947)

Incluso tras mejorar el ajuste global, estas observaciones continiian dominando la mé-
trica. Este resultado sugiere que el modelo podria requerir grados de libertad adicionales,
como una zonificacién mas rica en recarga o evapotranspiracion, presencia de heteroge-
neidad local o estructural, o simplemente que estas observaciones representan condiciones

locales dificiles de capturar con la parametrizacion actual.

6.4.1. Sintesis

En conjunto, el flujo de trabajo propuesto —muestreo masivo del modelo base, en-
trenamiento del emulador directo multisalida, calibracion inversa acelerada y verificacion
final con MODFLOW 6— muestra que la calibracion asistida por aprendizaje automatico
puede integrarse de forma consistente al marco hidrogeologico del presente estudio. El re-

sultado central no es tnicamente la reduccién del costo computacional, sino la posibilidad
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de explorar el espacio paramétrico con mayor amplitud, identificar soluciones candidatas

y conservar como criterio definitivo la corroboracion con el simulador fisico.

6.5. Conclusiones del capitulo y trabajo futuro

Mediante el uso de aprendizaje automaético se obtuvieron resultados que muestran que
esta herramienta puede apoyar de manera viable la calibraciéon en hidrogeologia compu-

tacional cuando:

» existe capacidad de generar un conjunto de datos sintético con el modelo numérico

base,

= se entrena y evalia el emulador dentro del dominio paramétrico efectivamente mues-

treado, y

» toda solucién candidata obtenida con el emulador se verifica nuevamente con el

simulador fisico.

En este trabajo, el emulador directo reprodujo con buena precision la respuesta del
modelo en los puntos de observacion y permitio ejecutar una calibracion inversa acelerada,
cuya solucién final fue corroborada con MODFLOW 6. Por ello, el aporte principal del
capitulo consiste en demostrar que el enfoque de calibracion asistida por emulador es
metodologicamente consistente, computacionalmente eficiente y compatible con la logica
de validacion fisica del modelo hidrogeoldgico regional.

Como trabajo futuro, resulta conveniente: (a) enriquecer la parametrizacion hidrogeo-
logica, especialmente en recarga y evapotranspiracion, para representar mejor la hetero-
geneidad efectiva del sistema; (b) explorar esquemas de regularizacion mas informativos y
sensibles a la estructura del problema inverso; y (¢) ampliar el conjunto de entrenamiento
con disenos adaptativos o iterativos que refuercen las regiones del espacio paramétrico don-
de el emulador muestre mayor incertidumbre o donde persistan observaciones dominantes

en la funcién objetivo.



Capitulo 7

CONCLUSIONES Y
RECOMENDACIONES

7.1.

1.

Conclusiones generales

Se desarroll6 un modelo numeérico estacionario de flujo de agua subterranea
para el acuifero karstico de Yucatan empleando MODFLOW 6 con FloPy, capaz
de reproducir el patréon regional de cargas hidraulicas y las direcciones dominantes
de flujo bajo un marco conceptual consistente con las principales unidades y zonas
hidrogeologicas del estado (zona elevada, anillo de cenotes y el resto del dominio).
Con ello se cumple el objetivo general de la tesis: simular el comportamiento
regional del sistema bajo distintos escenarios de parametrizaciéon y con-

ceptualizacion.

La solucion numérica mostro estabilidad y consistencia para todas las combinaciones
de mallaxcaso evaluadas, con convergencia del solucionador (IMS) y cierre de balance
de masa dentro de tolerancias estrictas (errores menores al orden de 0.01 %), lo que
respalda el hecho de que las comparaciones hidrogeoldgicas se sustentan en soluciones

numéricas confiables y no en artefactos de convergencia.

La comparacion entre discretizaciones (estructurada, triangular, Voronoi y quadtree)

mostré una independencia practica de discretizacion para el comportamiento regional
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dominante: las diferencias entre mallas no alteran el patréon general de cargas y flujo, y
se concentran en regiones donde es esperable mayor sensibilidad geométrica (frontera

costera, zonas de refinamiento y regiones con gradientes fuertes).

4. La zonificacion conceptual (casos A—D) confirmé que los contrastes de conductividad
y la forma de forzar el sistema (RCH/EVT) controlan el campo regional de cargas
de manera coherente con el marco conceptual. Los cambios conceptuales se reflejan
en gradientes y direcciones de flujo como se esperaria, lo cual aporta consistencia

hidrogeologica y fortalece la interpretacion fisica del modelo.

5. La calibracion automéatica con PEST+-+ (pestpp-glm) sobre la malla quadtree co-
mo referencia logré un ajuste consistente con el conjunto piezométrico disponible
(N=135), con métricas del orden submétrico (RMSE ~ 0.8-0.9 |m|, dependiendo del
caso y de la formulacion). Este nivel de ajuste es compatible con la escala regional
del modelo y la complejidad del medio karstico, donde la heterogeneidad local no se

representa explicitamente.

6. Los resultados de sensibilidad (local y global) mostraron un patrén robusto: cuando el
conjunto observacional estd dominado por cargas someras, el problema inverso queda
controlado principalmente por parametros que gobiernan el balance hidrico regional
y la transmisividad efectiva a gran escala. En este trabajo, los pardmetros dominantes
se concentraron en el multiplicador de recarga del “rest” y la conductividad efectiva
en capa profunda del “rest”, mientras que parametros del anillo de cenotes o de zonas

especificas tienden a presentar influencia secundaria bajo la parametrizacion actual.

7. La incorporacién de SGD como restricciéon adicional opera como un mecanismo de
plausibilidad costera, pero su contribucién al objetivo depende criticamente de su
definicion, normalizacion e incertidumbre asignada. En régimen balanceado, la senal
de SGD funciona como filtro fisico complementario y no como objetivo dominante;
forzar a SGD a dominar implica un trade-off: mejorar el ajuste costero puede de-
gradar el ajuste de cabezas si el esquema de frontera o el marco conceptual no son

plenamente compatibles.
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8. El componente de TA se incorpor6 como herramienta complementaria y no como
sustituto del simulador fisico. Su principal contribuciéon fue operativa y metodols-
gica: (i) automatizar el muestreo y la ejecucion masiva del modelo de referencia, (ii)
entrenar un emulador directo para aproximar rapidamente la respuesta del modelo en
los puntos de observacion, y (iii) formular una calibracion inversa asistida por emu-
lador, cuya soluciéon candidata fue verificada posteriormente con MODFLOW
6. En consecuencia, la TA se interpreta como apoyo para acelerar la exploracion pa-
ramétrica y contrastar estrategias de ajuste, manteniendo siempre al simulador fisico

como referencia final de validez.

7.2. Conclusiones especificas por componente

Discretizacion y robustez numérica: La eleccion de la malla quadtree (DISU) como
malla de referencia permitié representar refinamientos espaciales relevantes con eficien-
cia computacional y mantener consistencia numérica. La similitud de métricas y patrones
de flujo entre discretizaciones sugiere que las conclusiones hidrogeologicas principales no
dependen de la malla, y que el modelo puede utilizarse con confianza razonable como herra-
mienta regional para describir el campo de cargas y la direcciéon del flujo, en concordancia

con el marco conceptual.

Escenarios conceptuales A-D Los casos A-D mostraron que la zonificaciéon de con-
ductividad (upland, anillo de cenotes, resto del dominio) y el forzamiento (RCH/EVT)
controlan el patréon regional de gradientes de forma coherente. En particular, los con-
trastes en la zona elevada y el anillo afectan gradientes localizados y el detalle regional,
mientras que el ajuste global suele estar dominado por el resto del dominio cuando el
conjunto de observaciones es mayormente somero. Esto es una conclusion importante: el
modelo es sensible a la conceptualizacion, pero la identificabilidad depende de dénde y

cOémo se observa el sistema.

Calibracion con PEST++ y rol de SGD La calibracion basada en cabezas (E1)

ofrece una base robusta para reproducir niveles piezométricos regionales bajo una para-
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metrizacion parsimoniosa. La calibracion head+sgd (E2) en la malla quadtree permitio
incorporar plausibilidad costera adicional: en régimen balanceado, la contribucion de SGD
al objetivo se mantiene controlada y funciona como restriccion fisica secundaria. No obs-
tante, el analisis muestra un trade-off inevitable: hacer que SGD domine el ajuste requiere
aumentar pesos o reformular la métrica (y su incertidumbre), lo que puede deteriorar cabe-
zas si el mecanismo de frontera costera o la representaciéon conceptual no son plenamente
consistentes.

Los analisis de sensibilidad mostraron que los parametros dominantes estédn asociados a
la recarga efectiva y a la transmisividad efectiva regional (especialmente en capa profunda
y zona “rest”). La presencia de no linealidad e interacciones (indicada por los diagnésticos
tipo Morris y confirmada por andlisis global) sugiere que el ajuste no responde a para-
metros aislados, sino a combinaciones coherentes entre entradas (RCH), salidas (EVT) y
capacidad de transmision (K). Esta conclusion refuerza que los rankings de sensibilidad
deben interpretarse como guia operativa para calibracién y adquisicion de datos.

El aprendizaje automético se consolidé como herramienta de apoyo para la calibra-
cion: el muestreo masivo del modelo de referencia permitié construir una base sintética
de entrenamiento; el emulador directo reprodujo con bajo error la respuesta del modelo
en las observaciones; y la calibracion asistida por emulador permitié localizar soluciones
candidatas de buen ajuste a un costo computacional mucho menor que el requerido por
bisquedas exhaustivas con el simulador fisico. El valor real de la TA en esta tesis es aportar
velocidad de exploracion, comparacion metodologica y capacidad de prueba, manteniendo

a MODFLOW 6 como referencia fisica obligatoria para la verificacion final.

7.3. Recomendaciones

7.3.1. Recomendaciones técnicas y metodolbgicas

1. Separar y reportar formalmente los experimentos clave: calibracion fisica (PEST++
/ MF6), la restriccion costera (SGD), y el componente IA (muestreo, emulador y ca-

libracion inversa asistida). Esto evita mezclar objetivos y facilita defender el alcance
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de cada bloque.

2. Mantener un flujo reproducible (carpetas, scripts, semillas, control de versiones): el
modelo gana valor cuando cualquier ejecucion puede repetirse y auditarse (pardme-

tros usados, archivos de entrada, outputs y métricas).

3. Reportar consistencia numérica siempre (balance, convergencia IMS, warnings) como
requisito previo antes de comparar escenarios: es la forma tradicional de asegurar que

los resultados hidrogeolégicos no son artefactos.

4. Definir y documentar pesos/errores de observacion (w; 6 o) y justificar su asigna-
cion. En modelos regionales kérsticos la ponderacion es critica porque el residual no
refleja inicamente error de medicion, sino que suele estar dominado por error de
representacion del modelo: heterogeneidad extrema (conductos/fracturas), conecti-
vidad preferencial, variabilidad local de recarga/ET y simplificaciones de fronteras
costeras. En consecuencia, tratar todas las observaciones con el mismo peso puede
sesgar la calibracion hacia pozos que estén controlados por procesos no resueltos a la
escala regional del modelo, forzando parametros efectivos a valores compensatorios

y reduciendo la interpretabilidad hidrogeologica.

5. Incluir diagnosticos espaciales de residuales (no solo RMSE): mapas por capa, his-
togramas y contribuciéon a ® por estacion. Esto guia mejoras de parametrizacion y

evita sobre interpretar métricas agregadas.

6. Para SGD, documentar explicitamente: segmentacion costera, ancho efectivo, norma-
lizacion, incertidumbre asignada y sensibilidad a estas decisiones. SGD puede aportar

mucho, pero si no se documenta, se vuelve vulnerable a critica.

7.3.2. Recomendaciones hidrogeolégicas y de datos

Estas recomendaciones ayudarian a fortalecer el modelo.

1. Densificar observaciones donde el modelo esta peor constrenido: zona elevada (Sierra

de Ticul), franjas del anillo de cenotes con alta variabilidad y franja costera. La se-
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leccion debe basarse en la combinacion de sensibilidad del modelo, cobertura espacial

actual y aporte potencial a la identificabilidad de los parametros dominantes.

2. Incorporar observaciones multinivel (por profundidad/capa) cuando sea posible: es-
to mejora identificabilidad vertical (contraste entre capas, anisotropia, intercambio

vertical), que con observaciones someras suele quedar mal condicionado.

3. Mejorar forzamientos de recarga y EVT: evaluar incertidumbre de precipitacion /interpolacion
y coherencia de ET0; en modelos regionales, errores sisteméticos en recarga/EVT

obligan al ajuste artificial de K.

4. SGD y costa: si es posible, incorporar rangos por segmento desde multiples fuen-
tes (campanas, literatura, inferencias hidrogeoquimicas, etc.). La conversion a flujo
costero y su asignacion espacial es una de las mayores fuentes de incertidumbre

estructural.

5. Evaluar, segin el alcance aplicado futuro, procesos costeros que el flujo estacionario
dulce no representa: densidad variable, intrusion salina, o acoplamientos marinos. No

es obligatorio para la tesis, pero si para aplicaciones mas operativas en costa.

7.3.3. Recomendaciones para el componente de TA

1. Pasar de exploracion general a emulacion dirigida, sin perder verificacion fisica:
» implementar muestreo adaptativo (active learning) enfocado en regiones para-
métricas de buen desempeno,

» entrenar emuladores con restricciones o regularizacion fisica (por ejemplo, pe-

nalizar soluciones no plausibles o imponer suavidad razonable),

= refinar progresivamente el espacio de bisqueda alrededor de soluciones verifica-

das con MODFLOW 6.
2. Integrar el emulador como acelerador de:

» sensibilidad global,
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= bisqueda paramétrica,

= comparacion rapida de escenarios conceptuales y de rangos de parametros, man-

teniendo siempre a MODFLOW 6 como verificacion final.

3. En futuras extensiones, incorporar cuantificacion explicita de incertidumbre del emu-
lador y criterios de aceptacion para decidir cudndo una solucion candidata obtenida
con IA debe pasar a verificacion fisica o descartarse por extrapolacion fuera del

dominio de entrenamiento.

Este trabajo establece una base reproducible para la modelacién regional del acuifero
karstico de Yucatan, combinando consistencia numérica, calibraciéon automatica, analisis
de sensibilidad y un componente de calibracion asistida por aprendizaje automético. La
principal contribucién no es solo un conjunto de pardmetros “calibrados”, sino un flujo
de trabajo verificable y escalable que permite mejorar el modelo con nueva informacion,
contrastar estrategias de ajuste y extender el marco hacia anélisis transitorios y costeros

cuando el objetivo aplicado lo requiera.



Apéndice A
MODFLOW 6 y FloPy

MODFLOW 6 es la sexta version principal de la familia MODFLOW desarrollada por
el U.S. Geological Survey (USGS), y representa una evolucién importante respecto a ver-
siones previas como MODFLOW-2005 y MODFLOW-NWT. Mientras que MODFLOW-
NWT fue disenado para mejorar la soluciéon de problemas no lineales, particularmente en
acuiferos libres mediante un esquema basado en Newton-Raphson, MODFLOW 6 amplia
de manera significativa las capacidades del codigo al adoptar una arquitectura modular
y orientada a objetos. Este nuevo marco permite integrar distintos modelos hidrolégicos
dentro de una misma simulacion, superando el enfoque méas limitado de versiones ante-
riores centradas principalmente en el flujo de agua subterranea. Una de las principales
ventajas de MODFLOW 6 es que permite incluir cualquier ntiimero de modelos dentro
de una misma simulaciéon. Estos modelos pueden ejecutarse de forma independiente, in-
tercambiar informacion entre si o acoplarse de manera estrecha mediante una solucién
numérica compartida. La comunicacion entre modelos se realiza a través de objetos de
intercambio (ezchange objects), lo que proporciona una estructura flexible y robusta para
representar sistemas hidrolégicos complejos. Bajo este esquema, por ejemplo, un modelo
regional de flujo de agua subterranea puede acoplarse con varios modelos locales, permi-
tiendo el intercambio de flujos y otras variables en diferentes escalas espaciales durante
una misma ejecucion de la simulacion. La arquitectura de MODFLOW 6 soporta actual-
mente varios tipos de modelos hidrologicos. Entre los principales se encuentran: (1) GWF

(Groundwater Flow), orientado a la simulacion del flujo de agua subterrénea; (2) GWT
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(Groundwater Transport), utilizado para el transporte de solutos; (3) GWE (Groundwater
Energy), enfocado en el transporte de calor o energia térmica en el medio subterréneo;
y (4) PRT (Particle Tracking), destinado al seguimiento advectivo de particulas dentro
del campo de flujo |Langevin et al., 2017]. En conjunto, estos componentes convierten a
MODFLOW 6 en una plataforma de modelacion mas versatil e integrada, adecuada para
abordar problemas hidrogeologicos de distinta complejidad. A continuacion, se describen

brevemente estos componentes.

A.0.1. MODFLOW-NWT

MODFLOW-NWT (Newton Formulation for MODFLOW-2005) fue una extension de
MODFLOW-2005 desarrollada para mejorar la solucién de problemas no lineales, parti-
cularmente en acuiferos no confinados con celdas secas e inundadas. Su principal aporte
fue la incorporaciéon de una formulacion de Newton-Raphson, junto con estrategias de
rehumedecimiento y mejoras en la estabilidad numérica. Estas ideas fueron retomadas
posteriormente en MODFLOW 6 como una opcién para tratar problemas de flujo con

nivel freatico variable [Niswonger et al., 2011].

A.0.2. MODFLOW-USG

MODFLOW-USG (Unstructured Grids) introdujo el uso de mallas no estructuradas
dentro de la familia MODFLOW, permitiendo discretizaciones mas flexibles que la cua-
dricula rectangular tradicional. Esta version hizo posible representar dominios complejos
mediante celdas con geometrias y conectividades irregulares, como mallas triangulares o
de Voronoi |[Panday et al.; 2013]. Muchas de estas capacidades fueron integradas posterior-
mente en MODFLOW 6, que admite discretizaciones estructuradas regulares (DIS), por

vértices (DISV) y completamente no estructuradas (DISU) |Langevin et al., 2017].

A.0.3. Modelo GWF

El modelo GWF (Groundwater Flow) es el componente principal para simular el flujo

de agua subterranea en MODFLOW 6. Su formulacion se basa en un esquema de diferencias
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finitas con volumen de control generalizado (CVFD), lo que permite que una celda pueda
conectarse hidraulicamente con cualquier nimero de celdas vecinas. Esta caracteristica
amplia la flexibilidad espacial del modelo y permite trabajar tanto con mallas estructuradas
como no estructuradas.

Para problemas no lineales, como los asociados a acuiferos libres o celdas convertibles,
MODFLOW 6 puede emplear de forma opcional una formulaciéon de Newton-Raphson,
retomando conceptos desarrollados previamente en MODFLOW-NWT y MODFLOW-
USG.

Al igual que en versiones anteriores, el modelo GWF se organiza mediante paquetes,
donde cada uno representa una parte especifica de la simulacién. Algunos paquetes definen
propiedades del medio poroso, como el paquete NPF; otros representan condiciones de
frontera y esfuerzos hidraulicos, como recarga (RCH), evapotranspiracion (EVT), pozos
(WEL), drenajes (DRN) o cargas constantes (CHD 6 GBC); y otros permiten simular
procesos mas avanzados, como rios (SFR), lagos (LAK), pozos multicapas (MAW) o zona
no saturada (UZF). Ademaés, el paquete MVR (Mover) permite transferir automaticamente

agua entre paquetes compatibles dentro de una misma simulacion |[Langevin et al., [2017].

A.0.4. Modelo GWT

El modelo GWT (Groundwater Transport) simula el transporte tridimensional de so-
lutos en el agua subterranea. Su formulacion resuelve la ecuacion de adveccion-dispersion
utilizando el mismo enfoque generalizado de discretizacion espacial que el modelo GWF,
por lo que puede aplicarse en mallas DIS, DISV y DISU.

El modelo GWT puede ejecutarse de manera acoplada con GWF, utilizando los flujos
calculados por el modelo de flujo para resolver el transporte de masa, o de forma indepen-
diente a partir de resultados previamente almacenados. Asimismo, puede representar el
transporte asociado a paquetes avanzados y, cuando el modelo de flujo emplea el paquete
MVR, el movimiento de masa entre paquetes puede simularse mediante el paquete MVT,

analogo al transporte de agua |[Langevin et al 2017].
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A.0.5. Modelo GWE

El modelo GWE (Groundwater Energy) simula el transporte de energia térmica en
agua subterranea en movimiento. Este modelo se acopla a GWF y representa procesos
como adveccion de calor, dispersion hidrodindmica, conduccion térmica y almacenamiento
de energia en el agua y en la matriz solida del acuifero.

Ademas del transporte térmico en el medio poroso, GWE permite considerar el in-
tercambio de energia asociado a fuentes y sumideros de agua subterrédnea, asi como el
transporte a través de paquetes avanzados. Cuando el modelo de flujo utiliza MVR, el
intercambio de energia entre paquetes puede representarse mediante el paquete MVE,

equivalente térmico del sistema de transferencia |[Langevin et al., [2017].

A.0.6. Modelo PRT

El modelo PRT (Particle Tracking) calcula trayectorias advectivas tridimensionales de
particulas dentro del campo de flujo subterraneo. Esté disenado para funcionar con un
modelo GWF, del cual obtiene las velocidades necesarias para el seguimiento de particulas
[Langevin et al. 2017]. Conceptualmente, PRT retoma gran parte de la funcionalidad de
MODPATH 7, pero con integracion directa dentro del entorno de MODFLOW 6.

PRT puede ejecutarse de manera acoplada con GWF o de forma independiente a par-
tir de archivos de flujo previamente calculados. En su version actual presenta algunas
limitaciones, entre ellas la falta de soporte para mallas no-estructuradas (DISU) y ciertas
restricciones en el seguimiento de la trayectoria de particulas a través de algunos paquetes
avanzados. Aun asi, constituye una herramienta tutil para analizar trayectorias, zonas de

captura y tiempos de transito en sistemas de flujo subterraneo.

A.1. Estructura general de MODFLOW 6

MODFLOW 6 esta organizado bajo una arquitectura modular que permite integrar
distintos modelos y procesos dentro de una misma simulaciéon. Esta estructura se basa en

paquetes, donde cada uno representa una funcion especifica, ya sea una discretizacion, un
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conjunto de propiedades, una condiciéon de frontera o un proceso hidrolégico particular
|[Langevin et al., [2017]. Esta organizacion facilita la construcciéon, modificacion y acopla-

miento de modelos de distinta complejidad.

A.1.1. Paquete IMS (Iterative Model Solver)

El paquete IMS controla la soluciéon numeérica del sistema de ecuaciones del modelo.
En él se definen los criterios de convergencia, el nimero méaximo de iteraciones y la es-
trategia de solucion para problemas lineales y no-lineales. Debido a que estos parametros
influyen directamente en la estabilidad y la velocidad de convergencia, su ajuste es espe-
cialmente importante en modelos con fuerte heterogeneidad hidraulica, celdas convertibles

o condiciones altamente no lineales [Langevin et al., 2017].

A.1.1.1. No linealidad y control de convergencia

En MODFLOW 6, la no-linealidad suele aparecer en modelos de acuiferos libres, transi-
ciones hiimedo-seco y algunos paquetes de esfuerzo hidraulico. Para estos casos, el modelo
puede resolver la carga hidraulica mediante iteraciones externas hasta satisfacer los crite-
rios de convergencia.

La formulacion de Newton-Raphson permite tratar este tipo de problemas de manera
més robusta, ya que actualiza la soluciéon con base en una aproximacion local del sistema
no lineal. Sin embargo, cuando las correcciones entre iteraciones son demasiado grandes,
pueden presentarse oscilaciones o pérdida de convergencia. En esos casos, puede emplearse
under-relazation, que consiste en amortiguar los cambios aplicados a la solucién entre
iteraciones sucesivas.

El paquete IMS permite distintos esquemas de amortiguamiento, entre ellos NONE,
SIMPLE, COOLEY y DBD (delta-bar-delta). La seleccion del esquema depende del com-
portamiento numérico del modelo: un amortiguamiento insuficiente puede provocar ines-
tabilidad, mientras que uno excesivo puede ralentizar la convergencia. En MODFLOW
6, la formulacién de Newton-Raphson se activa a nivel del modelo de flujo, mientras que

las opciones de under-relaxation se controlan desde IMS. En FloPy, estas configuraciones
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pueden definirse explicitamente durante la construccién del modelo. En este trabajo, di-
chas opciones se emplearon como herramientas numéricas para mejorar la convergencia,

sin modificar la base conceptual e hidrogeolégica del modelo.

A.1.2. Paquete TDIS (Time Discretization)

El paquete TDIS define la discretizacion temporal de la simulaciéon. En él se establece
el nimero de periodos, la duraciéon de cada periodo, el nimero de pasos de tiempo y el fac-
tor de multiplicacion temporal. Estos parametros permiten representar tanto condiciones
transitorias como simulaciones en estado estacionario. Incluso en modelos permanentes,
MODFLOW 6 requiere un paquete TDIS, generalmente con un solo periodo y un solo

paso de tiempo.

A.1.3. Paquete NPF (Node Property Flow)

El paquete NPF define las propiedades hidraulicas del medio poroso, entre ellas la
conductividad hidréulica horizontal y vertical, la anisotropia y el tipo de celda. También
permite especificar si una celda es convertible y activar opciones de humedecimiento. En
MODFLOW 6, NPF reemplaza a paquetes previos como LPF y BCF, ofreciendo una

formulacion més flexible y adecuada para modelos heterogéneos y complejos.

A.1.4. Paquete IC (Initial Conditions)

El paquete IC establece las condiciones iniciales del modelo, es decir, la carga hidraulica
de partida en cada celda. Estos valores son importantes para iniciar la simulaciéon y pueden
influir en la convergencia, especialmente en modelos transitorios o no lineales. Las condi-
ciones iniciales pueden definirse como un valor uniforme o mediante arreglos espaciales

derivados de datos o de simulaciones previas.

A.1.5. Paquete RCH (Recharge)

El paquete RCH representa la recarga al acuifero desde la superficie. Generalmente se

aplica sobre la capa superior activa y puede definirse como una tasa constante, zonificada
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o variable en el tiempo. Su parametrizacion suele derivarse de balances hidricos, datos

climéticos o estimaciones de infiltracion efectiva.

A.1.6. Paquete EVT (Evapotranspiracion)

El paquete EVT simula la extraccion de agua subterranea por evapotranspiracion cuan-
do el nivel freatico se encuentra cercano a la superficie. Para ello, requiere definir una tasa
potencial, la elevacion de la superficie evapotranspirante y una profundidad de extincién.

Si la carga hidraulica desciende por debajo de dicha profundidad, la extraccion se anula.

A.1.7. Paquete CHD (Constant Head)

El paquete CHD impone condiciones de carga hidraulica constante en celdas seleccio-
nadas. Estas celdas mantienen un valor fijo de carga durante toda la simulacién y actian
como fuentes o sumideros segiin sea necesario para sostener esa condicion. Este paquete es
util para representar fronteras controladas por cuerpos de agua, el mar o limites regionales

conocidos.

A.1.8. Otros paquetes usados

Ademas de los paquetes anteriores, MODFLOW 6 incorpora otros componentes que
permiten representar procesos y condiciones de frontera especificas. Entre los mas relevan-

tes se encuentran:

= WEL (Well): representa pozos de extraccion o inyeccion mediante una tasa de flujo

especificada.

= DRN (Drain): simula drenes o descargas controladas por un nivel umbral, donde

el flujo depende de la diferencia entre la carga en la celda y la elevacion del dren.

» GHB (General Head Boundary): representa fronteras de carga general, donde
el flujo intercambiado depende de la diferencia entre la carga de la celda y una carga

externa de referencia.
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= OC (Output Control): controla qué variables se guardan durante la simulacion y

con qué frecuencia, incluyendo cargas, presupuestos y archivos binarios de salida.

» DIS / DISV / DISU: definen la discretizacion espacial del modelo. DIS correspon-
de a mallas estructuradas rectangulares; DISV a mallas por vértices con geometria

poligonal en planta; y DISU a discretizaciones completamente no estructuradas.

A.1.9. Integraciéon de paquetes en la simulacién mediante FloPy

La organizacion modular de MODFLOW 6 se refleja en su implementacion computacio-
nal. Los paquetes que definen propiedades hidraulicas, condiciones iniciales y condiciones
de frontera, como NPF, IC, RCH, EVT, WEL o CHD, se integran dentro del modelo GWF
correspondiente; en cambio, paquetes como IMS y TDIS operan a nivel global de la simu-
lacion. Esta estructura jerdrquica permite construir modelos de forma ordenada, flexible
y reproducible.

En este contexto, FloPy constituye una herramienta especialmente 1til, ya que permite
crear, ejecutar y analizar modelos MODFLOW 6 desde Python sin necesidad de editar
manualmente los archivos de entrada Bakker et al.|[2016]. Su logica de construccion sigue
la misma arquitectura de MODFLOW 6, por lo que el flujo de trabajo suele organizarse
en tres etapas principales.

Primero, se crea la simulaciéon global mediante un objeto MFSimulation, al cual se
asocian los paquetes generales, como TDIS para la discretizacion temporal e IMS para
la soluciéon numeérica. Después, se incorpora el modelo de flujo GWF, definiendo su dis-
cretizacion espacial mediante el paquete correspondiente, por ejemplo DIS para mallas
estructuradas, DISV para mallas por vértices y/o DISU para malla no estructurada. Fi-
nalmente, sobre ese modelo se agregan los paquetes que representan las propiedades del
medio y las condiciones de frontera, tales como NPF, RCH, EVT, WEL, DRN o CHD,
cada uno con sus parametros y arreglos espaciales asociados.

Una vez integrada esta estructura, FloPy permite escribir automéaticamente los archivos
de entrada, ejecutar la simulacion con MODFLOW 6 y acceder a los resultados generados.

De esta manera, la construccion del modelo se vuelve més transparente, reproducible y efi-
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ciente, especialmente en estudios donde se requiere modificar parametros, probar distintos

escenarios o automatizar procesos de calibracion.

A.2. Condiciones iniciales

Antes de resolver la ecuacion general de flujo subterraneo (ecuacion [A.3) para la carga
hidraulica h, se debe definir una condicién inicial. En un problema tridimensional, la

condicién inicial tiene la forma general:

0 on\ o on\ o oh oh

B - IR (5 O IR AN (A IO 7 _ g o Al

8x< ”ax)+ay( yyay)+82( Zzaz> (.9, 28) = S5 (A1)
H=f(X,Y,Z) ent=0, (A.2)

donde H(x,y, z,0) especifica la distribucion inicial de carga en todo el acuifero para t = 0.
La ecuacion describe la variacion espacial de la carga hidraulica en el tiempo inicial,
que sirve como condicién inicial del modelo. Esta distribucién inicial de h no siempre es
facil de obtener de forma directa a partir de datos de campo; una practica comun es utili-
zar la solucion de estado estacionario proveniente de una simulacion previa (por ejemplo,
un modelo calibrado en condiciones estacionarias) como condicion inicial para un modelo
transitorio. En otros casos, se puede asumir una carga inicial uniforme H(z,y, z,0) = Hy
constante en todo el dominio si no se cuenta con mejor informaciéon; aunque sencilla, esta
suposicion puede generar un periodo inicial de ajuste numérico en la simulaciéon. La condi-
cion inicial reviste especial importancia en problemas de acuifero libre (no confinado), ya
que la carga inicial determina la posiciéon inicial del nivel freatico y, por tanto, el espesor
saturado efectivo y la transmisividad en cada celda al inicio de la simulacién. Errores o
incertidumbres en la condicién inicial pueden manifestarse como desequilibrios iniciales
(p. €j., flujos transitorios fuertes al inicio) que requieren cierto tiempo de simulacion para
disiparse. Una estrategia para minimizar este problema es iniciar la simulacién en términos
de abatimiento: es decir, usar una formulacién donde inicialmente s = 0 en todas partes
(tomando como referencia el estado inicial), de modo que se simulen cambios relativos

(abatimientos) en lugar de cargas absolutas. En modelos de flujo puramente bidimensio-
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nales (plano horizontal), la condicion inicial se simplifica a una funcion H = f(X,Y) en

t=0.

A.3. Condiciones iniciales

Para resolver la ecuacion general de flujo subterraneo (ecuacion |A.3) es necesario de-
finir las condiciones iniciales para la carga hidraulica h. En tres dimensiones, la ecuacion

gobernante puede escribirse como:

0 oh 0 oh 0 Oh Ooh

La condicion inicial establece la distribucion espacial de la carga hidraulica al inicio de

la simulacién:

hw,y,2,0) = fz,y,2) (A.4)

donde h(z,y, z,0) representa la distribucion inicial de carga en todo el dominio para
t = 0. Esta condicion sirve como punto de partida para la simulacion y es especialmente
importante en modelos transitorios.

En la practica, la condicion inicial no siempre puede definirse directamente a partir de
datos de campo. Por ello, es comtn utilizar como condicién inicial la soluciéon en estado
estacionario obtenida en una simulacién previa. Cuando no se dispone de mejor informa-
cion, también puede asumirse una carga uniforme en todo el dominio; sin embargo, esta
simplificaciéon puede generar un periodo inicial de ajuste numérico.

La condicién inicial es particularmente importante en acuiferos libres, ya que define
la posicion inicial del nivel freatico y, por tanto, el espesor saturado y la transmisividad
efectiva al inicio de la simulacion. Si esta condicién estd mal definida, pueden generarse
desequilibrios transitorios importantes durante los primeros pasos de tiempo. Una alterna-
tiva para reducir este efecto consiste en formular el problema en términos de abatimiento,

tomando como referencia el estado inicial, de modo que al comienzo de la simulacion se
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tenga s = 0 en todo el dominio. En modelos bidimensionales horizontales, la condicion

inicial se simplifica a una funcion de la forma h(x,y,0) = f(z,y).

A.3.1. Condiciones de frontera

Las condiciones de frontera constituyen uno de los aspectos més importantes en la
construccion de un modelo numérico, ya que controlan la forma en que el dominio modelado
intercambia agua con su entorno. En general, deben definirse en todas las celdas o nodos
ubicados en el perimetro del modelo.

Siempre que sea posible, conviene extender el dominio hasta hacerlo coincidir con limi-
tes hidrologicos naturales o regionales, como rios, divisorias de flujo subterraneo o barreras
impermeables. Cuando estos limites no pueden identificarse con claridad, es necesario im-
poner fronteras artificiales, ya sea de carga hidraulica fija o de flujo especifico, con base en
criterios hidraulicos y en la informaciéon disponible.

Las fronteras artificiales deben ubicarse lo suficientemente lejos de la zona de interés
para evitar que controlen de manera indebida la solucién interna del modelo. De lo contra-
rio, la respuesta simulada puede depender mas de la condicién impuesta en el borde que
del comportamiento real del sistema.

Una forma practica de evaluar si las condiciones de frontera son adecuadas consiste en
modificar el tipo de frontera y analizar la sensibilidad de los resultados. Por ejemplo, puede
sustituirse una frontera de carga constante por una de flujo nulo, o viceversa, y verificar
si la distribucion de cargas y el balance hidrico cambian de forma importante en la zona
de interés. Si los resultados no se modifican significativamente, la frontera elegida puede
considerarse razonable; en caso contrario, su ubicaciéon o formulacién debe revisarse.

En modelos de flujo subterrédneo, las condiciones de frontera més comunes son de tres

tipos:

1. Condicién de Dirichlet (Tipo I). En este caso se prescribe directamente el valor

de la carga hidraulica en la frontera. De forma general:

h(z,y,z,t) = f(y,2,t) enx =0 (A.5)
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Un caso particular es una carga hidraulica constante en el tiempo, por ejemplo:

h =100 [m] enz=0 (A.6)

Esta condiciéon representa, por ejemplo, el contacto con un rio, costa, lago o embalse
cuya cota se asume constante. La frontera aporta o extrae el agua necesaria para

mantener ese valor de carga.

2. Condicién de Neumann (Tipo II). En este caso se prescribe el flujo normal a la

frontera. Mateméaticamente, puede expresarse como:

h
_ch% - %1(3/7 th) enz =0 (A7)

donde ¢,(y, z,t) es el flujo por unidad de area a través de la frontera. Un valor
positivo indica entrada de agua al dominio y un valor negativo indica salida. Un caso

particular de esta condicion es la frontera de no flujo, para la cual:

o =0 (A.8)

Este tipo de frontera suele emplearse en divisorias de flujo o en limites impermeables.
Aunque resulta tutil, debe verificarse que no excluya flujos que realmente puedan

ocurrir en el sistema.

3. Condiciéon mixta o de Cauchy (Tipo III). Esta condiciéon relaciona el flujo a
través de la frontera con la diferencia entre una carga hidraulica externa y la carga
hidraulica dentro del modelo. Su forma general es:

oh K’

=—(Hy—h) enz=0 (A.9)

K, —
ox b

donde Hj es la carga hidraulica en el medio externo adyacente, y K'/b representa la
conductancia hidraulica de la interfaz. Esta condicion se utiliza cuando no se desea

imponer una carga fija estricta, sino permitir que el flujo dependa de la diferencia
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de cargas. En MODFLOW, esta formulacion corresponde al paquete GHB (General
Head Boundary).

La aproximaciéon numérica mediante diferencias finitas transforma la ecuacion diferen-
cial parcial de flujo subterraneo en un sistema de ecuaciones algebraicas para cada nodo o
celda de la malla. Dicho sistema puede ser lineal o no lineal, dependiendo de la formulaciéon
del problema y de los paquetes empleados.

En MODFLOW 6, la solucién se obtiene mediante métodos iterativos. El proceso parte
de una estimacion inicial de la carga hidraulica (paquete IC) y continta con correcciones
sucesivas hasta que los cambios entre iteraciones y los residuos cumplen los criterios de
convergencia establecidos. Una vez alcanzada esa convergencia, se considera obtenida la

solucién numeérica para el paso de tiempo correspondiente.



Apéndice B
Datos de ERAS

En esta seccion se presentan los mapas de las series temporales (1996-2024) de ERAS y
su recorte para el estado de Yucatan, utilizados como insumo para calcular la evapotrans-
piracion (EVT). Para mayor claridad, se muestran tnicamente los mapas de los periodos
extremos: 1996 y 2024.

Estan ordenados de la siguiente manera y se da una breve descripcion de que represen-

tan:

» Temperatura de punto de rocio a 2 [m| (d2m): Medida en Kelvin (K). Representa
la temperatura a la que el aire debe enfriarse para alcanzar la saturacion. Es funda-

mental para determinar la presion de vapor real y el déficit de presion de vapor

(VPD).

234
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Temperatura de punto de rocio a 2 [m]
(01-01-1996)
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((c)) Temperatura de punto de rocio a 2 [m| en
Yucatan (01-01-1996).
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Temperatura de punto de rocio a 2 [m]
(01-12-2024)
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((d)) Temperatura de punto de rocio a 2 [m] en

Yucatan (01-12-2024).

Figura B.1: Temperatura de punto de rocio a 2 [m| en el mundo y Yucatén (Periodos 1996

y 2024)

» Temperatura del aire a 2 [m| (#2m): Medida en Kelvin (K). Es la temperatura

promedio del aire ambiente por encima de la superficie. Se utiliza para calcular la

presion de vapor de saturacion y la pendiente de la curva de presion de vapor

(A).



APENDICE B. DATOS DE ERA5 236

Temperatura del aire a 2 [m] Temperatura del aire a 2 [m]
(01-01-1996) (01-12-2024)
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((c)) Temperatura del aire a 2 [m| en Yucatan((d)) Temperatura del aire a 2 [m] en Yucatén
(01-01-1996). (01-12-2024).

Figura B.2: Temperatura del aire a 2 [m] en el mundo y Yucatan (Periodos 1996 y 2024)

» Radiacion neta de onda larga en superficie acumulada (str): Medida en Joules por
metro cuadrado (J/m?). Es la diferencia entre la radiacion infrarroja térmica des-
cendente y la ascendente. Define el balance de enfriamiento de la superficie durante

la noche y bajo cobertura nubosa.
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Figura B.3: Radiacién neta térmica de onda larga en superficie acumulada en el mundo y
Yucatéan (Periodos 1996 y 2024)

» Radiacion térmica neta de onda corta en superficie acumulada (ssr): Medida en
Joules por metro cuadrado (J/m?). Representa la cantidad de radiacion solar
absorbida por la superficie tras considerar el albedo. Es la principal fuente de energia

disponible para el proceso de evaporacion.
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Radiacién neta solar de onda corta en supeficie, acumulada Radiacién neta solar de onda corta en supeficie, acumulada
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((c)) Radiaciéon neta térmica de onda corta en((d)) Radiaciéon neta térmica de onda corta en
superficie acumulada en Yucatan (01-01-1996). superficie acumulada en Yucatan (01-12-2024).

Figura B.4: Radiacion neta térmica de onda corta en superficie acumulada en el mundo y
Yucatéan (Periodos 1996 y 2024)

» Componente meridional de la velocidad del viento a 10 [m] (v10): Medida en metros
por segundo (m/s). Corresponde a la velocidad del aire en direccién norte-sur.
Junto con la componente zonal, permite calcular la velocidad del viento total

(U), necesaria para determinar la transferencia aerodinamica.



APENDICE B. DATOS DE ERA5 239

Componente meridional del viento a 10 [m] Componente meridional del viento a 10 [m]
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((c)) Componente meridional de la velocidad del((d)) Componente meridional de la velocidad del
viento a 10 [m] (01-01-1996). viento a 10 [m] (01-12-2024).

Figura B.5: Componente meridional de la velocidad del viento a 10 [m| en el mundo y
Yucatéan (Periodos 1996 y 2024)

» Componente zonal de la velocidad del viento a 10 [m| (u10): Medida en metros
por segundo (m/s). Corresponde a la velocidad del aire en direccion oeste-este. Es
esencial para cuantificar el transporte de humedad lejos de la superficie de evapora-

cion.
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Figura B.6: Componente zonal de la velocidad del viento a 10 [m] en el mundo y Yucatan
(Periodos 1996 y 2024)



Apéndice C
Repositorio de codigo (GitHub)

Con el fin de promover la reproducibilidad del flujo de trabajo presentado en esta tesis,
el codigo fuente (scripts y utilidades) se encuentra disponible en mi repositorio ptblico de
GitHub. El repositorio incluye los componentes empleados para: construcciéon y ejecucion
del modelo con MODFLOW 6 mediante FloPy, calibracion con PEST -+ /pyEMU, anélisis
de sensibilidad (Morris/Sobol), y los experimentos de aprendizaje automético, emuladores,

GPR y la red neuronal.
Repositorio:

https://github.com/90990/Yucatan_hidrogeological_model PEST_AI
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